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ÎÁÙÀß ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÀ ÐÀÁÎÒÛ

Äèññåðòàöèÿ ïîñâÿùåíà òåîðåòè÷åñêîìó èññëåäîâàíèþ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è
ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ìèêðîñêîïè÷åñêèõ àòîìíûõ êëàñòåðîâ è ìîëåêóë, â ÷àñòíî-
ñòè, êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé â èõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ.

Àêòóàëüíîñòü òåìû äèññåðòàöèè

Àêòóàëüíîñòü òåìû îïðåäåëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòüþ ðàçâèòèÿ òåîðèè, îïèñûâàþùåé êîë-
ëåêòèâíûå ÿâëåíèÿ â àòîìíûõ êëàñòåðàõ è ìîëåêóëàõ, ñ îäíîé ñòîðîíû, è áîëüøèì êî-
ëè÷åñòâîì íîâûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïîëó÷åííûõ â ýòîé îáëàñòè çà ïîñëåäíåå
âðåìÿ, ñ äðóãîé [1, 2]. Âîçìîæíîñòü ïðåäñêàçàíèÿ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ
îáúåêòîâ ðàçëè÷íîãî ñîñòàâà âàæíà ïðè ðàçðàáîòêå åäèíîãî òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà äëÿ
îïèñàíèÿ íåîäíîðîäíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà. Èçó÷åíèå ôóíäàìåíòàëüíûõ ñâîéñòâ íàíîðàç-
ìåðíûõ ñòðóêòóð ñâÿçàíî c ïåðñïåêòèâàìè èñïîëüçîâàíèÿ ðåçóëüòàòîâ èññëåäîâàíèé äëÿ
ñîçäàíèÿ íîâûõ ìàòåðèàëîâ ñ çàäàííûìè õàðàêòåðèñòèêàìè, à òàêæå äëÿ ðàçðàáîòêè íî-
âûõ ìèêðîýëåêòðîííûõ ïðèáîðîâ [3, 4]. Èíòåðåñ ê ìèêðîñêîïè÷åñêèì àòîìíûì êëàñòåðàì
âûçâàí òåì, ÷òî îíè çàíèìàþò ïðîìåæóòî÷íóþ îáëàñòü ìåæäó îòäåëüíûìè àòîìàìè è
òâåðäûì òåëîì è ïðîÿâëÿþò ñâîéñòâà, îòëè÷íûå îò ñâîéñòâ îáúåìíûõ ìàòåðèàëîâ. Ïðè
ýòîì èõ ôèçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò ñîðòà è îò ÷èñëà âõîäÿùèõ
àòîìîâ. Ïîíèìàíèå çàêîíîìåðíîñòè èçìåíåíèÿ ýòèõ ñâîéñòâ ïîçâîëèò íå òîëüêî ïîëó÷èòü
ôóíäàìåíòàëüíûå çíàíèÿ î âåùåñòâå, íî è èñïîëüçîâàòü èõ â ïðèêëàäíûõ öåëÿõ. Â ðÿäó
êëàñòåðîâ, îäíîðîäíûõ ïî ñîñòàâó, îñîáîå ìåñòî çàíèìàþò êëàñòåðû, ñîñòîÿùèå èç àòî-
ìîâ ìåòàëëîâ. Ïðèñòàëüíîå âíèìàíèå ê íèì îáúÿñíÿåòñÿ îñîáåííîñòÿìè èõ ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû, ñ îäíîé ñòîðîíû, à ñ äðóãîé - îòíîñèòåëüíîé ïðîñòîòîé èõ ïîëó÷åíèÿ äëÿ
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé. Ïðè ýòîì èìåþùèåñÿ ìåòîäû ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èçó-
÷åíèÿ ñâîéñòâ ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ (ÌÊ) ïîäêðåïëåíû âîçìîæíîñòüþ ïðèìåíåíèÿ ê
íèì äîñòàòî÷íî íàãëÿäíûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé è ñóùåñòâóþùèõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà, èñ-
ïîëüçóåìûì â àòîìíîé è ìîëåêóëÿðíîé ôèçèêå [5]. Ê ÷èñëó íàèáîëåå âàæíûõ ìîìåíòîâ â
ðàçâèòèè ôèçèêè àòîìíûõ êëàñòåðîâ ñëåäóåò îòíåñòè îòêðûòèå îáîëî÷å÷íîé ñòðóêòóðû è
ïåðèîäè÷åñêîãî õàðàêòåðà èçìåíåíèÿ èõ ñâîéñòâ ñ ðîñòîì ÷èñëà ÷àñòèö è ïîäòâåðæäåíèå
íàèáîëüøåé ñòàáèëüíîñòè ñèñòåì ñ çàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè [5, 6], à òàêæå îáíàðóæåíèå
ãèãàíòñêèõ ðåçîíàíñîâ â ñïåêòðå ôîòîïîãëîùåíèÿ ðÿäà êëàñòåðîâ [1, 7].

Äëÿ îïèñàíèÿ ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû ÌÊ íàøëè ïðèìåíåíèå òåîðåòè÷åñêèå ìåòî-
äû, îñíîâàííûå íà ìîäåëè æåëå, ñóòü êîòîðîé ñîñòîèò â òîì, ÷òî êëàñòåð ðàññìàòðèâàåòñÿ
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êàê äâå êâàçèíåçàâèñèìûå ïîäñèñòåìû: ñèñòåìà äåëîêàëèçîâàííûõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ
è ñèñòåìà ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ ñ çàïîëíåííûìè ýëåêòðîííûìè îáîëî÷êàìè, ïðè÷åì ýëåê-
òðîíû îáîáùåñòâëåíû è äâèæóòñÿ â ïîëå, ñîçäàâàåìîì èîííûì îñòîâîì, ïðåäñòàâëåííûì
â âèäå óñðåäíåííîãî íåñêîìïåíñèðîâàííîãî çàðÿäà ñ íåêîòîðûì çàäàííûì ðàñïðåäåëåíè-
åì ïëîòíîñòè [5, 8]. Âûáîð ìîäåëè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, â ÷àñòíîñòè, ôóíêöèè ðàñïðå-
äåëåíèÿ ïëîòíîñòè ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà îñòîâà, âëèÿåò íà ðàñ÷åòíûå äèíàìè÷åñêèå
õàðàêòåðèñòèêè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû: ðàñïðåäåëåíèå ñèë îñöèëëÿòîðîâ, ïîëÿðèçóåìîñòü,
÷àñòîòó ðåçîíàíñà. Îäíèì èç îñíîâíûõ íåäîñòàòêîâ ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íîé ìîäåëè
æåëå ñ îäíîðîäíûì ðàñïðåäåëåíèåì ïëîòíîñòè çàðÿäà äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìèêðîñêîïè÷åñêîé
òåîðèè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îíà ó÷èòûâàåò ñâîéñòâà êîíêðåòíûõ àòîìîâ, âõîäÿùèõ â êëàñòåð,
ñ ïîìîùüþ ýìïèðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Ïðè ýòîì, íåñìîòðÿ íà êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ïðè
îïèñàíèè îñíîâíûõ îñîáåííîñòåé ñïåêòðîâ ôîòîïîãëîùåíèÿ ÌÊ â ðàìêàõ ðàçëè÷íûõ òåî-
ðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ, ðàñ÷åòíûå õàðàêòåðèñòèêè êëàñòåðîâ îêàçûâàþòñÿ ñèñòåìàòè÷åñêè
çàíèæåííûìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ýêñïåðèìåíòîì [9]. Îäíîé èç àêòóàëüíûõ çàäà÷ ÿâëÿåòñÿ èñ-
ñëåäîâàíèå âîçìîæíûõ èçìåíåíèé, âíåñåíèå êîòîðûõ â èñõîäíóþ áåññòðóêòóðíóþ ìîäåëü
èîííîãî îñòîâà ìîãëî áû ïðèâåñòè ê ëó÷øåìó ñîãëàñèþ ñ ýêñïåðèìåíòîì, íå òåðÿÿ ïðè
ýòîì ïðîñòîòû, êîòîðàÿ äåëàëà ïðèâëåêàòåëüíîé æåëå ìîäåëü.

Ïðè õàðàêòåðíûõ äëÿ ïðîâîäèìûõ ýêñïåðèìåíòîâ òåìïåðàòóðàõ íàáëþäàåòñÿ çíà-
÷èòåëüíî óøèðåííàÿ ëèíèÿ äèïîëüíîãî ðåçîíàíñà â ñïåêòðàõ ôîòîïîãëîùåíèÿ ÌÊ [10].
Ïðè ýòîì íàáëþäàåìàÿ ïîëíàÿ øèðèíà ðåçîíàíñíîãî ïèêà, âêëþ÷àþùàÿ â ñåáÿ êàê íåîä-
íîðîäíóþ, òàê è îäíîðîäíóþ ñîñòàâëÿþùèå, íå îòðàæàåò ðåàëüíóþ ñêîðîñòü ðåëàêñàöèè
êîëëåêòèâíîé ìîäû. Ïðîáëåìà òåîðåòè÷åñêîé îöåíêè âðåìåíè æèçíè êîëëåêòèâíîãî âîç-
áóæäåíèÿ â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå êëàñòåðà è ìåõàíèçìîâ åãî çàòóõàíèÿ ÿâëÿåòñÿ àêòóàëü-
íîé è äî ñèõ ïîð íåäîñòàòî÷íî èññëåäîâàííîé. Êðîìå òîãî, ó÷èòûâàÿ ðàçâèòèå ëàçåðíîé
òåõíèêè, âàæíîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè, êîòîðàÿ áû ïîçâî-
ëèëà îïèñûâàòü âûñîêîâîçáóæäåííûå êîëëåêòèâíûå ñîñòîÿíèÿ ÌÊ â ýëåêòðîìàãíèòíîì
ïîëå âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè è îïðåäåëèòü óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ îíè ìîãóò áûòü çàôèê-
ñèðîâàíû ýêñïåðèìåíòàëüíî.

Äîïîëíèòåëüíàÿ èíôîðìàöèÿ î ñâîéñòâàõ àòîìíûõ êëàñòåðîâ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà
ïóòåì èçó÷åíèÿ èõ âçàèìîäåéñòâèÿ ñî ñâîáîäíûìè ýëåêòðîíàìè. Áëàãîäàðÿ âûñîêîé ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè ÌÊ âçàèìîäåéñòâèå íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ýëåêòðîíîâ ñ íåéòðàëüíûìè êëàñòå-
ðàìè ìîæåò ïðèâîäèòü ê çàõâàòó ýëåêòðîíîâ ñ îáðàçîâàíèåì îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ [11].
Äîñòèæåíèå ñîãëàñèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ, îñíîâàííûõ íà
æåëå ìîäåëè, ìîæåò ñëóæèòü êîñâåííûì ïîäòâåðæäåíèåì åå ïðèìåíèìîñòè ïðè èññëåäî-
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âàíèè ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïðîöåññîâ â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå ÌÊ è, òàêèì îáðàçîì, ñòàíîâèòñÿ
âàæíîé ïðîáëåìà òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ íåóïðóãîãî ñòîëêíîâåíèÿ ýëåêòðî-
íîâ ñ êëàñòåðàìè.

Äåôèöèò òî÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ â îáëàñòè êàê ëàçåðíîé ñïåêòðîñêî-
ïèè ÌÊ, òàê è ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà ñâîáîäíûõ êëàñòåðàõ, îáúÿñíÿåòñÿ òåõíè÷åñêèìè
òðóäíîñòÿìè, ñâÿçàííûìè ñ ñîçäàíèåì îäíîðîäíîãî ìàññ-ñåëåêòèðîâàííîãî ïó÷êà äîñòà-
òî÷íîé ïëîòíîñòè, à òàêæå ñ êîíòðîëåì åãî òåìïåðàòóðû [7]. Ýòî äåëàåò àêòóàëüíûìè
èññëåäîâàíèÿ ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êëàñòåðîâ â îáúåìå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè,
ãäå ìîæåò áûòü äîñòèãíóòà ñðàâíèòåëüíî âûñîêàÿ ïëîòíîñòü ÷àñòèö. Òàêèì îáðàçîì ïî-
ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòü â ðàçðàáîòêå òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè, êîòîðàÿ ïîçâîëèëà áû ïðåä-
ñêàçàòü, êàê èçìåíÿòñÿ ñâîéñòâà ïîìåùåííîãî â ðåøåòêó êëàñòåðà ïî ñðàâíåíèþ ñ åãî
ñâîáîäíûì àíàëîãîì â çàâèñèìîñòè îò òèïà àòîìîâ ìàòðèöû, ðàçìåðà ñàìîãî êëàñòåðà è
ãåîìåòðè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè âíåäðåíèÿ.

Íåñìîòðÿ íà ðàçëè÷èå â ïîäõîäàõ ê îïèñàíèþ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó
äåëîêàëèçîâàííûìè ýëåêòðîíàìè â ñèñòåìå, â ñëó÷àå ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ ðàñ÷åòû
èõ îñíîâíûõ ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïðèâîäèëè ê êà÷åñòâåííî áëèçêèì ðåçóëüòàòàì
ïðè èñïîëüçîâàíèè òåîðåòè÷åñêèõ ìåòîäîâ, îñíîâàííûõ íà êâàíòîâîé òåîðèè ìíîãèõ òåë
è òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè [9]. Îêàçàëîñü, ÷òî ñóùåñòâóåò ðÿä çàäà÷, ðåøåíèå êî-
òîðûõ îäíîçíà÷íî òðåáóåò òî÷íîãî ó÷åòà îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ê òàêèì ïðîáëåìàì
ìîæíî îòíåñòè îïèñàíèå ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà [12]. Îáùåé îñî-
áåííîñòüþ ïîäîáíûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû,
îñíîâàííûå íà èñïîëüçîâàíèè ëîêàëüíûõ îáìåííûõ ôóíêöèîíàëîâ, äëÿ íèõ äàþò ñóùå-
ñòâåííî çàíèæåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèé ïåðåõîäîâ ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ
ñ ó÷åòîì íåëîêàëüíîãî îáìåíà. Àêòóàëüíîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ýôôåêòèâíî-
ãî ïîäõîäà, ñî÷åòàþùåãî â ñåáå ïðåèìóùåñòâà òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (DFT) è
âîçìîæíîñòü ó÷åòà íåëîêàëüíîãî îáìåííîãî ìåæýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà îñíîâå
îðáèòàëüíî-çàâèñèìîãî îáìåííîãî ôóíêöèîíàëà.

Öåëè è çàäà÷è ðàáîòû

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû ñîñòîèò â ðàçâèòèè òåîðèè ìíîãî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòî-
ÿíèé â ýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ êîíå÷íûõ ñòðóêòóðíûõ ñèñòåì è åå ïðèëîæåíèè ê îïèñàíèþ
êîëëåêòèâíûõ ýôôåêòîâ â ìèêðîñêîïè÷åñêèõ àòîìíûõ êëàñòåðàõ è ìîëåêóëàõ.

Â ðàìêàõ çàäàííîé öåëè áûëè ïîñòàâëåíû è ðåøåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è:
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1. Èññëåäîâàíèå çàâèñèìîñòè îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ÌÊ îò âûáîðà ðàñïðåäåëåíèÿ
ïëîòíîñòè çàðÿäà æåëå è ýôôåêòèâíîãî ýêðàíèðîâàíèÿ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ â êëàñòåðå.

2. Èññëåäîâàíèå ïðîöåññîâ óïðóãîãî è íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ìåäëåííûõ ýëåêòðîíîâ íà
êëàñòåðàõ. Ðàñ÷åò ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà ýëåêòðîíîâ êëàñòåðàìè, ñîäåðæà-
ùèìè ðàçëè÷íîå ÷èñëî àòîìîâ.

3. Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ïðèðîäû àíãàðìîíèçìà êîëëåêòèâíîé ìîäû â ýëåêòðîí-
íîé ñèñòåìå ÌÊ.

4. Èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìîâ ðåëàêñàöèè ïëàçìîííîãî âîçáóæäåíèÿ â ðàìêàõ ñôåðè÷å-
ñêîé æåëå ìîäåëè. Ðàñ÷åò âðåìåíè æèçíè ïëàçìîííîé ìîäû.

5. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ ïîëÿðèçóåìîé äèýëåêòðè÷å-
ñêîé êðèñòàëëè÷åñêîé ìàòðèöåé. Èññëåäîâàíèå îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ÌÊ â êðè-
ñòàëëè÷åñêîì îêðóæåíèè.

6. Èññëåäîâàíèå ðîëè íåëîêàëüíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè îïèñàíèè âîçáóæ-
äåííûõ ñîñòîÿíèé â ìîëåêóëàõ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðàáîòû

Ïåðå÷èñëåííûå çàäà÷è ÿâëÿþòñÿ íîâûìè, ëèáî íåäîñòàòî÷íî èññëåäîâàííûìè â ðàìêàõ
ñóùåñòâóþùèõ ìîäåëåé è ìåòîäîâ. Â ðàáîòå ðàññ÷èòûâàëèñü ñëåäóþùèå õàðàêòåðèñòèêè
èññëåäóåìûõ îáúåêòîâ:

1. Ýëåêòðîííûå óðîâíè ýíåðãèè, ïîëíûå ýíåðãèè êëàñòåðîâ ñ ðàçëè÷íûì ÷èñëîì àòî-
ìîâ, âîëíîâûå ôóíêöèè îñíîâíîãî è âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé è ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåê-
òðîííîé ïëîòíîñòè â îáúåìå êëàñòåðà.

2. Ñå÷åíèÿ óïðóãîãî è íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ è ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà íèçêîýíåðãåòè÷-
íûõ ýëåêòðîíîâ ìåòàëëè÷åñêèìè êëàñòåðàìè.

3. Íåëèíåéíûå ñäâèãè ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòû ìíîãîïëàçìîííûõ êîëëåêòèâíûõ âîçáóæ-
äåíèé è ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî ôîòîïîãëîùåíèÿ ÌÊ â ñèëüíîì ýëåêòðîìàãíèòíîì
ïîëå.

4. Âðåìåíà æèçíè ïëàçìîííîé ìîäû ñ ó÷åòîì ôðàãìåíòàöèè Ëàíäàó è ýëåêòðîí-ôîíîííîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ.
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5. Íàèáîëåå âåðîÿòíûå ãåîìåòðè÷åñêèå êîíôèãóðàöèè ÌÊ â îáúåìå êðèñòàëëè÷åñêîé
ðåøåòêè è ñïåêòðû ôîòîïîãëîùåíèÿ âíåäðåííîãî êëàñòåðà â ìàòðèöå èç àòîìîâ áëà-
ãîðîäíîãî ãàçà.

6. ×àñòîòû ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà è èõ çàâèñèìîñòè îò ìåæ-
àòîìíûõ ðàññòîÿíèé â ìîëåêóëàõ. Çàâèñèìîñòè ýíåðãèé âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé
ìîëåêóë îò ÷àñòîòû êàê ïàðàìåòðà ÷àñòîòíî-çàâèñèìîãî ÿäðà óðàâíåíèÿ TDDFT.

Íîâûìè, âïåðâûå ïîëó÷åííûìè â äàííîé äèññåðòàöèè, ÿâëÿþòñÿ ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû:

1. Ðàçðàáîòàíà ìîäåëü æåëå äëÿ êëàñòåðîâ ñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì âçàèìî-
äåéñòâèåì. Íà îñíîâå ïðåäëîæåííîé ìîäåëè ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ó÷åò ýôôåê-
òèâíîãî ýêðàíèðîâàíèÿ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ñèñòåìå äåëîêàëèçîâàííûõ
ýëåêòðîíîâ ïîçâîëÿåò äîñòèãíóòü ñîãëàñèÿ ðàñ÷åòíûõ õàðàêòåðèñòèê ìåòàëëè÷åñêèõ
êëàñòåðîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

2. Ïîñòàâëåíà è ðåøåíà çàäà÷à òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà íàëåòà-
þùåãî ýëåêòðîíà êëàñòåðîì â ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Ðàññ÷èòà-
íû ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà è íåóïðóãîãî ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ
ñ ó÷åòîì äèíàìè÷åñêîãî ïîëÿðèçàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.

3. Ðàçðàáîòàíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñî-
ñòîÿíèé â ñèñòåìå äåëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ÌÊ, ñ ïîìîùüþ êîòîðîé óäàëîñü
îïèñàòü ìíîãîïëàçìîííûå ñîñòîÿíèÿ è, òàêèì îáðàçîì, âûéòè çà ðàìêè ïðèáëèæå-
íèÿ ëèíåéíîãî îòêëèêà.

4. Èññëåäîâàíà ïðèðîäà àíãàðìîíèçìà ïëàçìîííîé ìîäû â êëàñòåðàõ è ïðîâåäåíà îöåí-
êà óñëîâèé, ïðè êîòîðûõ ìíîãîïëàçìîííûå âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ ìîãóò ïðîÿâèòü-
ñÿ ñïåêòðå ôîòîïîãëîùåíèÿ. Íà îñíîâå ðàçðàáîòàííîé òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè ðàññ÷è-
òàíû àâòîèîíèçàöèîííûå øèðèíû è óãëîâûå çàâèñèìîñòè ôîòîýëåêòðîíîâ äëÿ ïðî-
öåññîâ àâòîèîíèçàöèîííîãî ðàñïàäà âûñîêîâîçáóæäåííûõ êîëëåêòèâíûõ ñîñòîÿíèé.

5. Ïîñòàâëåíà è ðåøåíà çàäà÷à îïèñàíèÿ ìåõàíèçìîâ ðåëàêñàöèè êîëëåêòèâíîãî äè-
ïîëüíîãî âîçáóæäåíèÿ â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå ÌÊ. Ðàçðàáîòàíà ìîäåëü, îïèñûâàþ-
ùàÿ ìåõàíèçì ðàñïàäà ãàðìîíè÷åñêîé êîëëåêòèâíîé ìîäû çà ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ
ñ "âíóòðåííèìè" ýëåêòðîííûìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû ñ ïîñëåäóþùåé ðåëàêñàöèåé äè-
ïîëüíûõ âîçáóæäåíèé â ðåçóëüòàòå ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðîâåäåíû
÷èñëåííûå îöåíêè âðåìåíè æèçíè äèïîëüíûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé â ìåòàëëè-
÷åñêèõ êëàñòåðàõ.
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6. Ðàçðàáîòàíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ ÌÊ, âíåäðåííîãî â êëèñòàëëè-
÷åñêóþ ðåøåòêó, ñ àòîìàìè îêðóæåíèÿ. Ðàññ÷èòàíû ýíåðãèè çàìåùåíèÿ è íàèáîëåå
âåðîÿòíûå ãåîìåòðè÷åñêèå êîíôèãóðàöèè äëÿ êëàñòåðîâ íàòðèÿ ðàçëè÷íîãî ðàçìå-
ðà, âíåäðåííûõ â êðèñòàëëè÷åñêóþ ìàòðèöó èç àòîìîâ àðãîíà. Èññëåäîâàíî âëèÿ-
íèå êðèñòàëëè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ íà ñïåêòð ôîòîïîãëîùåíèÿ êëàñòåðà. Ïðåäñêàçàíî
ñìåùåíèå ëèíèè äèïîëüíîãî ðåçîíàíñà â ðåçóëüòàòå ñóììàðíîãî âêëàäà ïîëÿðèçà-
öèîííîãî è êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó ýëåêòðîííîé ñèñòåìîé ÌÊ è
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé.

7. Ðàçðàáîòàí òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä ê îïèñàíèþ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, ó÷èòûâàþ-
ùèé íåëîêàëüíîñòü îáìåííîãî ìåæýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ðàìêàõ ôîðìà-
ëèçìà TDDFT. Ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ïîäõîäîâ TDHF (RPAE) è TDDFT
c òî÷íûì ó÷åòîì îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (TDDFT-EXX) è òåîðåòè÷åñêè äîêà-
çàíà íåîáõîäèìîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ÷àñòîòíî-çàâèñèìîãî ÿäðà ïðè ðàñ÷åòàõ ýíåðãèé
âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà â ìîëåêóëàõ.

Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû

Äàííàÿ ðàáîòà ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêèì èññëåäîâàíèåì, ïîýòîìó åå íàó÷íàÿ öåííîñòü ñî-
ñòîèò â ðàçâèòèè òåîðèè íåîäíîðîäíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà è êîíå÷íûõ ôåðìè-ñèñòåì.
Ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ çàêëþ÷àåòñÿ â âîçìîæíîñòè èõ ïðèìåíå-
íèÿ â ðàñ÷åòàõ ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê àòîìíûõ êëàñòåðîâ è ìîëåêóë. Ïðåäëîæåííûå
àâòîðîì òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû ïðè èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ
ýêñïåðèìåíòîâ ïî ôîòîïîãëîùåíèþ, ðàññåÿíèþ è çàõâàòó ýëåêòðîíîâ êëàñòåðàìè, ðåçî-
íàíñíîé ôîòîèîíèçàöèè è ò.ä. Ïðåäñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò ïðåäñòàâëÿòü èíòåðåñ
ñ òî÷êè çðåíèÿ àòîìíîé, êëàñòåðíîé è ìîëåêóëÿðíîé ôèçèêè, ëàçåðíîé ñïåêòðîñêîïèè, â
÷àñòíîñòè, ïðè èñïîëüçîâàíèè ëàçåðîâ ôåìòîñåêóíäíîãî äèàïàçîíà, à òàêæå ïðè ðàçðà-
áîòêå íîâûõ òåõíîëîãèé è ìàòåðèàëîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìèêðî- è íàíîñòðóêòóð â êðèñòàë-
ëè÷åñêîé ðåøåòêå è äðóãèõ íàíîòåõíîëîãèé. Âåäóùèåñÿ â ïîñëåäíåå äåñÿòèëåòèå èíòåí-
ñèâíûå èññëåäîâàíèÿ â îáëàñòè ôèçèêè íàíî-ðàçìåðíûõ ñèñòåì äåëàþò ðàáîòó îñîáåííî
àêòóàëüíîé.

1. Ïðåäëîæåííàÿ ìîäèôèöèðîâàííàÿ ìîäåëü èîííîãî îñòîâà ñ ýêðàíèðîâàííûì ìåæ-
ýëåêòðîííûì âçàèìîäåéñòâèåì äëÿ ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ, ýôôåêòèâíî ó÷èòû-
âàþùàÿ âëèÿíèå ýëåêòðîíîâ âíóòðåííèõ îáîëî÷åê, ïîçâîëÿåò, îñòàâàÿñü â ðàìêàõ
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ìîäåëè æåëå, äîáèòüñÿ ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è ìîæåò ñëóæèòü
îñíîâîé äëÿ òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé â îáëàñòè êëàñòåðíîé ôèçèêè.

2. Ðàçðàáîòàííàÿ ìîäåëü ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà è íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà
ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõ è ïîëó÷åííûå íà åå îñíîâå ðåçóëüòàòû ðàñøèðÿþò ïðåä-
ñòàâëåíèå î ðîëè êîëëåêòèâíûõ âçàèìîäåéñòâèé â êîíå÷íûõ ôåðìè-ñèñòåìàõ. Ñîãëà-
ñèå ïîëó÷åííûõ ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ äàííûìè ýêñïåðèìåíòà ïîçâîëÿåò ñäåëàòü
âûâîä, ÷òî ïðåäñòàâëåííûé òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí â êà÷å-
ñòâå èíñòðóìåíòà äëÿ äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé.

3. Ðàçðàáîòàííàÿ ìîäåëü ìíîãî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, ó÷èòûâàþùàÿ ìåõà-
íèçìû, ïðèâîäÿùèå ê âîçíèêíîâåíèþ àíãàðìîíèçìà êîëëåêòèâíîé ïëàçìîííîé ìîäû
è, êàê ñëåäñòâèå, íåëèíåéíîñòè ïðè ôîòîïîãëîùåíèè, ïîçâîëÿåò âûéòè çà ïðåäåëû
ïðèáëèæåíèÿ ëèíåéíîãî îòêëèêà è îïèñûâàòü ïðîöåññû âîçáóæäåíèÿ è ðåëàêñàöèè
êîëëåêòèâíûõ ìîä â íåëèíåéíîì ðåæèìå.

4. Ïðåäëîæåííàÿ òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ ìåõàíèçì ðàñïàäà (ôðàãìåí-
òàöèè) êîëëåêòèâíîé ïëàçìîííîé ìîäû íà ñìåøàííûå âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ ñ
ýíåðãèÿìè, áëèçêèìè ê ÷àñòîòå ãàðìîíè÷åñêîé ìîäû, ñ ïîñëåäóþùåé ðåëàêñàöèåé
äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå êëàñòåðà ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà
äëÿ äàëüíåéøåãî èññëåäîâàíèÿ êîëëåêòèâíûõ ïðîöåññîâ â êîíå÷íûõ ìíîãîýëåêòíîí-
íûõ ñèñòåìàõ.

5. Ðàçðàáîòàííàÿ ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ ïîëÿðèçóåìîé äèýëåêòðè÷åñêîé
êðèñòàëëè÷åñêîé ìàòðèöåé è ïðîâåäåííûé àíàëèç âëèÿíèÿ ïîëÿðèçàöèîííîãî è êîð-
ðåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèé ýëåêòðîíîâ âíåäðåííîãî êëàñòåðà ñ îêðóæàþùåé ðå-
øåòêîé íà îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåìû ïîçâîëÿåò îáîáùèòü ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû
íà áîëåå øèðîêèé ñïåêòð âíåäðåííûõ êëàñòåðîâ è àòîìîâ îêðóæåíèÿ. Ïðåäëîæåí-
íûé àâòîðîì ìåòîä ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí â êà÷åñòâå îñíîâû äëÿ äàëüíåéøåãî
èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ â ïîäîáíûõ ñèñòåìàõ è ïðîãíîçèðîâàíèÿ èõ ñâîéñòâ.

6. Ïðåäëîæåííûé òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä ê ðàñ÷åòó âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ è
ìîëåêóë, îñíîâàííûé íà ìåòîäàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè è ó÷èòûâàþùèé
íåëîêàëüíîñòü îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå è, â îáùåì ñëó÷àå,
íåàäèàáàòè÷åñêèé õàðàêòåð ÿäðà óðàâíåíèÿ TDDFT, â ñî÷åòàíèè ñ âûñîêîé ÷èñ-
ëåííîé ýôôåêòèâíîñòüþ è ñðàâíèòåëüíîé ïðîñòîòîé ðåàëèçàöèè, îòêðûâàåò íîâûå
âîçìîæíîñòè äëÿ èññëåäîâàíèÿ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìíîãîýëåêòðîííûõ ñèñòåì.
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Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó:

1. Ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ
è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ìîæåò áûòü äîñòèãíóòî â ðàìêàõ ìîäåëè æåëå ñ îä-
íîðîäíûì ðàñïðåäåëåíèåì ïëîòíîñòè èîííîãî çàðÿäà ïóòåì íåçíà÷èòåëüíîãî (. 5%)
âàðüèðîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ñèñòåìå.

2. Ìíîãî÷àñòè÷íàÿ ïðèðîäà îïòè÷åñêîãî îòêëèêà ÌÊ ïðîÿâëÿåòñÿ â ïðîöåññàõ ðàññåÿ-
íèÿ ýëåêòðîíîâ íà êëàñòåðàõ. Ðåçîíàíñíàÿ ñòðóêòóðà ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ
ñâÿçàíà ñ äèíàìè÷åñêèì ïîëÿðèçàöèîííûì ìåæýëåêòðîííûì âçàèìîäåéñòâèåì è íà-
ëè÷èåì êîëëåêòèâíîé ìîäû â ñïåêòðå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû.

3. Àíãàðìîíèçì ïëàçìîííûõ âîçáóæäåíèé â ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõ îáóñëîâëåí íà-
ëè÷èåì spillout ýëåêòðîíîâ çà ïðåäåëàìè èîííîãî îñòîâà. Êîëëåêòèâíûå êîëåáàíèÿ
ÿâëÿþòñÿ äîñòàòî÷íî ãàðìîíè÷íûìè, ÷òîáû ìîãëè ñóùåñòâîâàòü âûñîêîâîçáóæäåí-
íûå ñîñòîÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå ìíîãîïëàçìîííûì ìîäàì, êîòîðûå îêàçûâàþò âëè-
ÿíèå íà ñïåêòð ôîòîïîãëîùåíèÿ ÌÊ â ñèëüíîì ýëåêòðîìàãíèòíîì ïîëå.

4. Âçàèìîäåéñòâèå ãàðìîíè÷åñêîé ìîäû ñ âíóòðåííèìè ýëåêòðîííûìè âîçáóæäåíèÿìè
ïðèâîäèò ê åå ðàñïàäó íà ñìåøàííûå ñîñòîÿíèÿ. Äàëüíåéøàÿ ðåëàêñàöèÿ ýëåêòðîí-
íûõ âîçáóæäåíèé ñâÿçàíà ñ ýëåêòðîí-ôîíîííûì âçàèìîäåéñòâèåì, âûçûâàþùèì çà-
òóõàíèå äèïîëüíîãî âîçáóæäåíèÿ â ñèñòåìå.

5. Âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû ÌÊ, âíåäðåííîãî â êðèñòàëëè÷åñêóþ ðå-
øåòêó, ñ àòîìàìè êðèñòàëëè÷åñêîé ìàòðèöû ïðèâîäèò ê èçìåíåíèÿì â åãî îïòè-
÷åñêîì îòêëèêå ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïåêòðîì ôîòîïîãëîùåíèÿ ñâîáîäíîãî êëàñòåðà.
Îñíîâíîé âêëàä â èçìåíåíèå ñïåêòðà âíîñÿò êîððåëÿöèîííàÿ è ïîëÿðèçàöèîííàÿ
ñîñòàâëÿþùèå îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿ, ÷àñòè÷íî âçàèìíî êîìïåíñèðóþùèå äðóã
äðóãà.

6. Ïðè îïèñàíèè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà íåîáõîäèì ó÷åò íåëî-
êàëüíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ðàìêàõ ôîðìàëèçìà TDDFT ýòî ìîæåò áûòü
ðåàëèçîâàíî íà îñíîâå îïòèìèçèðîâàííîãî ýôôåêòèâíîãî ïîòåíöèàëà â ñî÷åòàíèè ñ
÷àñòîòíî-çàâèñèìûì ÿäðîì óðàâíåíèÿ TDDFT-EXX ïðè óñëîâèè ïðàâèëüíîãî âûáî-
ðà ÷àñòîòû êàê ïàðàìåòðà ÿäðà.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà äèññåðòàöèè â âûïîëíåííóþ ðàáîòó ñîñòîèò â ïîñòàíîâ-
êå öåëåé è çàäà÷ ðàáîòû, âûáîðå ìåòîäà òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ, íåïîñðåäñòâåííîì
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âûïîëíåíèè òåîðåðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ è èõ àíàëèçå. Â îïóáëèêîâàííûõ â ñîàâòîðñòâå ðà-
áîòàõ ó÷àñòèå àâòîðà áûëî îïðåäåëÿþùèì â òîé ÷àñòè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, êîòîðûå
íàøëè îòðàæåíèå â äèññåðòàöèè.

Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ãàðàíòèðóåòñÿ êîððåêòíûì èñïîëüçî-
âàíèåì ìåòîäîâ êâàíòîâîé òåîðèè ìíîãèõ òåë, òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè, à òàêæå ñîãëàñèåì ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ è òåîðåòè÷åñêèõ âûâîäîâ
äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ñ ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû è ïóáëèêàöèè

Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â äèññåðòàöèè, ïðåäñòàâëÿëèñü íà íàó÷íûõ ñåìèíàðàõ êàôåäðû
ýêñïåðèìåíòàëüíîé ôèçèêè ÑÏáÃÏÓ, Paul Sabatier Université (Toulouse, France), CIRIL/GAGIL
(Caen, France), Universit�at Erlangen-N�urnberg (Erlangen, Germany). Â òå÷åíèå ïîñëåäíèõ
ëåò îòäåëüíûå ïîëîæåíèÿ äèññåðòàöèè ïðåäñòàâëÿëèñü íà ñëåäóþùèõ íàó÷íûõ êîíôåðåí-
öèÿõ è ñåìèíàðàõ: 11-th International Conference on the Physics of Highly Charged Ions,
1-6 ñåíòÿáðÿ 2002, Êàí, Ôðàíöèÿ; ISACC 2003,International Symposium �Atomic Cluster
Collisions: fusion, �ssion, electron, ion and photon impact�, 18-21 èþëÿ 2003, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã,
Ðîññèÿ; 9-eme Rencontre des Chimistes Théoriciens Francophones (RCTF), 20-24 ñåíòÿáðÿ
2004, Ïî, Ôðàíöèÿ; 4-th International Conference on Theory and Molecular Clusters, 24-28
àïðåëÿ, 2004, Òóëóçà, Ôðàíöèÿ; Nuclear Theory XIV Colloque GANIL, 6-10 èþíÿ 2004,
Æüåí, Ôðàíöèÿ; 10-eme Rencontre des Chimistes Théoriciens Francophones (RCTF), 10-13
èþëÿ 2006, Íàíñè, Ôðàíöèÿ; 5-th Meeting of the DFG Priority Programm 1145 Modern and
universal �rst-principles methodes for many-electron systems in chemistry and physics, 4-6
èþíÿ 2007, Áîíí, Ãåðìàíèÿ; Symposium of the DFG Priority Programm 1145 Modern and
universal �rst-principles methodes for many-electron systems in chemistry and physics, 21-23
ìàÿ 2008, Òóòöèíã, Ãåðìàíèÿ; DFT2009, 13-th edition of the International Conference on the
Applications of Density Functional Theory in Chemistry and Physics, 31 àâãóñòà - 4 ñåíòÿáðÿ
2009, Ëèîí, Ôðàíöèÿ; 2-nd Frankonian Theoretical Chemistry Meeting, 19-20 íîÿáðÿ 2009,
Âþðöáóðã, Ãåðìàíèÿ.

Ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â îðèãèíàëüíûõ 42 ñòàòüÿõ â ðåôåðèðóåìûõ æóð-
íàëàõ. Ñïèñîê ïóáëèêàöèé ïðèâåäåí â êîíöå àâòîðåôåðàòà.
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Îáúåì è ñòðóêòóðà äèññåðòàöèè

Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, øåñòè ãëàâ è çàêëþ÷åíèÿ. Îáùèé îáúåì äèññåðòàöèè
ñîñòàâëÿåò 294 ñòðàíèöû òåêñòà. Äèññåðòàöèÿ ñîäåðæèò 19 òàáëèö, 50 ðèñóíêîâ è ñïèñîê
ëèòåðàòóðû èç 403 íàèìåíîâàíèé.

Ñîäåðæàíèå äèññåðòàöèè

Âî ÂÂÅÄÅÍÈÈ ïðîâåäåí àíàëèç ñîâðåìåííîé ñèòóàöèè â ðàññìàòðèâàåìîé îá-
ëàñòè íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé, îáîñíîâàíû òåìà è àêòóàëüíîñòü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû,
ïîêàçàíû åå íîâèçíà è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü, à òàêæå èçëîæåíû êðàòêîå ñîäåðæàíèå
ðàáîòû è îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó.

ÏÅÐÂÀß ÃËÀÂÀ ñîäåðæèò îïèñàíèå ìîäåëè, â ðàìêàõ êîòîðîé ïîëó÷åíû îñíîâ-
íûå ðåçóëüòàòû ïåðâîé ÷àñòè äàííîé ðàáîòû. Òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä ïðè ðàñ÷åòå îñíîâíîãî
ñîñòîÿíèÿ ÌÊ îñíîâàí íà ïðèìåíåíèè ïðèáëèæåíèÿ Õàðòðè-Ôîêà (HF) ê ñèñòåìå äåëî-
êàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ, äâèæóùèõñÿ â ïîëå èîííîãî îñòîâà, îïèñûâàåìîãî ñ ïîìîùüþ
ìîäåëè æåëå. Âûáîð ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà è ó÷åò íåëîêàëü-
íîãî õàðàêòåðà ìåæýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ îñîáåííîñòÿìè èñïîëüçóåìîé
ìîäåëè. Ïåðâûé ðàçäåë ãëàâû ÷àñòè÷íî íîñèò îáçîðíûé õàðàêòåð. Âû÷èñëåííûå â ïðèáëè-
æåíèè HF îäíî÷àñòè÷íûå ýíåðãèè è âîëíîâûå ôóíêöèè áûëè èñïîëüçîâàíû ïðè ðàñ÷åòàõ
ñïåêòðîâ ôîòîïîãëîùåíèÿ è ñòàòè÷åñêîé äèïîëüíîé ïîëÿðèçóåìîñòè êëàñòåðîâ ñ ó÷åòîì
ìíîãîýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ñëó÷àéíûõ ôàç ñ îáìåíîì (RPAE).
Ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ìîäåëè æåëå ñ îäíîðîäíûì
ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûì ðàñïðåäåëåíèåì ïëîòíîñòè çàðÿäà, ðàäèóñ êîòîðîãî îïðåäå-
ëÿëñÿ, èñõîäÿ èç èçâåñòíîãî ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ â òâåðäîì òåëå (BM ìîäåëü), ïîç-
âîëÿåò îáúÿñíÿòü ÿâëåíèÿ, ñâÿçàííûå ñ ôîðìèðîâàíèåì îáîëî÷å÷íîé ýëåêòðîííîé ñòðóê-
òóðû è âîçáóæäåíèåì êîëëåêòèâíûõ ìîä (ïëàçìîííûõ ðåçîíàíñîâ) â ñïåêòðàõ ôîòîïî-
ãëîùåíèÿ ÌÊ. Â òî æå âðåìÿ ïðè ïðîâåäåíèè âû÷èñëåíèé íàáëþäàëîñü ñèñòåìàòè÷åñêîå
ðàñõîæäåíèå ðàñ÷åòíûõ çíà÷åíèé ñ ðåçóëüòàòàìè èçìåðåíèé êàê ñòàòè÷åñêîé äèïîëüíîé
ïîëÿðèçóåìîñòè, òàê è ÷àñòîòû ðåçîíàíñíîãî ïèêà â ñïåêòðå ôîòîïîãëîùåíèÿ ÌÊ. Òà-
êèì îáðàçîì, ïîÿâèëàñü íåîáõîäèìîñòü âíåñåíèÿ èçìåíåíèé â èñïîëüçóåìóþ ìîäåëü äëÿ
äîñòèæåíèÿ ëó÷øåãî êîëè÷åñòâåííîãî ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì.

Â ðàçäåëå 1.2 èññëåäóåòñÿ áåñïàðàìåòðè÷åñêàÿ ìîäåëü "îïòèìàëüíîãî" ðàñïðåäåëå-
íèÿ ïîëîæèòåëüíîãî ôîíà (OJM), îáåñïå÷èâàþùåãî àáñîëþòíûé ìèíèìóì ïîëíîé ýíåðãèè
êëàñòåðà. Â ðåçóëüòàòå âàðèàöèîííîé ïðîöåäóðû íàéäåíà ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîò-
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íîñòè ρcore(r), ñîîòâåòñòâóþùàÿ àáñîëþòíîìó ìèíèìóìó ïîëíîé ýíåðãèè Etot, ïðè êîòî-
ðîé â ñëó÷àå ðàâåíñòâà ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè ñèñòåìû
ïëîòíîñòü çàðÿäà êîðà ðàâíà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ïî âñåìó îáúåìó êëàñòåðà. Ýòî óñëî-
âèå ïðèâîäèò ê ñèñòåìå ñâÿçàííûõ íåëèíåéíûõ èíòåãðî-äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé
Õàðòðè-Ôîêà. Âû÷èñëåííûå ïîëíûå ýíåðãèè ÿâëÿþòñÿ àáñîëþòíûìè ìèíèìóìàìè ñðå-
äè âñåâîçìîæíûõ ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûõ ðàñïðåäåëåíèé ïëîòíîñòè çàðÿäà îñòîâà äëÿ
ÌÊ ñ ðàçëè÷íûì ÷èñòîì àòîìîâ. Èíòåðåñíûì ðåçóëüòàòîì îêàçàëîñü ïîÿâëåíèå äîïîëíè-
òåëüíûõ ìèíèìóìîâ â ïîëó÷åííîé çàâèñèìîñòè ýíåðãèè ñâÿçè îò ÷èñëà àòîìîâ â êëàñòåðå,
íàëè÷èå êîòîðûõ ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Áûëè ðàñ÷èòàíû ñïåêòðû ôîòîïîãëîùåíèÿ è ñòàòè÷åñêèå äèïîëüíûå ïîëÿðèçóåìî-
ñòè α0 äëÿ êëàñòåðîâ ðàçëè÷íîãî ðàçìåðà. Êàê ïîêàçàëè ðàñ÷åòû, ïðè ïåðåõîäå îò îä-
íîðîäíîãî ê "îïòèìàëüíîìó" ðàñïðåäåëåíèþ ïðîèñõîäèò ñóùåñòâåííîå âîçðàñòàíèå α0 è
redshift öåíòðàëüíîé ÷àñòîòû äèïîëüíîãî ðåçîíàíñà Ωres, à òàêæå ïåðåðàñïðåäåëåíèå ñèë
îñöèëëÿòîðîâ â ñïåêòðå ôîòîïîãëîùåíèÿ. Ïðè ýòîì îêàçàëîñü, ÷òî â ñëó÷àå êëàñòåðîâ
íàòðèÿ ðàñõîæäåíèå ðàñ÷åòíûõ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, ïîëó÷åííûõ äëÿ OJM, ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äàæå âûøå, ÷åì ïðè èñïîëüçîâàíèè BM ìîäåëè. Êðîìå òîãî,
íåñìîòðÿ íà ïðèâëåêàòåëüíîñòü OJM êàê ïðåäåëüíîãî ñëó÷àÿ "îïòèìàëüíîãî" ðàñïðåäå-
ëåíèÿ ρcore(r), ê åå î÷åâèäíûì íåäîñòàòêàì ñëåäóåò îòíåñòè åå ïðèìåíèìîñòü ëèøü ê ýëåê-
òðîíåéòðàëüíûì ñèñòåìàì.

Â ðàçäåëå 1.3 ïðåäëîæåíà ìîäåëü æåëå ñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì âçàèìîäåé-
ñòâèåì ìåæäó ÷àñòèöàìè âèäà V (ri, rj) = e

−κ|ri − rj|
ε|ri − rj| , êîñâåííî ó÷èòûâàþùàÿ âëèÿíèå

ýëåêòðîíîâ âíóòðåííèõ îáîëî÷åê. Áûëè èññëåäîâàíû âîçìîæíîñòè ýôôåêòèâíîãî ýêðà-
íèðîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðà ýêðàíèðîâàíèÿ κ è
äèýëåêòðè÷åñêîé êîíñòàíòû ε è ïðîàíàëèçèðîâàíû çàâèñèìîñòè ñòàòè÷åñêîé äèïîëüíîé
ïîëÿðèçóåìîñòè α0 è ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòû Ωres îò ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà. Áûëî ïîêàçà-
íî, ÷òî ïóòåì íåçíà÷èòåëüíîãî èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà â èíòåðâàëå çíà÷åíèé,
îáåñïå÷èâàþùèõ ñîõðàíåíèå óñòîé÷èâîñòè ñèñòåìû ÌÊ, â ðàìêàõ "òðàäèöèîííîé" BM
ìîäåëè æåëå ìîæíî äîáèòüñÿ çàìåòíîãî óëó÷øåíèÿ ñîãëàñèÿ ìåæäó ðàñ÷åòíûìè è ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ïðè ýòîì, ó÷èòûâàÿ, ÷òî âàðüèðîâàíèå ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèà-
ëà â ïðåäåëàõ, îáåñïå÷èâàþùèõ êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì, íå ïðèâîäèò
ê êà÷åñòâåííîìó èçìåíåíèþ ñòðóêòóðû ñïåêòðîâ ôîòîïîãëîùåíèÿ, ìîäåëü ñ êóëîíîâñêèì
âçàèìîäåéñòâèåì ìîæåò áûòü ïî-ïðåæíåìó ïðèíÿòà çà îñíîâó ïðè èññëåäîâàíèè îñíîâíûõ
ñâîéñòâ ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ.
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ÂÒÎÐÀß ÃËÀÂÀ ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ïðîöåññîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ÌÊ ñ íèç-
êîýíåðãåòè÷åñêèìè ýëåêòðîíàìè. Áûëè ðàññìîòðåíû ïðîöåññû óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ, ðåçî-
íàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ è çàõâàòà ýëåêòðîíîâ.

Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ýíåðãèåé íèæå ïîðîãà
âîçáóæäåíèÿ ÌÊ, êîòîðîìó ïîñâÿùåí ðàçäåë 2.1, ïîêàçàëî, ÷òî, áëàãîäàðÿ âûñîêîé ïîëÿ-
ðèçóìîñòè êëàñòåðîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ, äèíàìè÷åñêîå ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå
ìåæäó íàëåòàþùåé ÷àñòèöåé è ýëåêòðîííîé ñèñòåìîé ìèøåíè ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ
ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé îòðèöàòåëüíîãî èîíà, ïðè÷åì ÷èñëî ñîñòîÿíèé âîçðàñòàåò ïî ìåðå
óâåëè÷åíèÿ ðàçìåðà êëàñòåðà. Ïðè ó÷åòå äèíàìè÷åñêîãî ïîëÿðèçàöèîííîãî ïîòåíöèàëà,
â ðàìêàõ èñïîëüçîâàííîãî òåîðåòè÷åñêîãî àïïàðàòà îïèñûâàåìîãî ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ
Äàéñîíà

Ĥ(HF)ψε(r) +

∫
Σε(r, r

′)ψε(r
′)dr′ = εψε(r) (1)

ãäå Ĥ(HF) - îäíî÷àñòè÷íûé ãàìèëüòîíèàí â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè-Ôîêà, ψε(r) - âîëíîâàÿ
ôóíêöèÿ ýëåêòðîíà ñ ýíåðãèåé ε, äâèæóùåãîñÿ â ïîëå ýëåêòðîííîé ñèñòåìû êëàñòåðà, à
Σε(r, r

′) - íåïðèâîäèìàÿ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü ôóíêöèè Ãðèíà, â ðàñ÷åòíûõ
ñå÷åíèÿõ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íàáëþäàþòñÿ ðåçîíàíñíûå ïèêè, ñîîòâåòñòâóþùèå êâàçè-
ñâÿçàííûì ñîñòîÿíèÿì. Ýòî òàêæå íàõîäèò îòðàæåíèå â ïîÿâëåíèè äîïîëíèòåëüíûõ ôà-
çîâûõ ñäâèãîâ äëÿ ðÿäà ïàðöèàëüíûõ âîëí ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòàìè âû÷èñëåíèé â
ïðèáëèæåíèè Õàðòðè-Ôîêà.

Â ðàçäåëå 2.2 ïðåäëîæåíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà íàëåòàþùåé
÷àñòèöû â ñâÿçàííûå ñîñòîÿíèÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ïðè íåóïðóãîì ðàññåÿíèè ýëåêòðî-
íîâ ñ ýíåðãèÿìè íèæå ÷àñòîòû ïëàçìîííîãî ðåçîíàíñà. Ïðîöåññ çàõâàòà ýëåêòðîíà â îäíî
èç âîçìîæíûõ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé ïðè íåóïðóãîì ðàññåÿíèè ñ âîçáóæäåíèåì êîëëåêòèâ-
íîé ìîäû ìîæåò áûòü èçîáðàæåí â âèäå îäíîé èç äèàãðàìì, èçîáðàæåííûõ íà Ðèñ. 1(1-3),
â çàâèñèìîñòè îò ñòåïåíè ó÷åòà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû êëàñòå-
ðà. Íà äèàãðàììàõ ψp îáîçíà÷àåò âîëíîâóþ ôóíêöèþ íàëåòàþùåãî ýëåêòðîíà ñ èìïóëüñîì

HF HFψp

Ψν

ψn

1)

HF DEMψp

Ψν

ψn

2)

DEM DEMψp

Ψν

ψn

3)

Ðèñ. 1: Äèàãðàììíîå ïðåäñòàâëåíèå ïðîöåññà ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà ýëåêòðîíà ïðè íåóïðó-
ãîì ðàññåÿíèè ñ âîçáóæäåíèåì ïëàçìîííîé ìîäû.

p, ñîñ÷èòàííóþ â èñõîäíîì ïðèáëèæåíèè Õàðòðè-Ôîêà (îäèíàðíàÿ ëèíèÿ, "HF"), èëè ñ
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ó÷åòîì ïîëÿðèçàöèîííîãî ïîòåíöèàëà (äâîéíàÿ ëèíèÿ, "DEM"), ψn - ñîîòâåòñòâåííî, âîë-
íîâóþ ôóíêöèþ çàõâà÷åííîãî ýëåêòðîíà â îäíîì èç ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé (íå îáÿçàòåëüíî
â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ñ íàèíèçøåé ýíåðãèåé), à Ψν - êîëëåêòèâíîå âîçáóæäåííîå ñîñòî-
ÿíèå ñ ÷àñòîòîé Ων . Ïîëíîå ñå÷åíèÿ çàõâàòà ýëåêòðîíà ïðè åãî íåóïðóãîì ðàññåÿíèè íà
êëàñòåðå ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî â âèäå cóììû ïàðöèàëüíûõ ñå÷åíèé

σ(p) =
1

p

∑

lp

∑
n,ν

|Mν(p, lp, n)|2 Γν

(εn − p2/2 + Ων)
2 + (Γν/2)2 (2)

ãäå ñóììèðîâàíèå îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî âñåì ïàðöèàëüíûì êîìïîíåíòàì íàëåòàþùåãî ýëåê-
òðîíà, p - èñõîäíûé èìïóëüñ ðàññåèâàåìîé ÷àñòèöû, lp - îðáèòàëüíûé ìîìåíò ïàðöèàëüíîé
âîëíû, εn - ýíåðãèÿ êîíå÷íîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ çàõâà÷åííîãî ýëåêòðîíà, Mν(p, lp, n)

- ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ìíîãî÷àñòè÷íîãî îïåðàòîðà M̂ äëÿ îäíîé åãî èç ïàðöèàëüíûõ êîì-
ïîíåíò, Γν - êîíå÷íàÿ øèðèíà ëèíèè âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ Ψν , õàðàêòåðèçóþùàÿ åãî
âðåìÿ æèçíè. Â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ìåæýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèå â ñèñòåìå ÿâëÿåòñÿ
÷èñòî êóëîíîâñêèì, ìàòðè÷íûé ýëåìåíò Mν(p, lp, n) îïðåäåëÿåòñÿ îäíî÷àñòè÷íûìè âîë-
íîâûìè ôóíêöèÿìè ψε è ψn íàëåòàþùåãî è çàõâà÷åííîãî ýëåêòðîíîâ, ñîîòâåòñòâóþùèìè
îäíîé èç äèàãðàìì Ðèñ. 1 (1-3), â çàâèñèìîñòè îò âûáðàííîãî ïðèáëèæåíèÿ, è ìíîãî÷à-
ñòè÷íûìè ôóíêöèÿìè îñíîâíîãî Ψ0 è âîçáóæäåííîãî Ψν ñîñòîÿíèé

Mν(p, lp, n) = 〈ψp|M̂ |ψn〉 =
〈
Ψ?

0(r)ψn(r′)

∣∣∣∣
1

|r− r′|

∣∣∣∣ Ψν(r)ψ
?
p(r

′)
〉

(3)

Ïðè îïèñàíèè ñèñòåìû "íåéòðàëüíûé êëàñòåð + ýëåêòðîí" íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü âëèÿíèå
íà íàëåòàþùóþ ÷àñòèöó äèíàìè÷åñêîãî ïîëÿðèçàöèîííîãî ïîòåíöèàëà, c ó÷åòîì êîòîðîãî
ïàðöèàëüíóþ àìïëèòóäó (3) ìîæíî çàïèñàòü â âèäå

〈ψε|M̂ |ψn〉 =
1

1 + ıπ〈ε|Σ̃ε|ε〉
×

(
〈φε|M̂ |ψn〉+ \

∫ 〈φε|Σ̃ε|φγ〉〈φγ|M̂ |ψn〉
ε− εγ

dεγ

)
(4)

ãäå 〈ε|Σ̃ε|ε〉 - ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïðèâîäèìîé ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè ôóíêöèè
Ãðèíà, φε - Õàðòðè-Ôîêîâñêèå âîëíîâûå ôóíêöèè. Â ðàìêàõ îïèñàííîé ìîäåëè áûëè âû-
÷èñëåíû ïîëíûå è ïàðöèàëüíûå ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà ýëåêòðîíà íåéòðàëüíûìè
êëàñòåðàìè íàòðèÿ è êàëèÿ, ñîäåðæàùèìè ðàçëè÷íîå ÷èñëî àòîìîâ. Ïðè ïðîâåäåíèè ðàñ-
÷åòîâ ó÷èòûâàëîñü, ÷òî çàõâàò íå îáÿçàòåëüíî îñóùåñòâëÿåòñÿ â íàèíèçøåå ïî ýíåðãèè ñâÿ-
çàííîå ñîñòîÿíèå, à òàêæå ïðåäóñìàòðèâàëàñü âîçìîæíîñòü âîçáóæäåíèÿ êàê äèïîëüíûõ,
òàê è êâàäðóïîëüíûõ ìîä â êëàñòåðå. Áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî, êàê ïîêàçàíî â ðàçäåëå 2.3,
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â ñå÷åíèÿõ çàõâàòà êàê ïðàâèëî íàáëþäàåòñÿ îñíîâíîé ïèê, ñîîòâåòñòâóþùèé ïåðåõîäó
ýëåêòðîíà â ñîñòîÿíèå îòðèöàòåëüíîãî èîíà ñ íàèíèçøåé ýíåðãèåé ñ âîçáóæäåíèåì êîë-
ëåêòèâíîé äèïîëüíîé ìîäû, à òàêæå ïðèñóòñòâóþò íåñêîëüêî ñàòåëëèòîâ, ñâÿçàííûõ ñ
ïåðåõîäàìè â áîëåå âûñîêèå ïî ýíåðãèè ñîñòîÿíèÿ. Ïðè ýòîì, ïîñêîëüêó âçàèìîäåéñòâèå
íàëåòàþùåãî ýëåêòðîíà è ïîâåðõíîñòíîãî ïëàçìîíà ïðîèñõîäèò íàèáîëåå ýôôåêòèâíî ïðè
óñëîâèè ïðåèìóùåñòâåííîé ëîêàëèçàöèè íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé
â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè êëàñòåðà, îñíîâíîé âêëàä â ðåçîíàíñíûé çàõâàò ýëåêòðîíà
äàþò ïàðöèàëüíûå âîëíû ñ äîñòàòî÷íî áîëüøèìè îðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè.

Ïîìèìî èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ïðè íåóïðóãîì
ðàññåÿíèè ìåäëåííûõ ýëåêòðîíîâ íåéòðàëüíûìè ÌÊ, â ðàçäåëå 2.4 áûëî ïðîâåäåíî èñ-
ñëåäîâàíèå çàõâàòà ýëåêòðîíîâ ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííûìè êëàñòåðàìè ñ îáðàçîâàíèåì
ýëåêòðîíåéòðàëüíîé ñèñòåìû â êîíå÷íîì ñîñòîÿíèè, ãäå ðîëü ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé äî-
ïîëíèòåëüíîãî ýëåêòðîíà èãðàë íàáîð Ðèäáåðãîâñêèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé. Ðàñ÷åòû
ïîêàçàëè, ÷òî, êàê è â ñëó÷àå íåéòðàëüíûõ ÌÊ, îñíîâíîé âêëàä â ñå÷åíèå çàõâàòà äà-
þò ñâÿçàííûå ñîñòîÿíèÿ ñ íàèíèçøèìè ýíåðãèÿìè, ÷òî îáåñïå÷èâàåò áûñòðóþ ñõîäèìîñòü
ïîëíîãî ñå÷åíèÿ, à â ñïåêòðàëüíîé çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ çàõâàòà ýëåêòðîíà ìîæåò áûòü
âûäåëåí îñíîâíîé ðåçîíàíñíûé ïèê è ðÿä ñàòåëëèòîâ. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ, êàê ïðè çàõâà-
òå ýëåêòðîíîâ íåéòðàëüíûìè ÌÊ, òàê è èõ ïîëîæèòåëüíûìè èîíàìè, íàáëþäàëîñü ñó-
ùåñòâåííîå âëèÿíèå äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçàöèè íà ïðîöåññ âçàèìîäåéñòâèÿ íàëåòàþùåé
÷àñòèöû è êëàñòåðà. Ïîëÿðèçàöèîííûé ïîòåíöèàë, îáóñëîâëèâàþùèé îáðàçîâàíèå ñâÿ-
çàííûõ ñîñòîÿíèé îòðèöàòåëüíîãî èîíà, òàêæå çàìåòíî èçìåíÿåò ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð
Ðèäáåðãîâñêèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, ÷òî íàøëî îòðàæåíèå â ðåçóëüòàòàõ ðàñ÷åòîâ
ñå÷åíèé çàõâàòà ýëåêòðîíà. Êðîìå òîãî, ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå ýôôåêòèâíî
ìåíÿåò ãëóáèíó ïðîíèêíîâåíèÿ ÷àñòèöû ñêâîçü öåíòðîáåæíûé áàðüåð è, òàêèì îáðàçîì,
âëèÿåò íà âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó âíåøíèì ýëåêòðîíîì è ïëàçìîííîé ìîäîé, ÷òî ïðèâî-
äèò ê ÷àñòè÷íîìó ïåðåðàñïðåäåëåíèþ âåðîÿòíîñòè çàõâàòà ýëåêòðîíà â ñòîðîíó áóëüøèõ
îðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ è áóëüøèõ ýíåðãèé íàëåòàþùåé ÷àñòèöû.

Êàê ïîêàçàíî â ðàçäåëå 2.5, ïîìèìî îáðàçîâàíèÿ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèÿ, ðåçîíàíñíûé
çàõâàò ýëåêòðîíà â ïîëå íåéòðàëüíûõ êëàñòåðîâ ìîæåò ïðîèñõîäèòü â êâàçè-ñâÿçàííûå
ñîñòîÿíèÿ íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà, ñîîòâåòñòâóþùèå íàáëþäàâøèìñÿ ðåçîíàñíûì ìàêñèìó-
ìàì â ñå÷åíèÿõ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ, ñ âîçìîæíûì ïîñëåäóþùèì íåðåçîíàñíûì çàõâàòîì
â ñîñòîÿíèå îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî, êàê è â ñëó÷àå çàõâàòà íàëåòàþ-
ùåãî ýëåêòðîíà â ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå, îñíîâíîé âêëàä â ñå÷åíèå ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî
ðàññåÿíèÿ äàþò ïåðåõîäû ìåæäó ïàðöèàëüíûìè âîëíàìè, ñîïðîâîæäàþùèåñÿ âîçáóæäå-
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Ðèñ. 2: Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ çàâèñèìîñòü (¥) ïîëíîãî ñå÷åíèÿ çàõâàòà îò ýíåðãèè íàëåòàþ-
ùåãî ýëåêòðîíà äëÿ êëàñòåðà K8 â ñðàâíåíèè ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà
è íåóïðóãîãî ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿ, îòìå÷åííûìè ïóíêòèðíîé è ñïëîøíîé ëèíèÿìè.

íèåì â êëàñòåðå äèïîëüíîé êîëëåêòèâíîé ìîäû.
Ïðîâåäåííîå â ðàçäåëå ï. 2.6 ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî çàõâà-

òà ýëåêòðîíà íåéòðàëüíûì êëàñòåðîì K8 ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèé
(Ðèñ. 2) ïðîäåìîíñòðèðîâàëî õîðîøåå êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñòðóêòóðû ïîëíûõ ñå÷åíèé.
Íåêîòîðîå ðàñõîæäåíèå â ïîëîæåíèè îñíîâíûõ ðåçîíàíñíûõ ïèêîâ ìîæåò îáúÿñíÿòüñÿ
òåì, ÷òî ïðåäëîæåííàÿ òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü íå ó÷èòûâàåò âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ðàññå-
ÿííûì ýëåêòðîíîì è êîëëåêòèâíûì âîçáóæäåíèåì, ïðè îïèñàíèè ïîëÿðèçàöèîííîãî âçà-
èìîäåéñòâèÿ îãðàíè÷èâàåòñÿ òîëüêî äèàãðàììàìè âòîðîãî ïîðÿäêà è íå ó÷èòûâàåò âîç-
ìîæíîãî âëèÿíèÿ ýëåêòðîíîâ âíóòðåííèõ îáîëî÷åê.

ÒÐÅÒÜß ÃËÀÂÀ ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ïðîöåññîâ âîçáóæäåíèÿ è èîíèçàöèè
êëàñòåðà â ñèëüíîì ëàçåðíîì ïîëå. Ïðåäñòàâëåííàÿ â ðàçäåëå 3.1 òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü,
îïèñûâàþùàÿ ìíîãîïëàçìîííûå âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ, îñíîâàíà íà ðàçäåëåíèè âíóò-
ðåííèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû è äâèæåíèÿ öåíòðà ìàññ (ÖÌ) ýëåêòðîííîé ñèñòåìû â ïðåäïîëî-
æåíèè ìàëîñòè àìïëèòóäû êîëåáàíèé ÖÌ îòíîñèòåëüíî ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ. Ïðè ýòîì
êîëëåêòèâíàÿ ìîäà ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå îñöèëëÿòîðà ñî ñëàáîé ñòåïåíüþ àíãàðìîíèçìà,
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âçàèìîäåéñòâóþùåãî ñ "âíóòðåííèìè" ýëåêòðîííûìè âîçáóæäåíèÿìè.
Â ïîäðàçäåëå 3.1.2 ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ïðè îïèñàíèè êîëëåêòèâíîãî âîçáóæ-

äåííîãî ñîñòîÿíèÿ â ðàìêàõ àäèàáàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ, ïðè êîòîðîì âçàèìîäåéñòâèå
ìåæäó êîëåáàíèÿìè ÖÌ è âíóòðåííèìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû îòñóòñòâóåò, ýíåðãåòè÷åñêèé
ñïåêòð êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû, îñíîâàííûé íà ðàñ÷åòàõ ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì BM æåëå ìîäåëè, îêàçûâàåòñÿ áëèçêèì ê ãàðìîíè÷åñêîìó, òî åñòü ÷àñòîòà
ïåðåõîäà ìåæäó ïëàçìîííûìè ñîñòîÿíèÿìè ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò "ïëàçìîííîãî êâàí-
òîâîãî ÷èñëà" n, ñîîòâåòñòâóþùåãî ÷èñëó âîçáóæäåííûõ ïëàçìîíîâ, à ïîëíàÿ ýëåêòðîííàÿ
âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ñîñòîÿíèÿ |n, ν〉, ñîîòâåòñòâóþùåãî n-ïëàçìîííîìó êîëëåêòèâíîìó âîç-
áóæäåíèþ è ν-ìó âîçáóæäåíèþ âíóòðåííèõ ýëåêòðîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû, ìîæåò áûòü
çàïèñàíà â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ

Ψ(0)
n,ν(R, r′) = Ψn(R)Φν(r

′) (5)

ãäå R îáîçíà÷àåò êîîðäèíàòó öåíòðà ìàññ, à r′ ñîîòâåòñòâóåò âíóòðåííèì ñòåïåíÿì ñâîáîäû
â ñèñòåìå ÖÌ. Ïðè ýòîì ñäâèã ÷àñòîòû ïëàçìîííîé ìîäû â ñòîðîíó áîëåå íèçêèõ ýíåðãèé
(redshift) ïî îòíîøåíèþ ê êëàññè÷åñêîé ÷àñòîòå Ìè, ΩMie =

√
Ne2

meα0

, îïðåäåëÿåìûé äîëåé
ýëåêòðîííîãî çàðÿäà êëàñòåðà çà ïðåäåëàìè èîííîãî îñòîâà (spillout), ñîñòàâëÿåò ëèøü
íåçíà÷èòåëüíóþ ÷àñòü ïîëíîãî ñìåùåíèÿ, íàáëþäàåìîãî ïðè ðàñ÷åòàõ â ïðèáëèæåíèè ëè-
íåéíîãî îòêëèêà (RPAE), è óáûâàåò ñ ðîñòîì ðàçìåðà êëàñòåðà. Ñàìà "àäèàáàòè÷åñêàÿ"

÷àñòîòà îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé Ωad = ΩMie

√
1− δN

N
, ãäå δN îáîçíà÷àåò äîëþ ýëåêòðîíîâ

èç ïîëíîãî çàðÿäà N , íàõîäÿùóþñÿ çà ïðåäåëàìè èîííîãî îñòîâà.
Îñíîâíîé âêëàä â ñìåùåíèå ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòû îáåñïå÷èâàåò âçàèìîäåéñòâèå ìåæ-

äó ÖÌ è âíóòðåííèìè âîçáóæäåíèÿìè â ñèñòåìå äåëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ÌÊ, ïðè-
÷åì íåàäèàáàòè÷åñêèé ñäâèã ÷àñòîòû îêàçûâàåòñÿ òàêæå íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàí ñ íà-
ëè÷èåì â ñèñòåìå spillout ýëåêòðîíîâ. Îñíîâíîé âêëàä â íåàäèàáàòè÷åñêîå ñìåøèâàíèå
äâèæåíèÿ ÖÌ è âíóòðåííèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû äàåò ïåðâûé ÷ëåí ðàçëîæåíèÿ â ðÿä ïî
ñòåïåíÿì R ïîòåíöèàëà èîííîãî îñòîâà Ucore(r)

W (r′,R) =
N∑
i

(
(R∇) Ucore(r

′
i)− Ω2

ad (Rr′i)
)

(6)

Ïåðâîå ñëàãàåìîå â ïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ àññîöèèðóåòñÿ ñ ïåðåìåííûì ýëåêòðîìàã-
íèòíûì ïîëåì, êîòîðîå ïëàçìîííûå êîëåáàíèÿ èíäóöèðóþò â ñèñòåìå ÖÌ, à âòîðîå -
ñ ýôôåêòèâíûì ïîòåíöèàëîì ñèë èíåðöèè. Â ñëó÷àå ÷èñòî ïàðàáîëè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà
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Ucore(r) îáà ñëàãàåìûõ âçàèìíî êîìïåíñèðóþò äðóã äðóãà.
Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ êëàñòåðîâ íàòðèÿ ïîêàçàëè, ÷òî âîç-

áóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ, ñîãëàñíî ïðåäëîæåííîé ìîäåëè ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé ñóïåðïîçè-
öèè êîëëåêòèâíîé ìîäû è âíóòðåííèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû, îêàçûâàþòñÿ ñãðóïïèðîâàíû ïî
ýíåðãèè â ñîîòâåòñòâèè ñ ÷èñëîì âîçáóæäåííûõ ïëàçìîíîâ n, ïðè÷åì â êàæäîé ãðóïïå ëè-
íèé âûäåëÿåòñÿ îñíîâíàÿ ìîäà ñ ïðåîáëàäàþùèì ïëàçìîííûì âêëàäîì. Ïîëíàÿ âîëíîâàÿ
ôóíêöèÿ k-ãî âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ áûòü çàïèñàíà â âèäå ñóïåðïîçèöèè àäèàáàòè-
÷åñêèõ ñîñòîÿíèé |n, 0〉 ≡ |Ψn(R)Φ0(r

′)〉 è |n − 1, ν 6= 0〉 ≡ |Ψn−1(R)Φν(r
′)〉, ñâÿçàííûõ

âîçìóùåíèåì W (r′,R), êàê ñõåìàòè÷íî èçîáðàæåíî íà Ðèñ. 3,

Ψk(R, r′) = C
(k)
0 Ψn(R)Φ0(r

′) +
N∑

ν 6=0

C(k)
ν Ψn−1(R)Φν(r

′) (7)

W

Ψn

Φν

Ψn−1

Ðèñ. 3: Äèàãðàììíîå ïðåäñòàâëåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ 〈n, 0|W |n− 1, ν〉.

Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó êîëëåêòèâíîé ìîäîé è âíóòðåííèìè âîçáóæäåííûìè ñîñòîÿíèÿìè
ïðèâîäèò ê ôðàãìåíòàöèè ïëàçìîííîé ëèíèè ñ ÷àñòè÷íûì ïåðåðàñïðåäåëåíèåì åå ñèëû
îñöèëëÿòîðà ñàòåëëèòàì, ñìåùåííûì â ñòîðîíó áîëåå âûñîêèõ ÷àñòîò. Ïðîèñõîäèò ñóùå-
ñòâåííûé redshift ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòû ïî îòíîøåíèþ ê åå àäèàáàòè÷åñêîìó çíà÷åíèþ,
ïðè÷åì, êàê âèäíî èç Ðèñ. 4(a), â ðåçóëüòàòå àíãàðìîíèçìà êîëëåêòèâíîé ìîäû íàáëþ-
äàåòñÿ âîçðàñòàíèå (blueshift) ÷àñòîòû ïåðåõîäà ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ ÷èñëà âîçáóæäåííûõ
ïëàçìîíîâ. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ïðåäëàãàåìûé ïîäõîä ïîçâîëÿåò âûéòè çà ïðåäåëû ïðè-
áëèæåíèÿ ëèíåéíîãî îòêëèêà è îïèñûâàòü âûñîêîâîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîé
ñèñòåìû, îäíàêî ïðè ýòîì ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâîäèò ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñïåê-
òðîâ ôîòîïîãëîùåíèÿ â ëèíåéíîì ðåæèìå.

Íåëèíåéíûå ýôôåêòû, ñâÿçàííûå ñ àíãàðìîíèçìîì êîëëåêòèâíîé ìîäû, ìîãóò íà-
áëþäàòüñÿ â ïðîöåññàõ âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðîâ ñ ñèëüíûì ëàçåðíûì ïîëåì. Ñëåäóåò
îæèäàòü ïðîÿâëåíèé àíãàðìîíèçìà ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ èíòåíñèâíîñòÿõ ëàçåðíîãî
èçëó÷åíèÿ, â ïåðâóþ î÷åðåäü â âèäå ñäâèãà ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòû è óìåíüøåíèÿ ìàêñèìó-
ìà ñå÷åíèÿ ïðè óâåëè÷åíèè èíòåíñèâíîñòè ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ. Íà Ðèñ. 4(á) ïðåäñòàâ-
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Ðèñ. 4: (à) Ñïåêòð äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé êëàñòåðà Na+
41 è (á) ñå÷åíèÿ ôîòîïîãëîùåíèÿ

äëÿ ðàçëè÷íûõ èíòåíñèâíîñòåé ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ, íîðìèðîâàííûå íà âåëè÷èíó ìàêñè-
ìóìà ôîòîïîãëîùåíèÿ â ëèíåéíîì ðåæèìå.
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ëåíû ñå÷åíèÿ ôîòîïîãëîùåíèÿ σ(ω,E) äëÿ êëàñòåðà Na+
41, ðàññ÷èòàííûå äëÿ ðàçè÷íûõ

çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòè ëàçåðíîãî ïîëÿ I, èçìåíÿåìîé â ïðåäåëàõ îò I ∼ 108 Âò/ñì2,
ñîîòâåòñòâóþùåé ëèíåéíîìó ðåæèìó ïîãëîùåíèÿ, äî I ∼ 1011 Âò/ñì2, ïðèâîäÿùåé ê çíà-
÷èòåëüíîé íåëèíåéíîñòè â ôîòîïîãëîùåíèè. Âîçðàñòàíèå èíòåíñèâíîñòè ïîëÿ âûçûâàåò
çàìåòíîå ñìåùåíèå âïðàâî (blueshift) ìàêñèìóìà ôîòîïîãëîùåíèÿ â ðåçóëüòàòå óâåëè÷å-
íèÿ âêëàäà ìíîãîïëàçìîííûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, ÷àñòîòû êîòîðûõ, êàê âèäíî íà
Ðèñ. 4(à), ñäâèíóòû â ñòîðîíó áîëåå âûñîêèõ ýíåðãèé, à òàêæå ê îáùåìó óøèðåíèþ ðåçî-
íàíñíîãî ïðîôèëÿ. Äðóãèì ïðîÿâëåíèåì íåëèíåéíîñòè ÿâëÿåòñÿ óìåíüøåíèå ìàêñèìóìà
ñå÷åíèÿ ôîòîïîãëîùåíèÿ ñ ðîñòîì èíòåíñèâíîñòè, ñâÿçàííîå òåì, ÷òî àíãàðìîíè÷åñêèé
ñäâèã ÷àñòîòû íàðóøàåò ðåçîíàíñíîå óñëîâèå è, òàêèì îáðàçîì, ïðèâîäèò ê ñíèæåíèþ
âåðîÿòíîñòè ôîòîïîãëîùåíèÿ.

Â ðàçäåëå 3.3 èññëåäóåòñÿ ðåçîíàíñíàÿ ìíîãîïëàçìîííàÿ èîíèçàöèÿ ÌÊ â ñèëüíîì
ýëåêòðîìàãíèòíîì ïîëå. Â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè âîçáóæäåíèå â ìåòàëëè÷åñêîì
êëàñòåðå äâóõïëàçìîííîé ìîäû ñ ýíåðãèåé 2Ωpl âûøå ïîòåíöèàëà èîíèçàöèè ïðèâîäèò ê
ðàñïàäó êîëëåêòèâíîãî âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ ïîñðåäñòâîì àâòîèîíèçàöèîííîãî ìåõà-
íèçìà |n, ν = 0〉 → |n − 2, ν = (h,pe)〉, ñîïðîâîæäàåìîìó ýìèññèåé ýëåêòðîíà. Àâòîèîíè-
çàöèîííàÿ øèðèíà äâóõïëàçìîííîãî ñîñòîÿíèÿ ðàâíà

Γn ≡ Γ2 = 2π
∑

h

∫
|A2(h,pe)|2δ

(
p2

e

2
+ Ih − 2Ωad

)
dpe

(2π)3
(8)

ãäå Ih - ïîòåíöèàë èîíèçàöèè çàïîëíåííîé h-îáîëî÷êè, à A2(h,pe) - àìïëèòóäà äâóõïëàç-

Ψn
Ψn−1

V(1)

Ψn−2

V(1)

h

pe

1)

Ψn
Ψn−2

V(2)

h

pe

2)

Ðèñ. 5: Äèàãðàììíîå ïðåäñòàâëåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ àìïëèòóäû àâòîèîíèçàöèîííîãî
ðàñïàäà n-ïëàçìîííîãî êîëëåêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ.

ìîííîé èîíèçàöèè, êîìïîíåíòû êîòîðîé ñõåìàòè÷åñêè èçîáðàæåíû íà Ðèñ. 5. Áûëè ïðîâå-
äåíû ðàñ÷åòû øèðèí ðåçîíàíñíîé äâóõïëàçìîííîé èîíèçàöèè äëÿ êëàñòåðîâ Na+

41 è Na+
93,

êîòîðûå â îáîèõ ñëó÷àÿõ îêàçàëèñü ðàâíûìè Γ2 ∼ 40 ìýÂ. Ìíîãîïëàçìîííûå âîçáóæäåí-
íûå ñîñòîÿíèÿ â ïðîöåññå ôîòîèîíèçàöèè ìîãóò ïðîÿâëÿòüñÿ òàêæå â âèäå àíèçîòðîïèè
óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ôîòîýëåêòðîíîâ. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ôî-
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Ðèñ. 6: (à) Óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå ðåçîíàíñíîé äâóõïëàçìîííîé ôîòîýìèññèè äëÿ êëà-
ñòåðîâ Na+

41 è Na+
93; (á) ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ôîòîýìèññèè äëÿ êëàñòåðà Na+

93 c ó÷å-
òîì ðåçîíàíñíîãî è òåðìîèîíèçàöèîííîãî ìåõàíèçìîâ ïðè ýíåðãèè ëàçåðíîãî èìïóëüñà
W = 0.18 ìÄæ/ñì2.
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òîýëåêòðîíîâ äëÿ êëàñòåðîâ Na+
41 è Na+

93 ïðåäñòàâëåíû íà Ðèñ. 6(à), ãäå ïîëÿðíàÿ îñü
íàïðàâëåíà âäîëü ïëàçìîííûõ êîëåáàíèé.

Â ðàçäåëå 3.4 èññëåäîâàí ïðîöåññ èîíèçàöèè êëàñòåðà ëàçåðíûì èìïóëüñîì ôåì-
òîñåêóíäíîé äëèòåëüíîñòè è ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçîíàíñíîãî è òåðìîèîíèçàöèîííîãî
âêëàäîâ â ñå÷åíèå ôîòîèîíèçàöèè. Îêàçàëîñü, ÷òî ðåçîíàíñíàÿ ôîòîèîíèçàöèÿ, ïîìèìî
íàëè÷èÿ óãëîâîé àíèçîòðîïèè, ìîæåò ïðîÿâëÿòü ñåáÿ íà ôîíå òåðìîýìèññèè â âèäå ðåçî-
íàíñíîãî ìàêñèìóìà â ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå ôîòîýëåêòðîíîâ, êàê ïîêàçàíî íà Ðèñ. 6(á).
Íà îñíîâàíèè ïðîâåäåííîãî àíàëèçà îïòèìàëüíûõ óñëîâèé äëÿ íàáëþäåíèÿ ðåçîíàñíîé
èîíèçàöèè áûëî ñäåëàíî çàêëþ÷åíèå, ÷òî ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì ïðåîáëàäàåò â îáëàñòè
ñðàâíèòåëüíî íèçêèõ èíòåíñèâíîñòåé ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ, ïðè÷åì óìåíüøåíèå äëèòåëü-
íîñòè èìïóëüñà òàêæå äîëæíî ïðèâîäèòü ê âîçðàñòàíèþ âêëàäà ðåçîíàíñíîé ñîñòàâëÿþ-
ùåé.

×ÅÒÂÅÐÒÀß ÃËÀÂÀ ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ïðîöåññîâ ôðàãìåíòàöèè è ðå-
ëàêñàöèè êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå ÌÊ. Èíòåðåñ ê äàííîé òå-
ìå îáóñëîâëåí íåäàâíèìè ýêñïåðèìåíòàìè, ãäå áûëè ñäåëàíû ïîïûòêè íåïîñðåäñòâåííîãî
èçìåðåíèÿ âðåìåíè çàòóõàíèÿ ïëàçìîííûõ êîëåáàíèé â ñâîáîäíûõ êëàñòåðàõ íàòðèÿ è
ïîëó÷åíû îöåíêè âðåìåíè æèçíè ïëàçìîíà τp ∼ 10 ÷ 20 ôñ, çà êîòîðîå ïðîèñõîäèò ïîë-
íûé ðàñïàä êîëëåêòèâíîé ìîäû íà íåêîãåðåíòíûå âîçáóæäåíûå ñîñòîÿíèÿ. Â äàííîé ãëàâå
áûëè èññëåäîâàíû ìåõàíèçìû ðàñïàäà ãàðìîíè÷åñêîé ìîäû, ïðèâîäÿùèå ê íåàäèàáàòè÷å-
ñêîìó óøèðåíèþ ïëàçìîííîé ëèíèè. Ðåëàêñàöèÿ ïëàçìîííîãî âîçáóæäåíèÿ â ýëåêòðîííîé
ñèñòåìå êëàñòåðà ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïðîèñõîäÿùåé â äâà ýòàïà. Íà ïåðâîì ýòàïå ïðîèñõîäèò
ðàñïàä "÷èñòîé" ãàðìîíè÷åñêîé ìîäû íà ñìåøàííûå ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèÿìè, áëèçêèìè ê
ýíåðãèè íåâîçìóùåííîé ïëàçìîííîé ìîäû, ïðè êîòîðîì ïðîèñõîäèò âîçáóæäåíèå âíóòðåí-
íèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû. Äàëüíåéøàÿ ðåëàêñàöèÿ ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé, êàê îæèäàåòñÿ,
ñâÿçàíà ñ ýëåêòðîí-ôîíîííûì âçàèìîäåéñòâèåì, â ðåçóëüòàòå êîòîðîãî íåàäèàáàòè÷åñêèå
ïåðåõîäû ìåæäó ýëåêòðîííûìè ñîñòîÿíèÿìè ïðèâîäÿò ê çàòóõàíèþ äèïîëüíîãî âîçáóæ-
äåíèÿ â ñèñòåìå è äàþò äîïîëíèòåëüíûé âêëàä â óøèðåíèå ðåçîíàíñíûõ ëèíèé â ñïåêòðå
ôîòîïîãëîùåíèÿ. Äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîííîé ñèñòåìû êëàñòåðà ñ îñöèë-
ëÿöèÿìè èîííîãî îñòîâà áûëà èñïîëüçîâàíà äèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü æåëå, îñíîâàííàÿ íà
ìîäåëè êîëåáàíèé êàïëè ñ íóëåâîé âÿçêîñòüþ.

Ðåëàêñàöèÿ "÷èñòîé" ãàðìîíè÷åñêîé ìîäû ïðîèñõîäèò çà åå âðåìÿ æèçíè τp = 1/Γp,
ãäå Γp - "ñîáñòâåííàÿ" (intrinsic) øèðèíà ðåçîíàíñíîãî óðîâíÿ. Â ðàçäåëå ï. 4.1 áûëè
âû÷èñëåíû çíà÷åíèÿ Γp è ñîîòâåòñòâóþùèå âðåìåíà ðåëàêñàöèè êîëëåêòèâíîãî âîçáóæ-
äåííîãî ñîñòîÿíèÿ äëÿ ðÿäà íåéòðàëüíûõ êëàñòåðîâ íàòðèÿ è èõ ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ.
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Ó÷èòûâàÿ äèñêðåòíîñòü ñïåêòðà ñîñòîÿíèé |Φν(r
′)〉, íå ïîçâîëÿþùóþ íåïîñðåäñòâåííî âîñ-

ïîëüçîâàòñÿ çîëîòûì ïðàâèëîì, ïðè ïðîâåäåíèè ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïëàçìîííàÿ ëèíèÿ
ïðèáëèæåííî îïèñûâàëàñü ñîîòâåòñòâóþùèì Ëîðåíöåâûì ïðîôèëåì ñ øèðèíîé Γp, â ñëó-
÷àå n = 1 óäîâëåòâîðÿþùåé ñîîòíîøåíèþ

Γp = 2π
∑

ν

|〈0, ν|W |1, 0〉|2L(Ωad, Γp) (9)

Áûëè ïðîâåäåíû ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû âðåìåíè ðåëàêñàöèè ïëàçìîííîé ìîäû äëÿ êëàñòå-
ðîâ, ñîäåðæàùèõ 20, 40, 58 è 92 äåëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âçàè-
ìîäåéñòâèå ìåæäó ÖÌ è âíóòðåííèìè ýëåêòðîííûìè âîçáóæäåíèÿìè ïðèâîäèò íå òîëü-
êî ê ñìåùåíèþ ðåçîíàíñíîé ëèíèè (redshift) ïî îòíîøåíèþ ê ÷àñòîòå "íåâîçìóùåííîé"
ãàðìîíè÷åñêîé ìîäû, íî è ê åå ñóùåñòâåííîé ôðàãìåíòàöèè. Ïðè ýòîì êàê ñòåïåíü ôðàã-
ìåíòàöèè, òàê è îáùåå ñìåùåíèå ñèë îñöèëëÿòîðîâ îêàçûâàåòñÿ áîëüøå ó íåéòðàëüíûõ
êëàñòåðîâ, îáëàäàþùèõ áîëüøåé ïëîòíîñòüþ âíóòðåííèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé â îá-
ëàñòè ïëàçìîííîãî ðåçîíàíñà, à òàêæå áîëüøåé îòíîñèòåëüíîé äîëåé spillout ýëåêòðîíîâ
çà ïðåäåëàìè èîííîãî îñòîâà δN/N ïî ñðàâíåíèþ ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ïîëîæèòåëüíûìè
èîíàìè. Êàê âèäíî èç Òàáë. 1, âåëè÷èíà Γp óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà êëàñòåðà,

Êëàñòåð δN/N Γp (ýÂ) τp (ôñ) σ (ýÂ)
Na20 0.156 0.44 1.50 0.43
Na40 0.132 0.43 1.53 0.41
Na58 0.103 0.40 1.65 0.34
Na92 0.091 0.35 1.88 0.30

Êëàñòåð δN/N Γp (ýÂ) τp (ôñ) σ (ýÂ)
Na+

21 0.130 0.41 1.65 0.40
Na+

41 0.118 0.38 1.73 0.34
Na+

59 0.093 0.35 1.89 0.32
Na+

93 0.084 0.32 2.06 0.29

Òàáëèöà 1: Äîëÿ spillout ýëåêòðîíîâ δN/N , ñîáñòâåííàÿ øèðèíà ëèíèè Γp, âðåìÿ ðåëàêñà-
öèè τp = 1/Γp ïëàçìîííîé ìîäû è äèñïåðñèÿ σ ñïåêòðà äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé â îêðåñò-
íîñòè ðåçîíàíñà äëÿ íåéòðàëüíûõ è çàðÿæåííûõ êëàñòåðîâ íàòðèÿ.

îäíàêî â ñëó÷àå êëàñòåðîâ, ñîäåðæàùèõ ñðàâíèòåëüíîå íåáîëüøîå ÷èñëî àòîìîâ, íàáëþäà-
þòñÿ ñóùåñòâåííûå îòêëîíåíèÿ îò îæèäàåìîé àñèìïòîòè÷åñêîé çàâèñèìîñòè Γp ∼ 1/R0,
îáúÿñíÿåìûå íåäîñòàòî÷íî âûñîêîé ïëîòíîñòüþ âíóòðåííèõ äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé â
îêðåñòíîñòè ãàðìîíè÷åñêîé ìîäû.

Äàëüíåéøàÿ ðåëàêñàöèÿ ñìåøàííûõ äèïîëüíûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé â êëàñòå-
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ðàõ, ñîãëàñíî ïðåäëîæåííîé â ðàçäåëå 4.2 ìîäåëè, ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå ýëåêòðîííûõ
ïåðåõîäîâ, âûçâàííûõ ýëåêòðîí-ôîíîííûì âçàèìîäåéñòâèåì. Ðàññìîòðåíû ïåðåõîäû èç
îïòè÷åñêè-âîçáóæäåííûõ äèïîëüíûõ ñîñòîÿíèé âî âñå âîçìîæíûå êîíå÷íûå ñîñòîÿíèÿ,
ñîïðîâîæäàåìûå ïîãëîùåíèåì èëè èñïóñêàíèåì ôîíîíîâ ðàçëè÷íîé ìóëüòèïîëüíîñòè. Â
ïåðâîì ïîðÿäêå ïðèáëèæåíèÿ ñêîðîñòü ðåëàêñàöèè äèïîëüíîãî âîçáóæäåíèÿ ñ ïîãëîùå-
íèåì èëè èñïóñêàíèåì ôîíîíà îïðåäåëÿåòñÿ ñîãëàñíî ôîðìóëå

Γep ≈ 2π
∑
µ,j

|V (µ)
kj |2

2mµωµ

cth
(ωµ

2T

)
ρj(εk) (10)

ãäå ρj(ε) - ïëîòíîñòü êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé |j〉 c ýíåðãèåé ε, T - òåìïåðàòóðà â ýíåðãå-
òè÷åñêèõ åäèíèöàõ, ýíåðãèè ôîíîíîâ ωµ c÷èòàþòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûìè ïî ñðàâíå-
íèþ ñ ýíåðãèÿìè ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé εj, à V

(µ)
kj = 〈k|V (µ)|j〉 - ìàòðè÷íûé ýëåìåíò

ýëåêòðîí-ôîíîííîãî îïåðàòîðà äëÿ µ-é ôîíîííîé ìîäû ìåæäó íà÷àëüíûì |k〉 è êîíå÷íûì
|j〉 ìíîãî÷àñòè÷íûìè ýëåêòðîííûìè ñîñòîÿíèÿìè.

Â ïîäðàçäåëàõ 4.2.1 è 4.2.2 ïî îòäåëüíîñòè ðàññìîòðåíû âêëàäû ïîâåðõíîñòûõ (äå-
ôîðìàöèîííûõ) è îáúåìíûõ êîëåáàíèé (êîëåáàíèé ñæàòèÿ) èîííîãî îñòîâà â óøèðåíèå
ëèíèè äèïîëüíûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, îáðàçîâàâøèõñÿ ïîñëå ðàñïàäà ãàðìîíè÷åñêî-
ãî ïëàçìîííîãî âîçáóæäåíèÿ. Ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî âðåìÿ Ëàíäàó-ôðàãìåíòàöèè ãàðìî-
íè÷åñêîé ìîäû τ äëÿ êëàñòåðîâ íàòðèÿ, ñîäåðæàùèõ 10÷ 100 àòîìîâ, ñîñòàâëÿåò ïîðÿäêà
1÷ 2 ôñ, ïðè÷åì âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà êëàñòåðà è óìåíüøåíèÿ äîëè spillout
ýëåêòðîíîâ. Ïîñëåäóþùàÿ ðåëàêñàöèÿ äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå
ìåòàëëè÷åñêîãî êëàñòåðà ïðåäñòàâëÿåòñÿ êàê ðåçóëüòàò ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ, ãäå âêëàä ïîâåðõíîñòíûõ ôîíîíîâ óáûâàåò ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà êëàñòåðà, îäíà-
êî ïðåîáëàäàåò äëÿ ìàëîðàçìåðíûõ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ . 20 àòîìîâ. Âêëàä îáúåìíûõ
êîëåáàòåëüíûõ ìîä ñ ðîñòîì ÷èñëà àòîìîâ N â êëàñòåðå, íàïðîòèâ, âîçðàñòàåò è ñòðåìèò-
ñÿ ê àñèìïòîòè÷åñêîìó ïðåäåëó ïðè N & 100. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ îöåíêà âðåìåíè æèçíè
äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé â îêðåñòíîñòè ïëàçìîííîãî ðåçîíàíñà äëÿ Na+

93 ïðè òåìïåðàòóðå
T = 105 K äàåò τ = 10 ÷ 20 ôñ. Ðàñ÷åòíîå çíà÷åíèå τ = 1/Γep(T ), ïîëó÷åííîå íà îñíî-
âàíèè ïðåäñòàâëåííîé ìîäåëè ïðè òîé æå òåìïåðàòóðå äëÿ N = 92 ðàâíÿåòñÿ 15 ôñ, ÷òî
êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

ÏßÒÀß ÃËÀÂÀ ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ êëàñòåðîâ ùåëî÷-
íûõ ìåòàëëîâ, âíåäðåííûõ â ìàòðèöó èç àòîìîâ áëàãîðîäíîãî ãàçà. Â ðàçäåëå ï. 5.1 ïðåä-
ñòàâëåíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû
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êëàñòåðà ñ ïîëÿðèçóåìûì êðèñòàëëè÷åñêèì îêðóæåíèåì íà îñíîâå ìåòîäîâ òåîðèè ôóíê-
öèîíàëà ïëîòíîñòè. Ìîäåëü ó÷èòûâàåò êîðîòêîäåéñòâóþùåå êîððåëÿöèîííîå îòòàëêèâà-
íèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè êëàñòåðà è àòîìàìè îêðóæåíèÿ, ñ îäíîé ñòîðîíû, è èõ âçàèìíîå
äàëüíîäåéñòâóþùåå ïîëÿðèçàöèîííîå ïðèòÿæåíèå, ñ äðóãîé.

Â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè â ðàçäåëå 5.2 âû÷èñëåíû ýíåðãèè çàìåùåíèÿ Eins

äëÿ íàèáîëåå âåðîÿòíûõ ãåîìåòðè÷åñêèõ êîíôèãóðàöèé âíåäðåííûõ îäèíî÷íûõ àòîìîâ è
êëàñòåðîâ íàòðèÿ Na2, Na4 è Na8, à òàêæå èõ ñïåêòðû ôîòîïîãëîùåíèÿ. Áûëî ïîêàçàíî,
÷òî, ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ ðàçìåðà êëàñòåðà è åãî äèïîëüíîé ïîëÿðèçóåìîñòè, Eins ìåíÿåò
çíàê ïðè ïåðåõîäå îò äèìåðà ê òåòðàìåðó, ñòàíîâÿñü îòðèöàòåëüíîé, è â äàëüíåéøåì ïðî-
äîëæàåò óáûâàòü äëÿ îñíîâíûõ ñòàáèëüíûõ èçîìåðîâ Na8. Òàêèì îáðàçîì, îêàçàëîñü, ÷òî,
íà÷èíàÿ ñ íåêîòîðîãî ðàçìåðà, âíåäðåíèå êëàñòåðà ñòàíîâèòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûì
äëÿ ðÿäà ñòàáèëüíûõ êîíôèãóðàöèé, ïîñêîëüêó ñ ðîñòîì ïîëÿðèçóåìîñòè ÌÊ âîçðàñòàåò
âêëàä ïîëÿðèçàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó êëàñòåðîì è êðèñòàëëè÷åñêèì îêðóæå-
íèåì, ÷òî îáåñïå÷èâàåò ýíåðãåòè÷åñêóþ óñòîé÷èâîñòü ñèñòåìû. Íà Ðèñ. 7(á,â) ïðåäñòàâëå-
íû ñïåêòðû ôîòîïîãëîùåíèÿ â îêðåñòíîñòè êîëëåêòèâíîãî ðåçîíàíñà äëÿ ñâîáîäíîãî D2d

èçîìåðà Na8 è ñîîòâåòñòâóþùåãî âíåäðåííîãî êëàñòåðà. Íà âåðõíåé ïàíåëè Ðèñ. 7(à) äëÿ
ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå ñå÷åíèå ôîòîïîãëîùåíèÿ ñâîáîäíîãî Na8 â òîì
æå èíòåðâàëå ÷àñòîò. Ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûé ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ íåîä-
íîðîäíî óøèðåííûé ïðîôèëü ðåçîíàíñíîé ëèíèè, ñîîòâåòñòâóþùåé âîçáóæäåíèþ êîëëåê-
òèâíîé äèïîëüíîé ìîäû, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóïåðïîçèöèþ âêëàäîâ îñíîâíûõ èçîìåðîâ ñ
áëèçêèìè ýíåðãèÿìè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è òðåõìåðíîé ãåîìåòðè÷åñêîé êîíôèãóðàöèåé
èîííîãî îñòîâà, ïðèáëèæåííîé ê ñôåðè÷åñêîé. Âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû
ÌÊ ñ îêðóæàþùèìè àòîìàìè êðèñòàëëè÷åñêîé ìàòðèöû ïðèâîäèò ê èçìåíåíèÿì â åãî îï-
òè÷åñêîì îòêëèêå ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïåêòðîì ôîòîïîãëîùåíèÿ ñâîáîäíîãî êëàñòåðà. Ïðè
ýòîì êîððåëÿöèîííàÿ è ïîëÿðèçàöèîííàÿ ñîñòàâëÿþùèå îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿ âîç-
äåéñòâóþò íà êîëëåêòèâíîå ýëåêòðîííîå âîçáóæäåíèå â ïðîòèâîïîëîæíûõ íàïðàâëåíè-
ÿõ, âûçûâàÿ îòíîñèòåëüíûé ñäâèã ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòû, ñîîòâåòñòâåííî, â îáëàñòü áîëåå
âûñîêèõ èëè íèçêèõ ÷àñòîò, â çàâèñèìîñòè îò ñîîòíîøåíèÿ ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ àòî-
ìîâ êëàñòåðà è ðåøåòêè. Ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî çà ñ÷åò ÷àñòè÷íîé âçàèìíîé êîìïåíñàöèè
âêëàäîâ äâóõ êîíêóðèðóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé, èçìåíåíèÿ â ñïåêòðå ôîòîïîãëîùåíèÿ êëà-
ñòåðà â îêðóæåíèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè îñòàþòñÿ íåçíà÷èòåëüíûìè, ÷òî ïîçâîëÿåò
èñïîëüçîâàòü ñïåêòðîñêîïèþ âíåäðåííûõ êëàñòåðîâ äëÿ àíàëèçà îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ èõ
ñâîáîäíûõ àíàëîãîâ. Ïðè ýòîì ìîäåëü ïîçâîëÿåò ïðåäñêàçûâàòü âîçìîæíûå èçìåíåíèÿ
â ñïåêòðå âíåäðåííîãî êëàñòåðà, êîòîðûå ïðîèçîéäóò ïðè çàìåíå àòîìîâ êëàñòåðà èëè
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Ðèñ. 7: (à) Ýêñïåðèìåíòàëüíîå ñå÷åíèå ôîòîïîãëîùåíèÿ ñâîáîäíîãî êëàñòåðà Na8, (á) ðàñ-
÷åòíûé äèïîëüíûé îòêëèê ñâîáîäíîãî Na8 è (â) äèïîëüíûé îòêëèê âíåäðåííîãî êëàñòåðà
Na8Ar1396 äëÿ èçîìåðà D2d.
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îêðóæåíèÿ äðóãèìè ýëåìåíòàìè. Òàê, óâåëè÷åíèå ïîëÿðèçóåìîñòè êëàñòåðà è îêðóæàþ-
ùèõ àòîìîâ ïðèâîäèò ê ïðåîáëàäàíèþ ïîëÿðèçàöèîííîé êîìïîíåíòû è, êàê ñëåäñòâèå,
ê ñìåùåíèþ ðåçîíàíñíîãî ïèêà âëåâî c îäíîâðåìåííûì óñèëåíèåì äîìèíèðóþùåé ëèíèè
çà ñ÷åò ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ ñèë îñöèëëÿòîðîâ ìåæäó êîëëåêòèâíîé ìîäîé è áëèæàéøèìè
ñàòåëëèòàìè.

Â ØÅÑÒÎÉ ÃËÀÂÅ ïðåäñòàâëåí íîâûé òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä ê ðàñ÷åòó âîç-
áóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóë, ó÷èòûâàþùèé íåëîêàëüíîñòü îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå è íåàäèàáàòè÷åñêèé (÷àñòîòíî-çàâèñèìûé) õàðàêòåð îáìåííîé êîì-
ïîíåíòû ÿäðà â óðàâíåíèè TDDFT â ðàìêàõ ôîðìàëèçìà òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè.
Îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè ñèñòåìû ó÷èòûâàëîñü ñ èñïîëüçîâàíèåì
îðáèòàëüíî-çàâèñèìîãî ôóíêöèîíàëà (ODF) îáìåííîé ýíåðãèè ïðè ïîìîùè exchange only
îïòèìèçèðîâàííîãî ýôôåêòèâíîãî ïîòåíöèàëà (OEP-EXX). Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëü-
çîâàíèå OEP-EXX ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ îáåñïå÷èâàåò èäåíòè÷íîñòü Õàðòðè-Ôîêîâñêîãî
(HF) è OEP-EXX Ñëýòåðîâñêèõ äåòåðìèíàíòîâ, îïèñûâàþùèõ ìíîãî÷àñòè÷íóþ âîëíîâóþ
ôóíêöèþ ñèñòåìû, è ïîçâîëÿåò îñóùåñòâëÿòü âçàèìíîå óíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå ìåæäó
HF è OEP-EXX îäíî÷àñòè÷íûìè îðáèòàëÿìè. Ñ öåëüþ îáåñïå÷åíèÿ óñòîé÷èâîñòè ðåøåíèÿ
çàäà÷è ëèíåéíîãî îòêëèêà, âìåñòî òðàäèöèîííîãî óðàâíåíèÿ äëÿ âàðèàöèè ýëåêòðîííîé
ïëîòíîñòè â ðàçäåëå 6.3 ïðåäëîæåíà àëüòåðíàòèâíàÿ ôîðìà óðàâíåíèÿ TDDFT îòíîñè-
òåëüíî ýôôåêòèâíîãî ïîòåíöèàëà.

Â ðàçäåëå 6.4 ïðîâåäåíî àíàëèòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ñâÿçè ìåæäó ïîäõîäàìè, îñ-
íîâàííûìè íà ìåòîäàõ êâàíòîâîé òåîðèè ìíîãèõ òåë è òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè
ñ îðáèòàëüíî-çàâèñèìûì òî÷íûì îáìåííûì ïîòåíöèàëîì. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî óðàâíåíèå
RPAE ïóòåì óíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ìîæåò áûòü òðàíñôîðìèðîâàíî â ýêâèâàëåíòíîå
óðàâíåíèå TDEXX, îñíîâàííîå íà èñïîëüçîâàíèè OEP-EXX îäíî÷àñòè÷íîãî áàçèñà è ïðè
ýòîì èìåþùåå òîò æå íàáîð ñîáñòâåííûõ ÷èñåë. Òàêèì îáðàçîì, ëîêàëüíûé OEP-EXX ïî-
òåíöèàë äàåò âîçìîæíîñòü âîñïðîèçâîäèòü ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñïåêòðîâ âîçáóæäåííûõ
ñîñòîÿíèé, ïîëó÷åííûõ íà îñíîâå RPAE ñ ó÷åòîì íåëîêàëüíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,
îñòàâàÿñü â ðàìêàõ DFT. Äàëåå â ï. 6.4.2 áûëî òåîðåòè÷åñêè äîêàçàíî, ÷òî ìîæíî äîáèòü-
ñÿ ñîâïàäåíèÿ ñîáñòâåííûõ ÷èñåë óðàâíåíèé RPAE è TDDFT-EXX ñ ÷àñòîòíî-çàâèñèìûì
ÿäðîì ïðè óñëîâèè ïðàâèëüíîãî âûáîðà ÷àñòîòû êàê ïàðàìåòðà îáìåííîé êîìïîíåíòû
ÿäðà, è áûëè îïðåäåëåíû óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ ýíåðãèè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ìîëå-
êóë â ðàìêàõ TDDFT-EXX îêàçûâàþòñÿ áëèçêèìè ê çíà÷åíèÿì, ïîëó÷åííûì íà îñíî-
âå RPAE. Âàæíàÿ ðîëü íåëîêàëüíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîÿâèëàñü ïðè èññëå-
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Ðèñ. 8: Çàâèñèìîñòè îò ÷àñòîòû ω êàê ïàðàìåòðà TDDFT-EXX ÿäðà äëÿ ýíåðãèé äâóõ
âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé 1∆u è 1Πu ìîëåêóëû N2.

äîâàíèè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà, äëÿ êîòîðûõ âîëíîâûå ôóíêöèè
íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ñèñòåìû ïðàêòè÷åñêè íå ïåðåêðûâàþòñÿ. Íîâûé ïîä-
õîä ïðîäåìîíñòðèðîâàë õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ðåçóëüòàòàìè RPAE ðàñ÷åòîâ è, â îòëè÷èå
îò "òðàäèöèîííûõ" TDDFT ìåòîäîâ, îñíîâàííûõ íà èñïîëüçîâàíèè ëîêàëüíîãî îáìåííî-
êîððåëÿöèîííîãî ôóíêöèîíàëà, îáåñïå÷èë ïðàâèëüíóþ àñèìïòîòè÷åñêóþ çàâèñèìîñòü ÷à-
ñòîòû ïåðåõîäà îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ôðàãìåíòàìè ìîëåêóëû. Â ðàçäåëå 6.5 ïðîâåäåí
àíàëèç ðåçóëüòàòîâ TDDFT-EXX ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòû ÿäðà äëÿ âîçáóæ-
äåííûõ ñîñòîÿíèé â ìîëåêóëàõ. Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû äëÿ ñèñòåì H2CO, HeBe, C2H4, He2

è N2 ïîêàçàëè, ÷òî ó÷åò íåëîêàëüíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè â
ñî÷åòàíèè ñ èñïîëüçîâàíèåì ëîêàëüíîãî îðáèòàëüíî-çàâèñèìîãî ýôôåêòèâíîãî îáìåííîãî
ïîòåíöèàëà (OEP-EXX) è ÷àñòîòíî-çàâèñèìûì ÿäðîì óðàâíåíèÿ TDDFT-EXX îáåñïå÷è-
âàåò õîðîøåå ñîãëàñèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ äàííûìè RPAE. Ïðè ýòîì îêàçàëîñü,
÷òî, â îòëè÷èå îò ðàñ÷åòîâ êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé â ÌÊ, ãäå ïðè ëèíåéíîì ðåæèìå
ôîòîïîãëîùåíèÿ ñìåùåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îòíîñèòåëüíî ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ

27



ñðàâíèòåëüíî íåâåëèêî è îáà ïîäõîäà, îñíîâàííûå íà ïðèáëèæåíèè Õàðòðè-Ôîêà è íà
Ïðèáëèæåíèè Ëîêàëüíîé Ïëîòíîñòè, ïðèâîäÿò ê êà÷åñòâåííî áëèçêèì äàííûì äëÿ îïòè-
÷åñêèõ ñïåêòðîâ â îêðåñòíîñòè ïëàçìîííîãî ðåçîíàíñà, â ñëó÷àå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé
ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà (Charge Transfer excitations) â ìîëåêóëàõ íàáëþäàåòñÿ ïðèíöèïèàëü-
íîå ðàçëè÷èå ìåæäó ïîäõîäàìè, îñîáåííî çàìåòíî ïðîÿâëÿþùååñÿ ñ ðîñòîì ðàññòîÿíèÿ
ìåæäó öåíòðàìè ëîêàëèçàöèè íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé.

Âàæíî îáðàòèòü âíèìàíèå, ÷òî ïðåäëîæåííûé â äàííîé ðàáîòå ïîäõîä ê ðàñ÷åòó
ñïåêòðîâ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñïðàâåäëèâ íå òîëüêî äëÿ CT ïåðåõîäîâ. Â êà÷åñòâå
ïðèìåðà ïðèìåíåíèÿ TDDFT-EXX ê âîçáóæäåííûì ñîñòîÿíèÿì ìîëåêóë, íå ÿâëÿþùèìñÿ
CT âîçáóæäåíèÿìè, ïðèâåäåí ðàñ÷åò äâóõ íàèíèçøèõ âîçáóæäåíèé 1∆u è 1Πu ìîëåêóëû
àçîòà N2. Íà Ðèñ. 8 ïðåäñòàâëåíû çíà÷åíèÿ ýíåðãèé 1∆u è 1Πu ñîñòîÿíèé, ïîëó÷åííûå
íà îñíîâå TDDFT-EXX ìåòîäà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòû ω êàê ïàðàìåòðà ÿä-
ðà. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, çíà÷åíèÿ ÷àñòîò õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè TDHF
ðàñ÷åòà, ïîêàçàííûìè òîíêèìè ñïëîøíûìè ëèíèÿìè, äëÿ îáîèõ ïåðåõîäîâ. Äîñòîèíñòâî
ïðåäëîæåííîãî TDDFT-EXX ìåòîäà ñîñòîèò â òîì, â ÷òî îí ñîõðàíÿåò âîçìîæíîñòü ó÷å-
òà íåëîêàëüíîãî õàðàêòåðà ìåæýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è, òàêèì îáðàçîì, ïîçâîëÿåò
êîððåêòíî îïèñûâàòü âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ, îñòàâàÿñü ïðè ýòîì â ðàìêàõ ôîðìàëèç-
ìà òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, îáëàäàþùåãî âûñîêîé ÷èñëåííîé ýôôåêòèâíîñòüþ è
ñðàâíèòåëüíîé ïðîñòîòîé ðåàëèçàöèè.

Â ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÈ ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå âûâîäû ðàáîòû.
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