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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû

Àêòóàëüíîñòü ðàáîòû. Â ïîñëåäíèå ãîäû ìíîãèå ìåæäóíàðîäíûå èñ�

ñëåäîâàòåëüñêèå ãðóïïû ïðîÿâëÿþò èíòåðåñ ê èçó÷åíèþ îïòè÷åñêèõ õàðàêòå�

ðèñòèê èîíîâ ãðóïï IIa è IIb. Èîíû ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ ÿâëÿþòñÿ

ïîäõîäÿùèìè îáúåêòàìè äëÿ ñîçäàíèÿ íîâûõ ñòàíäàðòîâ ÷àñòîòû è âðåìåíè,

àêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ â ýêñïåðèìåíòàõ ñ êâàíòîâûìè çàòâîðàìè, à òàêæå

èãðàþò áîëüøóþ ðîëü â àñòðîôèçè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ, à ñòðóêòóðà ýíåð�

ãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ ïîçâîëÿåò âûïîëíèòü àíàëè�

òè÷åñêèé ðàñ÷åò èõ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê è ïðîâåñòè îöåíêó âëèÿíèÿ

âíåøíèõ ïîëåé íà ýòè õàðàêòåðèñòèêè [1], [2], [3],[4].

Ùåëî÷íîçåìåëüíûå èîíû äîñòàòî÷íî óäîáíû äëÿ èññëåäîâàíèÿ: èîíû

ãðóïïû IIa ñîäåðæàò òîëüêî îäèí ýëåêòðîí íà âíåøíåé îáîëî÷êå, ÷òî ïîç�

âîëÿåò çíà÷èòåëüíî óïðîñòèòü ðàñ÷åòû è ïðèìåíÿòü äëÿ âû÷èñëåíèé âîäî�

ðîäîïîäîáíûå âîëíîâûå ôóíêöèè, íàëè÷èå æå ìåòàñòàáèëüíûõ D-óðîâíåé â

ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå èîíîâ Ca+, Sr+, Ba+ äàåò âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàòü

ýòè èîíû ïðè ñîçäàíèè íîâåéøèõ ñòàíäàðòîâ ÷àñòîòû-âðåìåíè â èîííûõ ëî�

âóøêàõ [5],[6],[7].

Îñîáîå ìåñòî êàê â àòîìíîé ôèçèêå â öåëîì, òàê è â ýêñïåðèìåíòàõ

ñ ùåëî÷íîçåìåëüíûìè èîíàìè â ÷àñòíîñòè, çàíèìàþò èññëåäîâàíèÿ âûñîêî�

âîçáóæäåííûõ, ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé èîíîâ, ÷òî îáóñëîâëåíî íåêîòîðûìè

ïðèñóùèìè èì ñïåöèôè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè.

Àòîìû, ìîëåêóëû è èîíû, â êîòîðûõ îäèí èëè áîëåå ýëåêòðîíîâ íàõîäÿò�

ñÿ â âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèÿõ ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n >> 1,

ïðèíÿòî íàçûâàòü ðèäáåðãîâñêèìè. Òàêèå ñïåöèôè÷åñêèå îáúåêòû õàðàêòå�

ðèçóþòñÿ âûñîêîé ÷óâñòâèòåëüíîñòüþ ê âíåøíèì ïîëÿì è áîëüøèìè äèïîëü�

íûìè ìîìåíòàìè, áëàãîäàðÿ ÷åìó ïðè âçàèìîäåéñòâèè ðèäáåðãîâñêèõ îáú�

åêòîâ ïðîÿâëÿþòñÿ óíèêàëüíûå îñîáåííîñòè, íå õàðàêòåðíûå äëÿ âçàèìîäåé�
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ñòâèÿ àòîìîâ, èîíîâ è ìîëåêóë â íèçêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèÿõ � êâàíòîâàÿ

ñïóòàííîñòü è äèïîëüíàÿ ðèäáåðãîâñêàÿ áëîêàäà [8], ëàâèííîå òóøåíèå ðèä�

áåðãîâñêèõ ýëåêòðîíîâ [9, 10]. Êðîìå òîãî, âûñîêîâîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ

îáëàäàþò áîëüøèìè âðåìåíàìè æèçíè, ÷òî ñïîñîáñòâóåò èõ ïðèìåíåíèþ â

òåõ ýêñïåðèìåíòàõ, ãäå âðåìÿ ìàíèïóëÿöèè ñ àòîìàìè ñðàâíèìî ñî âðåìåíåì

ðàñïàäà íèçêîâîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ.

Âûñîêàÿ ÷óâñòâèòåëüíîñòü ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ê âíåøíèì ïîëÿì,

â òîì ÷èñëå ê ïîëþ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ, íàõîäèò ïðèìåíåíèå â ýêñïåðèìåí�

òàõ ïî ïðåöèçèîííîìó èçìåðåíèþ òåìïåðàòóðû, â ñëó÷àå, êîãäà êëàññè÷åñêèå

ìåòîäû íå ìîãóò áûòü ïðèìåíåíû [11].

Äîïîëíèòåëüíûì ïðåèìóùåñòâîì èññëåäîâàíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ�

íèé ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïîäõîäà ê îïèñàíèþ

äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà, ÷òî ïîçâîëÿåò íå òîëüêî âûïîëíèòü ðàñ÷åò îïòè÷åñêèõ

õàðàêòåðèñòèê òàêèõ ñîñòîÿíèé, íî è âûÿâèòü àñèìïòîòè÷åñêèå çàêîíîìåð�

íîñòè è ïîñòðîèòü íîâûå ìîäåëè âíóòðèàòîìíûõ è ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåé�

ñòâèé.

Öåëü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû � òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå âëèÿ�

íèÿ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà èîíîâ ãðóïïû IIa ïåðèîäè÷å�

ñêîé ñèñòåìû ýëåìåíòîâ; ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû è ïîñòðîåíèå àñèìïòîòè÷åñêèõ

ôîðìóë äëÿ äîñòîâåðíûõ îöåíîê ñïîíòàííûõ øèðèí è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ

ñäâèãîâ è óøèðåíèé ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè èîíîâ. Äëÿ äîñòèæåíèÿ

ïîñòàâëåííîé öåëè ïðîâåäåíû ñëåäóþùèå èññëåäîâàíèÿ:

1. Âûïîëíåíî ñðàâíåíèå ýôôåêòèâíîñòè ìåòîäîâ êâàíòîâîãî äåôåêòà (ÌÊÄ)

è ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà (ÌÏÔ) â ðàñ÷åòàõ îäíîýëåêòðîííûõ

àìïëèòóä ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ.

2. Âûÿâëåíî íàðóøåíèå ïðàâèëà Òîìàñà-Ðàéõå-Êóíà [12] â ðàñ÷åòàõ ñóìì

ñèë îñöèëëÿòîðîâ îäíîýëåêòðîííûõ ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ, ïðèâîäÿ�
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ùåå ê íåêîððåêòíîñòè îöåíîê êîëè÷åñòâåííûõ õàðàêòåðèñòèê òåðìîèí�

äóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ â ôîðìàëèçìå ÌÏÔ, îïðåäåëåíû îáëàñòè ýê�

âèâàëåíòíîñòè è ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòè ÌÊÄ è ÌÏÔ.

3. Ïðîâåäåíû ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû åñòåñòâåííûõ âðåìåí æèçíè, à òàêæå

òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ñäâèãà è óøèðåíèÿ äëÿ óðîâíåé ùåëî÷íîçåìåëü�

íûõ èîíîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë n ïðè òåì�

ïåðàòóðå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100− 2000 K.

4. Ïîñòðîåíû ïðîñòûå àïïðîêñèìàöèîííûå ôîðìóëû äëÿ îïðåäåëåíèÿ åñòå�

ñòâåííûõ øèðèí óðîâíåé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ, îïðåäåëåíà çàâèñè�

ìîñòü âðåìåíè æèçíè óðîâíåé èîíîâ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n,

îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l, òåìïåðàòóðû îêðóæàþùåé ñðåäû T .

Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå è ïóáëèêàöèÿõ ïî òåìå

äèññåðòàöèè âïåðâûå ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòû âðåìåí æèçíè, òåðìîèíäóöèðî�

âàííûõ ñäâèãîâ è óøèðåíèé äëÿ áîëüøîãî ÷èñëà âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé,

â òîì ÷èñëå ðèäáåðãîâñêèõ, èîíîâ ãðóïïû IIa; äëÿ âñåõ îïòè÷åñêèõ õàðàê�

òåðèñòèê âûÿâëåíû è ïîñòðîåíû ïðîñòûå àïïðîêñèìàöèîííûå çàâèñèìîñòè

ñâîéñòâ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà è òåìïåðàòóðû, ïðåäëîæåí ïðîñòîé ñïî�

ñîá îöåíêè âêëàäîâ ïðîöåññîâ èîíèçàöèè â øòàðêîâñêèé ñäâèã è óøèðåíèå.

Â ïðîöåññå èññëåäîâàíèÿ âûÿâëåíû ïðåäåëû ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà êâàíòîâî�

ãî äåôåêòà è ìåòîäà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà äëÿ ðàñ÷åòà îïòè÷åñêèõ

ñâîéñòâ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé.

Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü. Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàáîòå, ïðåä�

ñòàâëÿþò èíòåðåñ äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ, ïðè ïðîâåäåíèè êîòîðûõ íóæíà îäíî�

âðåìåííàÿ îöåíêà îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê áîëüøîãî êîëè÷åñòâà óðîâíåé,

íàïðèìåð, ïðè âûáîðå âñïîìîãàòåëüíûõ îáúåêòîâ, â ÷àñòíîñòè, äëÿ ïîñòðî�

åíèÿ ñòàíäàðòà ÷àñòîòû-âðåìåíè íà èîíàõ â ëîâóøêàõ, ïðåöèçèîííûõ èçìå�
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ðåíèé ñëàáûõ îñòàòî÷íûõ ïîëåé ïðè êîíñòðóèðîâàíèè ìàçåðîâ â ñðåäå ðèä�

áåðãîâñêèõ èîíîâ. Îöåíêà âðåìåíè æèçíè è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ýôôåêòîâ

ìîæåò áûòü ïîëåçíà ïðè âûáîðå íàèáîëåå äîëãîæèâóùèõ, íî ïðè ýòîì íàèìå�

íåå ïîäâåðæåííûõ âëèÿíèþ âíåøíèõ ïîëåé ñîñòîÿíèé, íàïðèìåð, â ïðîöåññå

ïðîåêòèðîâàíèÿ êâàíòîâûõ ëîãè÷åñêèõ óñòðîéñòâ.

Èññëåäîâàíèå ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé, íå çàòðóäíåííîå ðåøåíèåì ìíî�

ãî÷àñòè÷íûõ çàäà÷, ñïîñîáñòâóåò óñîâåðøåíñòâîâàíèþ ìîäåëåé âíóòðèàòîì�

íûõ ïîòåíöèàëîâ è ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Êðîìå òîãî, õàðàêòåðèñòè�

êè íåêîòîðûõ íèçêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû èíòåðïî�

ëÿöèåé èç ðèäáåðãîâñêîé îáëàñòè ñ áîëüøèìè ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëà�

ìè.

Íà çàùèòó âûíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è ïîëî�

æåíèÿ:

1. Îïðåäåëåíèå ãðàíèö ïðèìåíèìîñòè ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà â

ðàñ÷åòàõ ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ

â èîíàõ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ.

2. Çàâèñèìîñòü ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ îò ïàðàìåòðîâ

ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà.

3. Èñïîëüçîâàíèå ïðàâèëà ñóììèðîâàíèÿ ñèë îñöèëëÿòîðîâ äëÿ îöåíêè

âêëàäà ñîñòîÿíèé êîíòèíóóìà â øòàðêîâñêèå ñäâèã è óøèðåíèå âûñîêî�

âîçáóæäåííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé.

4. Àñèìïòîòè÷åñêèå ôîðìóëû äëÿ äîñòîâåðíîé îöåíêè ñêîðîñòåé òåðìîèí�

äóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ èç ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé èîíîâ ùåëî÷íîçå�

ìåëüíûõ ýëåìåíòîâ.

5. Àñèìïòîòè÷åñêèå àïïðîêñèìàöèè äëÿ òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ýíåðãåòè�

÷åñêèõ ñäâèãîâ.
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3. ICONO/LAT, June 18-22, 2013, Russia, Moscow.

4. 11th International Colloquium on Atomic Spectra and Oscillator Strengths

for Astrophysical and Laboratory Plasma, August 5-9, 2013, Mons Belgium.

5. XX Êîíôåðåíöèÿ ïî ôóíäàìåíòàëüíîé àòîìíîé ñïåêòðîñêîïèè (ÔÀÑ�

XX), 23 � 27 ñåíòÿáðÿ, 2013, Ðîññèÿ, Âîðîíåæ.

6. Ñîâåùàíèå ïî ïðåöèçèîííîé ôèçèêå è ôóíäàìåíòàëüíûì ôèçè÷åñêèì

êîíñòàíòàì, 7-11 îêòÿáðÿ, 2013, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ïóëêîâî.

7. 6th Conference on Elementary Processes in Atomic Systems � CEPAS 2014,

July 9-12, 2014, Bratislava, Slovakia.

8. IFCS-EFTF Joint Conference of the IEEE International Frequency Control

Symposium and European Frequency and Time Forum, April 12-16, 2015,

USA, Denver, Colorado.

Ïóáëèêàöèè. Ìàòåðèàëû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â 14 ïå÷àòíûõ

ðàáîòàõ, èç íèõ 5 ñòàòåé â ðåöåíçèðóåìûõ æóðíàëàõ [A1]-[A5] è 9 òåçèñîâ

äîêëàäîâ [A6]-[A14].
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Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà.

Îïðåäåëåíèå îñíîâíîé êîíöåïöèè, öåëåé è çàäà÷ èññëåäîâàíèÿ îñóùåñòâ�

ëÿëîñü íàó÷íûì ðóêîâîäèòåëåì Îâñÿííèêîâûì Â.Ä. Àíàëèç ìåòîäîâ è èíòåð�

ïðåòàöèÿ ðåçóëüòàòîâ ïðîâåäåíû àâòîðîì ñîâìåñòíî ñ íàó÷íûì ðóêîâîäèòå�

ëåì. Ïðàêòè÷åñêè âñå ïðåäñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ è àëãîðèòìû èõ

ðåàëèçàöèè ïîëó÷åíû ëè÷íî àâòîðîì íåçàâèñèìî îò ñîàâòîðîâ ïóáëèêàöèé.

Ïîäãîòîâêà ê ïóáëèêàöèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïðîâîäèëàñü ñîâìåñòíî ñ

ñîàâòîðàìè, ïðè÷åì âêëàä äèññåðòàíòà áûë ñóùåñòâåííûì. Ñîäåðæàíèå äèñ�

ñåðòàöèè îòðàæàåò ïåðñîíàëüíûé âêëàä àâòîðà â îïóáëèêîâàííûå ðàáîòû.

Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè.

Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, 3 ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ, áèáëèîãðàôèè è

ïðèëîæåíèé. Îáùèé îáúåì äèññåðòàöèè 111 ñòðàíèöà, âêëþ÷àÿ 22 òàáëèöû,

4 ðèñóíêà. Áèáëèîãðàôèÿ âêëþ÷àåò 96 íàèìåíîâàíèé.

Ñîäåðæàíèå ðàáîòû

Âî ââåäåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû, ñôîð�

ìóëèðîâàíà öåëü è àðãóìåíòèðîâàíà íàó÷íàÿ íîâèçíà èññëåäîâàíèé, ïîêàçàíà

ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, ïðåäñòàâëåíû âûíîñèìûå

íà çàùèòó íàó÷íûå ïîëîæåíèÿ.

Â ïåðâîé ãëàâå îïèñàíû îñíîâíûå îïòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ýíåð�

ãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé èîíîâ, èññëåäîâàíî âëèÿíèå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà

àòîìíûå è èîííûå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè.

Â ðàçäåëå 1.1 ââîäÿòñÿ ïîíÿòèÿ åñòåñòâåííîé øèðèíû óðîâíÿ Γnl è åñòå�

ñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè τnl, ïðèâåäåíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ÷èñ�

ëåííûõ ðàñ÷åòîâ ýòèõ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, îñíîâûâàþùèåñÿ íà îáùåé

ôîðìóëå òåîðèè êâàíòîâûõ ïåðåõîäîâ [13], êîòîðóþ â àòîìíîé ñèñòåìå åäèíèö
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e = m = ~ = 1 ìîæíî çàïèñàòü â âèäå

Γnl =
4

3c3

∑
n′,l′=l±1

ω3
nn′|Mnn′|2 = 1

τnl
, (1)

ãäå ωnn′ = Enlj−En′l′j′ � ÷àñòîòà ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà,Mnn′ = ⟨nlj|D|n′l′j′⟩

� äèïîëüíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò.

Ðàçäåë 1.2 ïîñâÿùåí îïèñàíèþ òåðìèíäóöèðîâàííûõ âíóòðèàòîìíûõ ïå�

ðåõîäîâ, îïðåäåëÿþùèõ êîìïëåêñíûé øòàðêîâñêèé ñäâèã óðîâíÿ â ðàìêàõ

ìåòîäà êâàçèýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé. Îáñóæäàþòñÿ èíäóöèðîâàííûå òåï�

ëîâûì èçëó÷åíèåì ÷åðíîãî òåëà ñîêðàùåíèå âðåìåíè æèçíè è ýíåðãåòè÷åñêèé

ñäâèã óðîâíÿ, âûäåëÿåòñÿ âêëàä îòäåëüíûõ òèïîâ âíóòðèàòîìíûõ ïåðåõîäîâ

â èòîãîâûå çíà÷åíèÿ èññëåäóåìûõ ñâîéñòâ.

Êîìïëåêñíûé øòàðêîâñêèé ñäâèã â ïîëå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ ìîæíî

ïðåäñòàâèòü â âèäå:

∆Enl(T ) = εBBR
nl (T )− i

ΓBBR
nl (T )

2
. (2)

Ñ ïîìîùüþ ñïåêòðàëüíîãî ðàçëîæåíèÿ ôóíêöèè Ãðèíà äëÿ êâàçèýíåðãåòè�

÷åñêèõ ñîñòîÿíèé [14] è ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèè Ôàðëåÿ-Âèíãà F (x) [15],

ïîëó÷èì øòàðêîâñêèå ñäâèã è óøèðåíèå â ñëåäóþùåé ôîðìå:

εBBR
nl = − 2(kT )3

3πc3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

{∑
n′

|⟨n′l′|r|nl⟩|2F
(ωnn′

kT

)
+

+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2F
(
ε+ |Enl|

kT

)
dε

 , (3)

ΓBBR
nl =

4

3c3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

{∑
n′

|ωnn′|3|⟨n′l′|r|nl⟩|2

e|ωnn′ |/kT − 1
+

+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2(ε+ |Enl|)3

e(ε+|Enl|)/kT − 1
dε

 . (4)
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Ïîñòîÿííóþ Áîëüöìàíà k, îïðåäåëÿþùóÿ êîëè÷åñòâî ýíåðãèè íà åäèíèöó òåì�

ïåðàòóðû T, â àòîìíûõ åäèíèöàõ ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå k = 1/Ta, ãäå

Ta = 315776 K � àòîìíàÿ åäèíèöà òåìïåðàòóðû.

Òåðìîèíäóöèðîâàííûé ñäâèã εBBR
nl îïðåäåëÿåò ñìåùåíèå ïîëîæåíèÿ ýíåð�

ãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ, à óøèðåíèå óðîâíÿ ΓBBR
nl îáóñëîâëèâàåò ñîêðàùåíèå åñòå�

ñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè τnl, ïðîèñõîäÿùåå çà ñ÷åò ðîñòà ñêîðîñòè ðàñïà�

äà â ïîëå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ. Â âûðàæåíèÿõ (3), (4) ñîäåðæàòñÿ ðàññìîò�

ðåííûå â äèññåðòàöèè âêëàäû ïåðåõîäîâ â äèñêðåòíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåé

En′l′ < Enl (ðàñïàäû) è ñ En′l′ > Enl (âîçáóæäåíèÿ), à òàêæå âêëàä ïåðåõîäîâ

â íåïðåðûâíûé ñïåêòð (èîíèçàöèÿ).

Â ðàçäåëå 1.3 ïðåäñòàâëåíû îñíîâíûå âûâîäû ê ïåðâîé ãëàâå, îáîçíà�

÷åíû äàëüíåéøèå ýòàïû èññëåäîâàíèÿ, íåîáõîäèìûå äëÿ âûïîëíåíèÿ ÷èñëåí�

íûõ ðàñ÷åòîâ.

Âî âòîðîé ãëàâå èññëåäîâàíû ìîäåëè àòîìíîãî ïîòåíöèàëà, ïîçâîëÿþ�

ùèå ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�

òîâ äèñêðåòíî-äèñêðåòíûõ è äèñêðåòíî-íåïðåðûâíûõ ïåðåõîäîâ; ñîîòâåòñòâó�

þùèå àíàëèòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè íåîáõîäèìû äëÿ îïèñàíèÿ ñâîéñòâ óðîâíåé,

âûðàæàþùèõñÿ ÷åðåç ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû. ×èñëåííûå ìåòîäû, íå ïðåäïîëà�

ãàþùèå ïîëó÷åíèÿ àíàëèòè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé, îêà�

çûâàþòñÿ íåïðèãîäíûìè äëÿ ðàñ÷åòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ðàäèàöèîííûõ

ïåðåõîäîâ ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè ñ äîñòàòî÷íî áîëüøèìè ãëàâíûìè êâàíòîâûìè

÷èñëàìè n.

Â ðàçäåëå 2.1 ãëàâû 2 îïèñàí ìåòîä êâàíòîâîãî äåôåêòà è åãî ìîäèôè�

êàöèè [14, 16, 17], ñôîðìóëèðîâàí êëàññ îáúåêòîâ è ïðîöåññîâ, äëÿ ðàñ÷åòîâ

êîòîðûõ ïðèìåíåíèå ÌÊÄ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü õîðîøóþ òî÷íîñòü.

Ðàçäåë 2.2 ïîñâÿùåí òåîðèè ïñåâäîïîòåíöèàëà, ïîçâîëÿþùåé ïîñòðîèòü

ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ ÿäðà è îñòàòî÷íûõ ýëåêòðîíîâ ñ îïòè÷åñêèì ýëåê�

òðîíîì è ïåðåéòè ê ðàññìîòðåíèþ äâèæåíèÿ îïòè÷åñêîãî ýëåêòðîíà â ïîëå
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ïñåâäîïîòåíöèàëà; ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå òðåáîâàíèÿ, êîòîðûì äîëæåí

óäîâëåòâîðÿòü ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë [18].

Â ðàçäåëå 2.3 îïèñàí ïîòåíöèàë, ó÷èòûâàþùèé êóëîíîâñêîå è âèðòó�

àëüíî "äèïîëüíîå" âçàèìîäåéñòâèÿ, îïðåäåëåíû îñíîâíûå ïàðàìåòðû ýòîãî

ïîòåíöèàëà [19]. Àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî ìåòîä äîñòàòî÷íî õîðîøî ïðèìåíèì ê

îïèñàíèþ ñïîíòàííûõ ïåðåõîäîâ â àòîìàõ è èîíàõ, îäíàêî â ðàñ÷åòàõ òåðìîèí�

äóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ ïî ìåòîäó ÌÏÔ ìîãóò áûòü çíà÷èòåëüíûå ïîãðåø�

íîñòè â ñëó÷àÿõ, åñëè ïàðàìåòðû Bl "äèïîëüíîãî" ñëàãàåìîãî ïîòåíöèàëà âå�

ëèêè. C ýòèì îáñòîÿòåëüñòâîì ñâÿçàíî îòêëîíåíèå ñóììû ñèë îñöèëëÿòîðîâ,

ðàññ÷èòàííîé ñ âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè ÌÏÔ, îò ïðàâèëà ñóìì Òîìàñà-Ðàéõå�

Êóíà (ðàçäåë 2.4).

Â ðàçäåëå 2.5 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ âðå�

ìåí æèçíè íèçêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, âûïîëíåííûõ ìåòîäàìè ÌÏÔ è

ÌÊÄ, ñ íàèáîëåå äîñòîâåðíûìè äàííûìè ëèòåðàòóðû [20, 21].

Ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë, ïðåäëîæåííûé Ã. Ñàéìîíñîì [19], âûãëÿäèò ñëå�

äóþùèì îáðàçîì:

V̂F (r) = −Z

r
+
∑
l

BlP̂l

r2
. (5)

Ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ ïîòåíöèàëîì òàêîãî âèäà îðáèòàëü�

íûé ìîìåíò l çàìåùàåòñÿ ýôôåêòèâíûì îðáèòàëüíûì ïàðàìåòðîì λ, îïðåäå�

ëÿåìûì âûðàæåíèåì

λ =

√(
l +

1

2

)2

+ 2Bl −
1

2
. (6)

Äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ýíåðãèåé ñâÿçè |Enl| ≪ kT òåðìîèíäóöèðî�

âàííûå ñäâèã è óøèðåíèå ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ìîãóò áûòü âûðàæåíû

÷åðåç ñóììû ñèë îñöèëëÿòîðîâ:

Snl(q) =
∑

2ωq+1
n′l′nl|⟨n

′l′|z|nl⟩|2. (7)
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Òåïëîâîé ñäâèã εBBR
nl ïðîïîðöèîíàëåí Snl(0), òåïëîâîå óøèðåíèå ΓBBR

nl ïðî�

ïîðöèîíàëüíî Snl(1), (ïîäðîáíåå ýòîò âîïðîñ ðàññìîòðåí â ðàçäåëàõ 3.2, 3.3).

Ïîëó÷åííûå âûðàæåíèÿ, äåìîíñòðèðóþò çàâèñèìîñòü Snl(q) îò ïàðàìåòðîâ

ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà, è, êàê ñëåäñòâèå, íàðóøåíèå ïðàâèëà ñóìì:

Snl(0) = 1 +
2

3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>(Bl′ −Bl), (8)

Snl(1) =
2Z2

3ν2nl

[
1 +

1

νnl(λ+ 1/2)(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>
(
(Bl −Bl′)

2+

+(−1)l>−l+1(l> + 2l + 1)Bl′ − 2Bl

)]
. (9)

Çäåñü l> = (l + l′ + 1)/2 - á�îëüøàÿ èç âåëè÷èí l è l′: l> = l + 1 (l> = l) äëÿ

l′ = l + 1 (l′ = l − 1).

Ðåçóëüòàòîì ãëàâû 2 ñòàë âûâîä î òîì, ÷òî ìåòîäû ìîäåëüíîãî ïîòåí�

öèàëà è êâàíòîâîãî äåôåêòà èìåþò ñîïîñòàâèìóþ òî÷íîñòü ïðè ðàñ÷åòå åñòå�

ñòâåííûõ øèðèí óðîâíåé, à òàêæå ìîãóò ïðèìåíÿòüñÿ àëüòåðíàòèâíî ïðè ðàñ�

÷åòàõ òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ èç ñîñòîÿíèé, äëÿ êîòîðûõ ïàðàìåò�

ðû ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Bl, Bl−1, Bl+1 íåâåëèêè, îäíàêî â îáùåì ñëó÷àå

ðàñ÷åòû ïî ìåòîäó ÌÏÔ âíóòðèàòîìíûõ ïðîöåññîâ, ïîðîæäàåìûõ òåïëîâûì

èçëó÷åíèåì, ìîãóò ñîäåðæàòü ñóùåñòâåííûå ïîãðåøíîñòè.

Òðåòüÿ ãëàâà äèññåðòàöèè ïîñâÿùåíà ðàñ÷åòàì âåðîÿòíîñòåé ðàäèàöè�

îííûõ ïåðåõîäîâ, ñïîíòàííûõ è èíäóöèðîâàííûõ èçëó÷åíèåì ÷åðíîãî òåëà,

àíàëèçó èõ çàâèñèìîñòåé îò n è T , ïîñòðîåíèþ àñèìïòîòè÷åñêèõ àïïðîêñè�

ìàöèé. Ïðåäñòàâëåíû òàáëèöû ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì ÌÊÄ åñòå�

ñòâåííîé è òåðìîèíäóöèðîâàííîé ñêîðîñòåé ðàñïàäà, ïðè÷åì â ïîñëåäíåé

âûäåëåí âêëàä ïåðåõîäîâ íà íèæåëåæàùèå è âûøåëåæàùèå ýíåðãåòè÷åñêèå

óðîâíè, ïðèâåäåíû ãðàôèêè çàâèñèìîñòè âåëè÷èíû ýíåðãåòè÷åñêîãî ñäâèãà

îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïðè ôèêñèðîâàííûõ òåìïåðàòóðàõ äëÿ óðîâ�

íåé ñ n ≤ 40. Ðàññìàòðèâàåòñÿ èçìåíåíèå âðåìåíè æèçíè óðîâíÿ ñ ðîñòîì

ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n, çàâèñèìîñòü îò n è T îòäåëüíûõ êîìïîíåíò
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øòàðêîâñêîãî óøèðåíèÿ ïðè âûñîêèõ n. Ïðåäëîæåí ìåòîä îöåíêè âêëàäà

ïåðåõîäîâ â íåïðåðûâíûé ñïåêòð â òåðìîèíäóöèðîâàííûå ñäâèã εcnl è óøè�

ðåíèå Γc
nl ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ðèäáåðãîâñêèõ èîíîâ ñ äîñòàòî÷íî áîëü�

øèì ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n èñïîëüçóÿ ïðÿìóþ ïðîïîðöèîíàëüíîñòü

âêëàäó íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà â ñîîòâåòñòâóþùóþ ñóììó ñèë îñöèëëÿòîðîâ

Sc
nl(q) = Snl(q)− Sd

nl(q), îïðåäåëÿåìîãî ïî ñóììå S
d
nl(q) êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷ëå�

íîâ ðÿäà ïî äèñêðåòíûì ñîñòîÿíèÿì

Snl(0) = 1, Snl(1) = 2Z2/3ν2nl,

εcnl
εBBR
nl

=
Sc
nl(0)

Snl(0)
,

Γc
nl

ΓBBR
nl

=
Sc
nl(1)

Snl(1)
. (10)

Äëÿ îöåíêè ñêîðîñòåé ðàñïàäîâ, âîçáóæäåíèé, èîíèçàöèè ââåäåíû îòíîñè�

òåëüíûå ñêîðîñòè, âïåðâûå ïðåäñòàâëåííûå â ðàáîòå [22], ïîëèíîìèàëüíûå

çàâèñèìîñòè ýòèõ êîýôôèöèåíòîâ ìîäèôèöèðîâàíû äëÿ ïåðåõîäà îò àòîìîâ

ê èîíàì, ïîêàçàíî îòêëîíåíèå òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ñäâèãà îò çàâèñèìîñòè,

ïðåäñòàâëåííîé â ðàáîòå Êóêå-Ãàëàãåðà [23],

Rd,e =
a0(T )

d,e + ad,e1 (T )x+ ad,e2 (T )x2

(n/2)2
(
e

Z2Ta
n3T − 1

) , Rc =
a0(T )

c + a1(T )
cy + a2(T )

cy2

(n)4/3
(
e

Z2Ta
2n2T − 1

) ,(11)

âûÿâëåíà ñëàáàÿ çàâèñèìîñòü ñäâèãà îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n, àïïðîê�

ñèìèðóåìàÿ âûðàæåíèåì âèäà:

ε = ε0 (T/300)
2(b0(T ) + b1(T )z + b2(T )z

2) (12)

Â âûðàæåíèÿõ (11, 12) àðãóìåíòû x, y, z çàâèñèìû îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî

÷èñëà n è òåìïåðàòóðû èçëó÷åíèÿ T .

Íà ðèñóíêå 1 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòåé òåð�

ìîèíäóöèðóåìûõ ïåðåõîäîâ îò òåìïåðàòóðû è íîìåðà óðîâíÿ, à òàêæå ñîîò�

âåòñòâóþùèå çàâèñèìîñòè äëÿ ïîëíîãî âðåìåíè æèçíè ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâ�

íåé èîíîâ Ca+.

τnl = (Γnl + Γd
nl + Γe

nl + Γc
nl)

−1. (13)
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à) á)

Ðèñ. 1. à) Çàâèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà è òåìïåðàòóðû îòíîñèòåëüíûõ âêëà�

äîâ âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà |n′l±1⟩ � Enl > En′l′ (âåðõíÿÿ

ïîâåðõíîñòü, Rd), Enl < En′l′ (ñðåäíÿÿ ïîâåðõíîñòü, R
e) è ïåðåõîäîâ â íåïðåðûâíûé ñïåêòð

|El ± 1⟩ (íèæíÿÿ ïîâåðõíîñòü Rc) â ïîëíóþ øèðèíó óðîâíÿ |nl⟩ äëÿ nS−ñîñòîÿíèé Ca+.

á) Ïîëíîå âðåìÿ æèçíè nS−óðîâíÿ Ca+ ïðè ðàçëè÷íûõ n è T

.

Â Çàêëþ÷åíèè ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè:

1. Îïðåäåëåí êðèòåðèé ïðèìåíèìîñòè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ìîäåëåé àòîìíî�

ãî ïîòåíöèàëà â ðàñ÷åòàõ àìïëèòóä ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàí�

íûõ ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ.

2. Âûÿâëåíû ñóùåñòâåííûå ðàçëè÷èÿ â ïðèìåíèìîñòè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ

ìåòîäîâ ÌÏÔ è ÌÊÄ â ðàñ÷åòàõ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, îïðåäåëÿ�

þùèõñÿ ÷èñëåííûìè çíà÷åíèÿìè ñïåêòðàëüíûõ ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ

àòîìîâ è èîíîâ.

3. Îïðåäåëåíû âêëàäû ðàçëè÷íûõ êîìïîíåíò äèñêðåòíîãî ñïåêòðà è êîí�

òèíóóìà â êîëè÷åñòâåííûå õàðàêòåðèñòèêè òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ñäâè�

ãîâ è óøèðåíèé ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé.

4. Ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ îöåíêè âêëàäà íåïðåðûâíî�
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ãî ñïåêòðà â ñäâèã è óøèðåíèå ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè òåïëî�

âûì èçëó÷åíèåì.

5. Ïðåäëîæåíû àñèìïòîòè÷åñêèå àïïðîêñèìàöèè è îïðåäåëåíû ÷èñëåííûå

çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ àïïðîêñèìàöèîííûõ ïîëèíîìîâ, îïðåäåëÿþ�

ùèõ êîëè÷åñòâåííûå õàðàêòåðèñòèêè ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàí�

íûõ ðàäèàöèîííûõ ïðîöåññîâ â ðèäáåðãîâñêèõ èîíàõ ùåëî÷íîçåìåëü�

íûõ ýëåìåíòîâ.
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