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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû

Àêòóàëüíîñòü ðàáîòû è ñòåïåíü åå ðàçðàáîòàííîñòè. Â íàñòîÿùåå

âðåìÿ â ëèòåðàòóðå áîëüøîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûì è òåîðå-

òè÷åñêèì èññëåäîâàíèÿì ñâîéñòâ àòîìîâ, ìàëîàòîìíûõ êëàñòåðîâ, à òàêæå îò-

äåëüíûõ ìîëåêóë, èçîëèðîâàííûõ â êðèñòàëëàõ èíåðòíûõ ãàçîâ (Rg). Èçîëÿöèÿ

â ìàòðèöå ïîçâîëÿåò ñòàáèëèçèðîâàòü êîðîòêîæèâóùèå ÷àñòèöû, ÷òî, çà÷àñòóþ,

ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì ñïîñîáîì èçó÷åíèÿ èõ ñâîéñòâ. Êðîìå ýòîãî, ïðè êîí-

òðîëèðóåìîì ïðîâåäåíèè ðåàêöèé â ìàòðèöàõ ìîæíî ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ îá

ýëåìåíòàðíûõ ñòàäèÿõ ñëîæíûõ ïðåâðàùåíèé è ñòðóêòóðàõ ïåðåõîäíûõ ñîñòî-

ÿíèé â íèõ.

Â ðåçóëüòàòå âñòðàèâàíèÿ â òâåðäûé êðèñòàëë ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ñâîéñòâà

ìîëåêóëû-ãîñòÿ ìîãóò ìåíÿòüñÿ, ÷òî âûçâàíî âëèÿíèåì ìàòðè÷íîãî îêðóæåíèÿ

íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó ìîëåêóëû. Íàïðèìåð, íà ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ èçî-

ëèðîâàííîãî àòîìà ìåòàëëà â ìàòðèöå èíåðòíîãî ãàçà âìåñòî óçêèõ ëèíèé ïðè-

ñóòñòâóþò íåñêîëüêî óøèðåííûõ ïîëîñ, öåíòðû êîòîðûõ ìîãóò áûòü ñìåùåíû

êàê â ñèíþþ, òàê è â êðàñíóþ îáëàñòè îòíîñèòåëüíî ñîîòâåòñòâóþùåé ñïåê-

òðàëüíîé ëèíèè â ãàçîâîé ôàçå. Èç ðÿäà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñòàòåé èçâåñòíî,

÷òî ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ â ñëó÷àå âñòðàèâàíèÿ àòîìîâ ìåòàëëîâ ÷àùå âñåãî èìå-

þò òðèïëåòíóþ ñòðóêòóðó, ïðèðîäó êîòîðîé ñâÿçûâàþò ñ ïðîÿâëåíèåì ýôôåê-

òà ßíà-Òåëëåðà. Êîëè÷åñòâî ïîëîñ îáû÷íî ïðèðàâíèâàþò ê ÷èñëó ðàçëè÷íûõ

îêðóæåíèé (ñàéòîâ çàõâàòà) àòîìà ìåòàëëà (Me) â òîé èëè èíîé ìàòðèöå. Ãåî-

ìåòðèè ýòèõ ñàéòîâ â ðàçíûõ ñèñòåìàõ Me@Rg ìîãóò ïîâòîðÿòüñÿ.

Íà äàííûé ìîìåíò ìîæíî íàéòè áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ

äàííûõ ïî ñèñòåìàì èçîëÿöèè àòîìîâ ìåòàëëîâ â èíåðòíûõ ìàòðèöàõ Me@Rg

(â êà÷åñòâå Rg â äèññåðòàöèè ðàññìàòðèâàþòñÿ Ar, Kr è Xe). Ñòðóêòóðà ñàéòà

çàõâàòà àòîìà ìåòàëëà çàäàåòñÿ ÷èñëîì àòîìîâ èíåðòíîãî ãàçà, êîòîðûå íóæ-

íî óäàëèòü äëÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèè, òî÷å÷íîé ãðóïïîé ñèììåòðèè è ïåðâûì

êîîðäèíàöèîííûì ïîëèýäðîì. Äëÿ ýòèõ ñèñòåì îáû÷íî ïðåäïîëàãàþò íàëè-

÷èå âûñîêîñèììåòðè÷íûõ âàêàíñèé âíóòðè êóáè÷åñêîé ãðàíåöåíòðèðîâàííîé

(ÃÖÊ) ðåøåòêè èíåðòíîãî ãàçà, à òàêæå ìåíåå ñèììåòðè÷íûõ ñàéòîâ, ðàñïîëî-

æåííûõ íà ìåæçåðåííûõ ãðàíèöàõ, â äåôåêòàõ êðèñòàëëà. Äëÿ äîñòîâåðíîé èí-

òåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ íåîáõîäèìî âûïîëíèòü òåîðåòè÷åñêîå

ìîäåëèðîâàíèå. Îäíàêî ñóùåñòâóþùèå ïîäõîäû íå ïîçâîëÿþò àíàëèçèðîâàòü

òåðìîäèíàìè÷åñêóþ ñòàáèëüíîñòü ñàéòîâ çàõâàòà. Ðàññìàòðèâàåòñÿ îãðàíè÷åí-
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íîå ÷èñëî èíòóèòèâíî âåðîÿòíûõ ãåîìåòðèé, ïðè÷åì îáíàðóæèâàþòñÿ íå âñå

äåéñòâèòåëüíî óñòîé÷èâûå ñòðóêòóðû, à íåêîòîðûå èç ðàññìàòðèâàåìûõ ìîãóò

áûòü íåóñòîé÷èâû. Òàêèì îáðàçîì, ê ÿâíûì íåäîñòàòêàì èçâåñòíûõ ìåòîäîâ

îòíîñèòñÿ îòñóòñòâèå êðèòåðèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîé óñòîé÷èâîñòè ñàéòîâ çàõâà-

òà è âîçìîæíîñòè ñðàâíèâàòü èõ ïî îòíîñèòåëüíîé óñòîé÷èâîñòè ìåæäó ñîáîé,

÷òî íåîáõîäèìî, íàïðèìåð, äëÿ èíòåðïðåòàöèè ñïåêòðîâ äî è ïîñëå îòæèãà ìàò-

ðèöû. Òàêæå ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîé ðàçíèöå â îòíîñèòåëüíîé óñòîé÷èâîñòè

ïîÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ïðîâîäèòü ñîîòíåñåíèå ñòðóêòóð ñàéòîâ è ïîëîñ ïîãëî-

ùåíèÿ ïî èíòåíñèâíîñòÿì ïîñëåäíèõ.

Â ÷àñòíîñòè, ñîâðåìåííûå ðàáîòû nEXO-êîëëàáîðàöèè, ñâÿçàííûå ñ èçó÷å-

íèåì ïðèðîäû íåéòðèíî, ïðåäïîëàãàþò äåòåêòèðîâàíèå åäèíè÷íûõ àòîìîâ èëè

èîíîâ áàðèÿ â ìàòðèöå êñåíîíà. Äëÿ óïðîùåíèÿ ýòîé çàäà÷è â ýêñïåðèìåíòàëü-

íîì ïëàíå òðåáóåòñÿ ñóçèòü äèàïàçîí, â êîòîðîì äîëæåí íàáëþäàòüñÿ ñïåêòð

ïîãëîùåíèÿ èñêîìîé ÷àñòèöû, à äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî çíàòü, êàêîé ñàéò íàè-

áîëåå âåðîÿòåí â äàííîì ñëó÷àå. Îòâåòà íà ýòîò âîïðîñ â ëèòåðàòóðå ñåé÷àñ íå

ïðåäñòàâëåíî.

Ñèñòåìû òèïà Me@Rg íàèáîëåå óäîáíû äëÿ ðàçðàáîòêè ïîäõîäîâ, ïîçâîëÿþ-

ùèõ îïðåäåëÿòü òåðìîäèíàìè÷åñêè óñòîé÷èâûå ñàéòû çàõâàòà, à òàêæå äëÿ ìî-

äåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ñ öåëüþ èõ ïîñëåäóþùåãî ñðàâíåíèÿ ñ ìíîãî-

÷èñëåííûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ âåðèôèêàöèè ìåòîäîâ ðàñ÷åòà.

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿëàñü ðàçðàáîòêà ïîäõîäà äëÿ îïðåäåëåíèÿ

÷èñëà è ñòðóêòóð ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ çàõâàòà àòîìîâ ìåòàëëà Me è èõ äè-

ìåðîâ Me2 â ìàòðèöàõ èíåðòíûõ ãàçîâ. Îáúåêòàìè èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿþòñÿ

ìàòðè÷íî-èçîëèðîâàííûå àòîìû è äèìåðû ìåòàëëîâ. Ïðåäìåòàìè èññëåäîâà-

íèÿ ÿâëÿþòñÿ îáðàçîâàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêè ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ çàõâàòà è ïðî-

öåññû âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ìàòðè÷íî-èçîëèðîâàííûõ ñèñòåì.

Äëÿ äîñòèæåíèÿ óêàçàííîé öåëè áûëè ïîñòàâëåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è.

1. Ñîáðàòü è ïðîàíàëèçèðîâàòü èìåþùèåñÿ íà äàííûé ìîìåíò ýêñïåðèìåí-

òàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå äàííûå ïî ñèñòåìàì ìàòðè÷íîé èçîëÿöèè Me@Rg è

Me2@Rg.

2. Ðàçðàáîòàòü ìîäåëü, ïîçâîëÿþùóþ îïðåäåëÿòü ñòðóêòóðû ñòàáèëüíûõ

ñàéòîâ çàõâàòà â ñèñòåìàõ Me@Rg è Me2@Rg.

3. Îáîñíîâàòü âûáîð ñïîñîáà ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ñèñòåì

Me@Rg.
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4. Ðàññ÷èòàòü èëè íàéòè â ëèòåðàòóðå ïàðíûå ïîòåíöèàëû Me-Rg è Me*-Rg

äëÿ èçáðàííûõ ñèñòåì.

5. Ïðîâåñòè àïðîáàöèþ ðàçðàáîòàííîé ìîäåëè íà íàèáîëåå èçó÷åííîé íà

äàííûé ìîìåíò ñèñòåìå Na@Ar.

6. Ïðèìåíèòü ðàçðàáîòàííóþ ìîäåëü äëÿ ïîèñêà ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ çàõâàòà

ê ñèñòåìàì Yb@Rg, Eu@Rg, Mn@Rg, Mn2@Rg è Ba@Rg (Rg = Ar, Kr, Xe),

ñìîäåëèðîâàòü ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ íåêîòîðûõ èç íèõ è ïðîâåñòè ñîîòíåñåíèå

ðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Ðàíåå â ëèòåðàòóðå íå áûëà ïðåäñòàâëåíà ìîäåëü, ïîç-

âîëÿþùàÿ îïðåäåëÿòü ÷èñëî è ñòðóêòóðû ñòàáèëüíûõ àòîìíûõ ñàéòîâ çàõâàòà

â êðèñòàëëàõ èíåðòíûõ ãàçîâ, à òàêæå ñðàâíèâàòü èõ îòíîñèòåëüíûå ñòàáèëü-

íîñòè. Îòëè÷èòåëüíàÿ ÷åðòà ðàçâèòîé â ðàáîòå ìîäåëè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî

ïðè ïîèñêå íàèáîëåå óñòîé÷èâûõ ñàéòîâ ïðîèñõîäèò ïåðåáîð âñåâîçìîæíûõ ãåî-

ìåòðèé äëÿ êàæäîãî îïðåäåëåííîãî ðàçìåðà âàêàíñèè, à ïðèìåíåíèå êîíöåïöèè

âûïóêëûõ îáîëî÷åê äëÿ âàêàíñèé ðàçíîãî ðàçìåðà îïðåäåëÿåò èõ òåðìîäèíà-

ìè÷åñêóþ ñòàáèëüíîñòü. Â ðàáîòå íåñêîëüêèìè ñïîñîáàìè óñòàíîâëåíà ñâÿçü

òðèïëåòíîé ñòðóêòóðû ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ âûñîêîñèììåòðè÷íûõ ñàéòîâ çàõâàòà

ñ ýôôåêòîì ßíà-Òåëëåðà.

Ñòîèò îñîáî îòìåòèòü íèçêîñèììåòðè÷íûé óñòîé÷èâûé ñàéò çàõâàòà äëÿ ñè-

ñòåì Ba@Rg, îáíàðóæåííûé â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå èíåðòíîãî ãàçà, à íå â

åå äåôåêòàõ, êàê ïîëàãàëîñü ðàíåå. Ìåòîäû, ðàçâèòûå â äàííîé ðàáîòå, îáîáùå-

íû íà ñëó÷àé äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë è èñïîëüçîâàíû äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñàéòîâ

çàõâàòà äèìåðà ìàðãàíöà â èíåðòíûõ ìàòðèöàõ. Îáíàðóæåííûå ñòðóêòóðû äâóõ

ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ â ëèòåðàòóðå íå âñòðå÷àëèñü.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà çàêëþ÷àåòñÿ â îáçîðå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåî-

ðåòè÷åñêèõ äàííûõ ïî ñèñòåìàì Me@Rg, âûáîðå ïóòåé ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé

çàäà÷è, ðåàëèçàöèè ïðîãðàììíîãî êîäà ñîãëàñíî âûáðàííûì ìåòîäèêàì, âû-

ïîëíåíèè ðàñ÷åòîâ ñ åãî ïîìîùüþ, îáðàáîòêå ïîëó÷åííûõ äàííûõ è ó÷àñòèè â

íàïèñàíèè ñòàòåé ïî ðåçóëüòàòàì ðàáîòû.

Ñòåïåíü äîñòîâåðíîñòè ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû. Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åí-

íûõ â ðàáîòå äàííûõ ãàðàíòèðóåòñÿ èñïîëüçîâàíèåì ïîäõîäîâ è ìîäåëåé, õî-

ðîøî çàðåêîìåíäîâàâøèõ ñåáÿ äëÿ ðîäñòâåííûõ ñèñòåì, âåðèôèêàöèåé ïðî-

ãðàììíîãî êîäà íà ðàíåå èçó÷åííîé ñèñòåìå, äîñòàòî÷íî õîðîøèì ñîãëàñèåì

ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè äàííûìè. Íà íàñòîÿùèé ìîìåíò
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èñïîëüçîâàííûå â ðàáîòå ïîäõîäû îòíîñÿòñÿ ê íàèáîëåå òî÷íûì äëÿ èçó÷àåìûõ

ñèñòåì.

Òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðåçóëüòàòîâ. Ðàçðàáîòàí-

íûå ïîäõîäû ìîãóò ïðèìåíÿòüñÿ äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ è èíòåðïðåòàöèè ôîðìû è

ñäâèãîâ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ àòîìîâ è ìîëåêóë, èçîëèðîâàííûõ â ìàòðèöàõ

èíåðòíûõ ãàçîâ. Ïîñëå íåêîòîðîé äîðàáîòêè ïðèìåíåííûå ìåòîäû äîïóñêàþò

îáîáùåíèå íà áîëåå ñëîæíûå ñèñòåìû, â ÷àñòíîñòè, ìîëåêóëÿðíûå ìàòðèöû, è

èññëåäîâàíèå äðóãèõ õàðàêòåðèñòèê, íàïðèìåð, ñïåêòðîâ èñïóñêàíèÿ èëè ñïåê-

òðîâ ýëåêòðîííîãî ïàðàìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà.

Ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó

1. Ìîëåêóëÿðíî-ìåõàíè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, ó÷èòûâàþùåå òîëüêî ïàðíûå

âçàèìîäåéñòâèÿ, ïîçâîëÿåò äîñòàòî÷íî òî÷íî îïèñûâàòü ýíåðãèþ ñèñòåìMe@Rg.

Ìåòîä âûïóêëîé îáîëî÷êè îïðåäåëÿåò òåðìîäèíàìè÷åñêè óñòîé÷èâûå ñàéòû çà-

õâàòà è ïîçâîëÿåò ñðàâíèâàòü èõ îòíîñèòåëüíóþ ñòàáèëüíîñòü.

2. Íàáëþäàåìûå ñòàáèëüíûå ñàéòû çàõâàòà â èçó÷åííûõ ñèñòåìàõ Me@Rg

îáðàçóþòñÿ âíóòðè ïðàâèëüíûõ ÃÖÊ-êðèñòàëëîâ, à íå â äåôåêòàõ ýòèõ ìàòðèö.

3. Ïðèìåíåíèå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ îïèñàíèÿ

ÿäåðíûõ äâèæåíèé ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâîäèòü ôîðìó ïîëîñ ýëåêòðîííîãî ïî-

ãëîùåíèÿ ñèñòåì Me@Rg.

4. Ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ ýôôåêòèâíîãî îáúåìà ñàéòà çàõâàòà ñäâèã ñïåêòðàëü-

íîé ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ ñìåùàåòñÿ â ñèíþþ îáëàñòü.

Ïóáëèêàöèè è ñâåäåíèÿ îá àïðîáàöèÿ ðàáîòû. Îñíîâíûå èäåè è ïî-

ëîæåíèÿ ðàáîòû â ïîëíîé ìåðå èçëîæåíû â 9 ïóáëèêàöèÿõ: èç íèõ 6 ñòàòåé

â ðåöåíçèðóåìûõ íàó÷íûõ èçäàíèÿõ, èíäåêñèðóåìûõ â áàçàõ äàííûõ Web of

Science, Scopus, RSCI è ðåêîìåíäîâàííûõ äëÿ çàùèòû â äèññåðòàöèîííîì ñî-

âåòå ÌÃÓ ïî ñïåöèàëüíîñòè 02.00.04, è 3 òåçèñîâ äîêëàäîâ íà âñåðîññèéñêèõ è

ìåæäóíàðîäíûõ êîíôåðåíöèÿõ.

Îáúåì è ñòðóêòóðà äèññåðòàöèè. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, îá-

çîðà ëèòåðàòóðû, îïèñàíèÿ ìîäåëåé è ìåòîäîâ, îáñóæäåíèÿ ðåçóëüòàòîâ, âûâî-

äîâ è ñïèñêà öèòèðóåìîé ëèòåðàòóðû, âêëþ÷àþùåãî 147 íàèìåíîâàíèé. Ðàáîòà

ïðåäñòàâëåíà íà 131 ñòðàíèöå è âêëþ÷àåò â ñåáÿ 60 ðèñóíêîâ è 24 òàáëèöû.

Ñîäåðæàíèå ðàáîòû

Â ïåðâîé ÷àñòè ïðåäñòàâëåí îáçîð ëèòåðàòóðû ïî ìàòðè÷íîé èçîëÿöèè
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àòîìîâ ìåòàëëîâ è äèìåðà ìàðãàíöà. Êëàññè÷åñêèé ïðèìåð ñïåêòðà ïîãëîùå-

íèÿ ñèñòåì Me@Rg èçîáðàæåí íà ðèñóíêå 1. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âñåõ âîçìîæíûõ

ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ çàõâàòà çà÷àñòóþ íåîáõîäèìî ïðîâîäèòü íåñêîëüêî ýêñïåðè-

ìåíòîâ ïðè ðàçíûõ óñëîâèÿõ. Îáû÷íî â ñèñòåìàõ Me@Rg ïðåäïîëàãàþò íàëè÷èå

âûñîêîñèììåòðè÷íûõ ñàéòîâ çàõâàòà SV (Oh), TV (Td) è HV (Oh), ñòðóêòóðû

êîòîðûõ áóäóò ïðåäñòàâëåíû íèæå.

Ðèñóíîê 1. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ñèñòåìû
Na@Ar ïðè 10 Ê.

Â ëèòåðàòóðíîì îáçîðå òàêæå

îñâåùåíû òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû ê

ìîäåëèðîâàíèþ ñèñòåì ìàòðè÷íîé èçî-

ëÿöèè è ìåòîäû ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ

ýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ. Â íàøåé

ðàáîòå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîñëåä-

íèõ áûë âûáðàí ìåòîä äâóõàòîì-

íûõ ôðàãìåíòîâ â ìîëåêóëå (ÄÔÂÌ),

ôîðìó ñïåêòðà ïîëó÷àëè ñ ïîìîùüþ

ìîëåêyëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî èíòåãðè-

ðîâàíèÿ. Ýòè ïîäõîäû èñïîëüçîâàëèñü ðàíåå äëÿ àíàëîãè÷íûõ ðàñ÷åòîâ.

Ðèñóíîê 2. Ìàòðè÷íàÿ ìîäåëü.

Âî âòîðîé ÷àñòè èçëîæåíà ñóòü ðàçðàáî-

òàííîé íàìè ìîäåëè, ïîçâîëÿþùåé îïèñûâàòü

ìàòðè÷íûå ñèñòåìû Me@Rg è Me2@Rg, îïðå-

äåëÿòü ñòðóêòóðû ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ çàõâàòà

è ñðàâíèâàòü ñàéòû â îïðåäåëåííîé ñèñòåìå ïî

îòíîñèòåëüíîé óñòîé÷èâîñòè.

Ïðåäëîæåííûå ðàíåå ñïîñîáû ìîäåëèðîâà-

íèÿ ìàòðè÷íîé ñèñòåìû èìåþò ðÿä íåäîñòàò-

êîâ, ê êîòîðûì ìîæíî îòíåñòè ïîâåðõíîñòíûå

ýôôåêòû, âîçìîæíîñòü âûõîäà àòîìà ìåòàëëà

íà ïîâåðõíîñòü, áîëüøîå ÷èñëî ðàçíîîáðàçíûõ

ñàéòîâ çàõâàòà, ýíåðãèè êîòîðûõ íåâîçìîæíî

ñðàâíèòü.

Îòïðàâíîé òî÷êîé ìàòðè÷íîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ ôðàãìåíò áåñêîíå÷íîé èäå-

àëüíîé ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé (ÃÖÊ) ðåøåòêè èíåðòíîãî ãàçà, çà-

êëþ÷åííûé â ñôåðó ðàäèóñà rA ñ ïðîèçâîëüíî âûáðàííûì öåíòðîì è ñîñòîÿùèé

èç N àòîìîâ Rg (ðèñóíîê 2). Côåðà ìåíüøåãî ðàäèóñà rB ðàñïîëîæåíà âíóòðè

7



áîëüøåé ñôåðû è îãðàíè÷èâàåò íåêîòîðîå êîëè÷åñòâî àòîìîâ ðåøåòêè NB. Îíè

ìîãóò àäàïòèðîâàòüñÿ ê ëîêàëüíîìó âîçìóùåíèþ âáëèçè öåíòðà ñôåðû, âû-

çâàííîìó âíåäðåíèåì ãîñòÿ X, ðàçìåùåíèå êîòîðîãî ìîæåò ïîòðåáîâàòü óäàëå-

íèÿ n àòîìîâ Rg. Âíåøíèå àòîìû NA = N −NB, ðàñïîëîæåííûå ìåæäó äâóìÿ

ñôåðàìè, íàîáîðîò, âñåãäà îñòàþòñÿ ôèêñèðîâàííûìè, òåì ñàìûì ïîääåðæèâàÿ

äàëüíèé êðèñòàëëè÷åñêèé ïîðÿäîê. Ýòó êîíñòðóêöèþ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê

êëàñòåðíóþ ìîäåëü èç NB àòîìîâ ñ óñòðàíåííîé, çà ñ÷åò âíåøíåãî îêðóæåíèÿ,

ïîâåðõíîñòüþ.

Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû U ðàññ÷èòûâàåòñÿ â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ

ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé: U = UX + UXB + UXA + UBB + UBA + UAA, ãäå UX

� âíóòðåííÿÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ãîñòÿ, UXA è UXB � ýíåðãèÿ âçàèìîäåé-

ñòâèÿ ãîñòÿ ñ àòîìàìè Rg, ïðèíàäëåæàùèìè ê âíóòðåííåé è âíåøíåé ïîäñèñòå-

ìàì ñîîòâåòñòâåííî, UBB, UBA è UAA îïèñûâàþò âçàèìîäåéñòâèÿ Rg-Rg ìåæäó

ñîîòâåòñòâóþùèìè ïîäñèñòåìàìè. Ìèíèìèçàöèÿ U ïî îòíîøåíèþ ê êîîðäèíà-

òàì âñòðîåííîé ìîëåêóëû è âñåõ ïîäâèæíûõ àòîìîâ Rg ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü

ñòðóêòóðó ñ íàèìåíüøåé ýíåðãèåé äëÿ êàæäîãî ÷èñëà n óäàëåííûõ àòîìîâ Rg

Umin(n).

Äëÿ ñðàâíåíèÿ ñòðóêòóð ñ ðàçíûìè n áûëî âûáðàíî îáùåå íà÷àëî îòñ÷åòà

ýíåðãåòè÷åñêîé øêàëû, îòâå÷àþùåå ãèïîòåòè÷åñêîé ñèòóàöèè, êîãäà àòîìû èäå-

àëüíîãî êðèñòàëëà Rg íå âçàèìîäåéñòâóþò c ìîëåêóëîé X. Ñâÿçü ñ çàäàííûì

ïðåäåëîì îñóùåñòâëÿëàñü ÷åðåç âèðòóàëüíûé ïðîöåññ ïåðåìåùåíèÿ n àòîìîâ

Rg èç ñôåðû rA, êîòîðûé òðåáóåò çàòðàò ýíåðãèè nEàò, ãäå Eàò � ýíåðãèÿ àòî-

ìèçàöèè êðèñòàëëà â ðàñ÷åòå íà îäèí àòîì Rg.

Emin(n) = Umin(n)− nEàò, (1)

ãäå Emin(n) � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ, ïðèáëèæåííî ðàâíàÿ èçìåíåíèþ ñâîáîä-

íîé ýíåðãèè ïðè âñòðàèâàíèè X â êðèñòàëë áåñêîíå÷íîãî ðàçìåðà. Áëèçîñòü

ýòèõ äâóõ âåëè÷èí â ìàòðè÷íûõ ñèñòåìàõ âûòåêàåò èç òîãî, ÷òî ïðàêòè÷åñêè

äëÿ âñåõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ îñíîâíûì èñòî÷íè-

êîì èçìåíåíèÿ ýíòðîïèè ÿâëÿåòñÿ ïåðåõîä X èç ñâîáîäíîé ìîëåêóëû âî âñòðî-

åííóþ, îäíàêî äàííûé ïðîöåññ ñëàáî çàâèñèò îò ÷èñëà óäàëåííûõ àòîìîâ Rg.

Ãëàâíîå ïðåèìóùåñòâî ââåäåíèÿ âåëè÷èíû Emin(n) ñîñòîèò â òîì, ÷òî åå

ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ îöåíêè ñòàáèëüíîñòè ñòðóêòóðû îòíîñèòåëüíî âîç-

ìîæíîñòè åå ïåðåõîäà â äðóãèå â ðàìêàõ êîíöåïöèè âûïóêëîé îáîëî÷êè äëÿ
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ôàçîâûõ äèàãðàìì ïåðåìåííîãî ñîñòàâà. Â êà÷åñòâå ïðîñòåéøåãî ïðèìåðà ìîæ-

íî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî íàèáîëåå âåðîÿòíûì ïðîöåññîì èçìåíåíèÿ ãåîìåòðèè ÿâ-

ëÿåòñÿ äèñïðîïîðöèîíèðîâàíèå, ñîõðàíÿþùåå n, òîãäà, ÷òîáû ñàéò ñ÷èòàëñÿ

óñòîé÷èâûì, åãî Emin(n) íà ãðàôèêå äîëæíà ëåæàòü íèæå ëèíèè, ñîåäèíÿþ-

ùåé Emin(n− 1) è Emin(n+ 1): Emin(n) < (Emin(n− 1) + Emin(n+ 1))/2.

Ãëîáàëüíûé ìèíèìóì íà ãðàôèêå Emin(n) îòâå÷àåò íàèáîëåå òåðìîäèíàìè-

÷åñêè óñòîé÷èâîé ñòðóêòóðå, îñòàëüíûå ñàéòû, ýíåðãèÿ êîòîðûõ òàêæå óäîâëå-

òâîðÿåò óêàçàííîìó êðèòåðèþ, òîæå ÿâëÿþòñÿ óñòîé÷èâûìè, íî èõ ðåàëèçàöèÿ

ìåíåå âåðîÿòíà.

Ïðàêòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå ìîäåëè òðåáóåò âûáîðà ïîäõîäÿùåãî ïîòåíöèàëü-

íîãî ïîëÿ, ïðåäñòàâëåííîãî ñóììîé ïàðíûõ àòîì-àòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ, êîòî-

ðûå ïîäðîáíî îïèñàíû â ðàçäåëå Ìîäåëè è ìåòîäû . Ñ ïîìîùüþ ýòîãî ïîëÿ

íåîáõîäèìî ñìîäåëèðîâàòü èäåàëüíûé êðèñòàëë èíåðòíîãî ãàçà, îïðåäåëèâ ãåî-

ìåòðè÷åñêèé ïàðàìåòð åãî ðåøåòêè a è ýíåðãèþ àòîìèçàöèè Eàò. Äàëåå íåîá-

õîäèìî íàéòè ñòðóêòóðû ñ ìèíèìàëüíîé ýíåðãèåé äëÿ êàæäîãî n = 0, 1, ...,

ïðîâåðèâ ñõîäèìîñòü ðåçóëüòàòîâ ïî ïàðàìåòðàì ìîäåëè rB è rA. Â èòîãå ïîëó-

÷àåòñÿ ãðàôèê çàâèñèìîñòè Emin îò ÷èñëà óäàëåííûõ àòîìîâ n.

Äëÿ îáåñïå÷åíèÿ ðåïðåçåíòàòèâíîé âûáîðêè íà÷àëüíûõ êîíôèãóðàöèé ñè-

ñòåì Me@Rg è Me2@Rg ïðè ïîèñêå íèçøèõ ïî ýíåðãèè ñòðóêòóð èñïîëüçîâàëèñü

¾ãåíåàëîãè÷åñêèé¿ ïîäõîä è åãî ìîäèôèöèðîâàííàÿ âåðñèÿ. Â ïåðâîì ìåòîäå â

ðîäèòåëüñêèå îáðàçöû âõîäèëè ãåîìåòðèè ñ àòîìîì ìåòàëëà, çàíèìàþùèì òåò-

ðàýäðè÷åñêóþ è îêòàýäðè÷åñêóþ ïóñòîòû ýëåìåíòàðíîé ÃÖÊ-ÿ÷åéêè, SV ñàéò

è ñòðóêòóðû, ïîëó÷åííûå èç óêàçàííûõ âûøå óäàëåíèåì îäíîãî èëè íåñêîëü-

êèõ êîîðäèíàöèîííûõ ïîëèýäðîâ. Â ìîäèôèöèðîâàííîì âàðèàíòå ñòàðòîâàëè

ñî ñòðóêòóð, ïîëó÷åííûõ ïåðåáîðîì ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâ óäàëåíèÿ çàäàííîãî

÷èñëà n àòîìîâ Rg, ïðè÷åì êàæäûé óäàëåííûé àòîì Rg êàê ìèíèìóì äëÿ îäíî-

ãî òàêæå óäàëåííîãî àòîìà äîëæåí áûë áûòü ñîñåäíèì. Ïðè ýòîì ïîëó÷àëèñü

êàê âûñîêîñèììåòðè÷íûå ñàéòû, òàê è âàêàíñèè ñ áîëåå íèçêîé ñèììåòðèåé.

Ïîñëå ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè ðîäèòåëüñêîé ñòðóêòóðû íà÷èíàëîñü ïîî÷åðåäíîå

óäàëåíèå àòîìîâ Rg, ðàñïîëîæåííûõ íàèáîëåå áëèçêî ê àòîìó ìåòàëëà, ïîñëå

êàæäîãî èç êîòîðûõ ñíîâà âûïîëíÿëàñü ïðîöåäóðà îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè.

Ïîèñê ñòðóêòóð ìèíèìàëüíîé ýíåðãèè â ñèñòåìàõ Mn2@Rg ïðîâîäèëñÿ íà

ïîòåíöèàëàõ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äèìåðà ìàðãàíöà ñ S = 0. Ãåíåàëîãè÷åñêèé

îòáîð ñòðóêòóð âûïîëíÿëñÿ òàêèì æå îáðàçîì, êàê áûëî îïèñàíî äëÿ ñëó÷àÿ
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âñòðàèâàíèÿ àòîìîâ, ñ òîé ëèøü ðàçíèöåé, ÷òî äëÿ êàæäîé àòîìíîé ðîäèòåëü-

ñêîé êîíôèãóðàöèè â ðàâíîâåñíîì ñîñòîÿíèè äèìåð áûë îðèåíòèðîâàí ïî òðåì

íàïðàâëåíèÿì ÃÖÊ-ÿ÷åéêè (001), (011) è (111).

Åùå îäíîé ìåòîäèêîé ïîñòðîåíèÿ âûáîðêè ÿâëÿëñÿ ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî.

Àòîì ìåòàëëà èëè äèìåð ïîìåùàëñÿ â öåíòð ñôåðû ðàäèóñà rA, à çàòåì îäíî-

âðåìåííî óäàëÿëèñü n àòîìîâ Rg, ïðè÷åì, êàê è â ïðåäûäóùåì ñëó÷àå, êàæäûé

èç óäàëåííûõ àòîìîâ ÿâëÿëñÿ áëèæàéøèì õîòÿ áû äëÿ îäíîãî äðóãîãî óäàëåí-

íîãî àòîìà Rg. Ñðåäè âñåõ ïîëó÷åííûõ ñòðóêòóð ñ çàäàííûì n âûáèðàëàñü

ñòðóêòóðà ñ íàèìåíüøåé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèåé.

Ýíåðãèþ ñèñòåìû â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè ðàññ÷èòûâàëè ñ ïîìîùüþ ìå-

òîäà ÄÔÂÌ. Ñïåêòðû âîçáóæäåíèÿ ïîëó÷àëè ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîäõîäîâ ìîëå-

êóëÿðíîé äèíàìèêè. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü äëÿ ñèñòåì ñ áîëüøèì ÷èñëîì

ïîäâèæíûõ àòîìîâ Rg (îêîëî 400) è äëÿ ðåäóöèðîâàííûõ (7 àòîìîâ â HV ñàéòå

è ïî 13 àòîìîâ â SV è TV ñàéòàõ). Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå èíòåãðèðîâàíèå

îñóùåñòâëÿëîñü ïî ìåòîäó ñêîðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåðëå ñ èñïîëüçîâàíèåì òåð-

ìîñòàòà Ëàíæåâåíà. Â êà÷åñòâå ñòàðòîâîé ãåîìåòðèè èñïîëüçîâàëàñü îïòèìèçè-

ðîâàííàÿ ñòðóêòóðà ñ íóëåâûìè ñêîðîñòÿìè. Îíà òåðìîñòàòèðîâàëàñü â òå÷åíèè

10 ïñ, à çàòåì â òå÷åíèè 700�750 ïñ îòñëåæèâàëàñü äèíàìè÷åñêàÿ òðàåêòîðèÿ,

âäîëü êîòîðîé íàêàïëèâàëñÿ ñïåêòð ýíåðãèé âåðòèêàëüíîãî âîçáóæäåíèÿ. Íà

òðàåêòîðèè äëèíîé 240�260 ïñ îò÷åòëèâî âèäíà ôîðìà ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ, à

óâåëè÷åíèå âðåìåíè èíòåãðèðîâàíèÿ ïðèáëèçèòåëüíî â òðè ðàçà ïîçâîëÿåò ïî-

ëó÷àòü ãëàäêèå ñïåêòðàëüíûå ïîëîñû.

Ïåðåñ÷åò êëàññè÷åñêîé òåìïåðàòóðû Tðàñ÷ íà òåìïåðàòóðó ýêñïåðèìåíòà Týêñï

âûïîëíÿëñÿ ïî ôîðìóëå Tðàñ÷ = ~ω
(

2kB tanh
~ω

2kBTýêñï

)−1

, ãäå â êà÷åñòâå ω èñ-

ïîëüçîâàëèñü ýéíøòåéíîâñêèå ÷àñòîòû êîëåáàíèé ëèáî àòîìà ìåòàëëà, ëèáî

àòîìà Rg â ÃÖÊ-ðåøåòêå. Êëàññè÷åñêèå òåìïåðàòóðû, ðàññ÷èòàííûå îòíîñè-

òåëüíî ÷àñòîò àòîìîâ Rg, äëÿ Týêñï = 10 Ê, ñîñòàâèëè 38 Ê äëÿ Ar, 28 Ê äëÿ

Kr è 25 Ê äëÿ Xe, à îòíîñèòåëüíî ÷àñòîòû àòîìà ìåòàëëà � âàðüèðîâàëèñü îò

8 äî 41 Ê.

Â òðåòüåé ÷àñòè ðàáîòû ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû è èõ èíòåðïðåòàöèÿ. Â

ðàáîòå áûëè îïðåäåëåíû ñòàáèëüíûå ñàéòû çàõâàòà äëÿ ñèñòåì Yb@Rg, Eu@Rg,

Ba@Rg, Mn@Rg, Mn2@Rg (Rg = Ar, Kr, Xe) è Na@Ar. Äëÿ ñèñòåì Na@Ar,

Yb@Rg è Ba@Rg òàêæå áûëè ñìîäåëèðîâàíû ñïåêòðû ýëåêòðîííîãî âîçáóæäå-

íèÿ, îòâå÷àþùèå S → P ïåðåõîäàì.
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Ïîèñê ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ â ñèñòåìå Na@Ar áûë ïðîâåäåí ñîãëàñíî ¾ãåíå-

àëîãè÷åñêîé¿ ìåòîäèêå è åå ìîäèôèöèðîâàííîé âåðñèè. Ìàêñèìàëüíîå ÷èñëî

óäàëåííûõ àòîìîâ Ar ñîñòàâëÿëî 20. Ïî âûïóêëîé îáîëî÷êå (ðèñóíîê 3) âèäíî,

÷òî ïðèñóòñòâóþò òðè ñòàáèëüíûõ ñàéòà çàõâàòà SV, TV è HV. Ýíåðãèè ñàéòîâ

TV è SV áëèçêè, à ýíåðãèÿ ñàéòà HV çíà÷èòåëüíî áîëüøå. Òàêèì îáðàçîì, ñàéòû

SV è TV äîëæíû õàðàêòåðèçîâàòüñÿ ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíûìè çàñåëåííîñòÿìè,

â òî âðåìÿ êàê ñàéò HV áóäåò çàñåëåí â ìåíüøåé ñòåïåíè.

Ðèñóíîê 3. Ñèñòåìà Na@Ar. Çà íóëü îòñ÷åòà ïî
øêàëå ýíåðãèè ïðèíÿòà îòíîñèòåëüíàÿ ýíåðãèÿ
ñàéòà SV.

Â ðåçóëüòàòå âñòðàèâàíèÿ

àòîìà íàòðèÿ â èäåàëüíûé

ÃÖÊ-êðèñòàëë ðàññòîÿíèå äî

àòîìîâ Rg èç ïåðâîé îáîëî÷-

êè íåìíîãî óâåëè÷èâàåòñÿ, äî

2-îé � ïðàêòè÷åñêè íå èçìå-

íÿåòñÿ, à òðåòèé ïîëèýäð ðàñ-

ùåïëÿåòñÿ íà äâå îáîëî÷êè.

Óêàçàííàÿ îñîáåííîñòü ñâîé-

ñòâåííà áîëüøèíñòâó èçó÷åí-

íûõ ñèñòåì Me@Rg.

Ðàñ÷åò ýíåðãèé âåðòèêàëü-

íîãî 2S→ 2P ïåðåõîäà èç ðàâ-

íîâåñíûõ ãåîìåòðèé óñòîé÷è-

âûõ ñàéòîâ ïîêàçàë, ÷òî öåí-

òðû ïîëîñ âñåõ ñàéòîâ ñäâèãàþòñÿ â ñèíþþ îáëàñòü îòíîñèòåëüíî ãàçîôàçíîãî

ïåðåõîäà àòîìà Na. Ñàéò TV èìååò ñäâèã 382 ñì−1, HV � 87 ñì−1, à SV �

64 ñì−1. Òàêîå ñîîòíåñåíèå ðàñõîäèòñÿ ñ âûïîëíåííûì â ðàáîòå Êðåïèí è ñî-

àâòîðîâ, ãäå ìàêñèìàëüíûé ñäâèã îòâå÷àë ñàéòó SV, à ìèíèìàëüíûé � ñàéòó

HV.

Ìîäåëèðîâàíèå ôîðìû ëèíèé ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ïðîâîäèëîñü ðàçíûìè

ìåòîäàìè, íåêîòîðûå áûëè ïðîñòûìè è áûñòðûìè â ðàñ÷åòíîì ïëàíå, äðóãèå æå

òðåáîâàëè áîëüøèõ âðåìåííûõ çàòðàò. Ê ïåðâîìó òèïó îòíîñèòñÿ ðàñ÷åò ïðîôè-

ëÿ ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ ñ ó÷åòîì êîëåáàíèé àòîìà ìåòàëëà. Èíòåíñèâíîñòè îïðå-

äåëÿëè ïî ôîðìóëå I(E ′) =
∫
ρ(r)δ(E ′ −∆E(r))dr. Èñïîëüçîâàëèñü äâà âàðè-

àíòà ðàñ÷åòà ÿäåðíîé ôóíêöèè ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè: êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèé

ρ(r) = |Ψ(r)|2 â ãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè è êëàññè÷åñêèé ρ(r) ∼ e−E(r)/kT .
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Ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ òîëüêî ñàéò TV îáëàäàë òðèïëåòíîé ÿí-òåëëåðîâñ-

êîé ñòðóêòóðîé, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ äàííûìè ïðåäñòàâëåííîãî â ðàáîòå ñèì-

ìåòðèéíîãî êîëåáàòåëüíîãî àíàëèçà, ãäå ïîêàçàíî, ÷òî â ñëó÷àÿõ ñàéòîâ HV

è SV çà ôîðìó ïîëîñû îòâå÷àþò òîëüêî ÷åòíûå êîëåáàíèÿ T2g, Eg è A1g, ïðè

êîòîðûõ àòîì ìåòàëëà ñîõðàíÿåò ñâîå ïîëîæåíèå.

Ðèñóíîê 4. Ñëåâà: ñðàâíåíèå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ (ó÷åò êîëåáàíèé òîëüêî àòî-
ìà Na), ðàññ÷èòàííûõ ñ êâàíòîâûì ðàñïðåäåëåíèåì âåðîÿòíîñòåé è ñ êëàññè÷å-
ñêèì. Ñïðàâà: ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ äëÿ ñèñòåìû Na@Ar, ðàññ÷èòàííûå ñ ïîìî-
ùüþ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

Íà ïðèìåðå òåòðàýäðè÷åñêîãî ñàéòà TV (ðèñóíîê 4) ìîæíî óâèäåòü, ÷òî

ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ, ïîëó÷åííûå â êëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ïðè 20 � 50 Ê

è â êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîì, äîñòàòî÷íî áëèçêè ïî ôîðìå. Îòìåòèì, ÷òî âñå

ðàññ÷èòàííûå íàìè êëàññè÷åñêèå òåìïåðàòóðû äëÿ àòîìà Na è àòîìîâ Rg ïî-

ïàäàþò â óêàçàííûé òåìïåðàòóðíûé èíòåðâàë.

Äëÿ óëó÷øåíèÿ ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü êîëåáàíèÿ

áîëüøåãî ÷èñëà àòîìîâ ñèñòåìû, ÷òî ìîæíî ñäåëàòü ñ ïîìîùüþ èíòåãðèðîâà-

íèÿ âäîëü ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé òðàåêòîðèè. Ïðè ñðàâíåíèè ðàññ÷èòàí-

íûõ òàêèì ñïîñîáîì ñïåêòðîâ ýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ äëÿ áîëüøîé è ðåäó-

öèðîâàííîé ñèñòåì (ðèñóíîê 4) îêàçàëîñü, ÷òî ïðîôèëè ïîëîñ äëÿ ýòèõ ñèñòåì

ñèëüíî ñõîæè.

Ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî ïðîáëåìà íåñîîòâåòñòâèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ-

ñ÷èòàííûõ ñäâèãîâ çàêëþ÷àåòñÿ â ïîòåíöèàëå âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ B 2Σ

ñèñòåìû Na*-Ar. Â ðàáîòå Êðåïèí è ñîàâòîðîâ ïîêàçàíî, ÷òî ìîäèôèêàöèÿ îò-

òàëêèâàòåëüíîé ñòåíêè ýòîãî ïîòåíöèàëà ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü ïðàâèëüíûå ñäâè-
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ãè, íî îíà íå èìååò ïîä ñîáîé êàêèõ-ëèáî îáîñíîâàíèé.

Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû, íàìè áûëî ðåøåíî çàìåíèòü èñïîëüçóåìûå

â ðàñ÷åòå ãàçîôàçíûå ïîòåíöèàëû äëÿ Rg-Rg (ïîëå FF00) íà òâåðäîòåëüíûå.

Èñïîëüçîâàëèñü äâà âàðèàíòà:

1) Vsolid,1(R) = α1Vgas(β1 ·R) (ïîëå FF10);

2) Vsolid,2(R) = α2Vgas(β2 +R) (ïîëå FF20).

Ñ ïîìîùüþ ïîëó÷åííûõ ìàñøòàáèðóþùèõ ïàðàìåòðîâ äëÿ ñèñòåì Rg-Rg,

âûáðàííûõ òàê, ÷òîáû ðàññ÷èòàííûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà

êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è ýíåðãèè àòîìèçàöèè ñîâïàäàëè (òàáëèöà 1), áûëè

ìîäèôèöèðîâàíû ïîòåíöèàëû Na-Ar (ïîëÿ FF11 è FF22 ñîîòâåòñòâåííî).

Òàáëèöà 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå (ýêñï) è ðàññ÷èòàííûå ñ ãàçîôàçíûìè ïîòåíöè-
àëàìè (ðàñ÷) äàííûå êðèñòàëëîâ Rg: a � ïàðàìåòð êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè
(�A), E � ýíåðãèÿ àòîìèçàöèè (ñì−1).

Rg Eýêñï Eðàñ÷ aýêñï aðàñ÷ α1 β1 α2 β2

Ar 646 787 5,311 5,200 0,821 1,021 0,829 0,074
Kr 936 1096 5,670 5,553 0,857 1,021 0,860 0,080
Xe 1328 1524 6,132 6,049 0,872 1,014 0,876 0,060

Ðèñóíîê 5. Çàâèñèìîñòü Emin(n) äëÿ Na@Ar.

Ìîäèôèêàöèÿ ïîòåíöèàëîâ

ñèñòåìû Ar-Ar êîëè÷åñòâåí-

íî ïðîÿâëÿåòñÿ íà çàâèñèìî-

ñòè Emin(n) (ðèñóíîê 5), îäíà-

êî êà÷åñòâåííûé âèä íå èçìå-

íÿåòñÿ. Ñòàáèëüíûìè ñàéòà-

ìè ïî-ïðåæíåìó ÿâëÿþòñÿ SV,

TV è HV. Íà ñïåêòðàõ âîç-

áóæäåíèÿ ïåðåõîä ê òâåðäî-

òåëüíûì ïîòåíöèàëàì Ar-Ar

íàøåë ñâîå îòðàæåíèå â èçìå-

íåíèè ïîðÿäêà ñëåäîâàíèÿ âå-

ëè÷èí ñäâèãîâ ïîëîñ ðàçíûõ

ñàéòîâ (ðèñóíîê 6). Ñäâèã àòîìà Na â ñàéòå SV ñòàë íàèáîëüøèì, òàêæå êàê è

â ðàáîòå Êðåïèí è ñîàâòîðîâ. Îäíàêî óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðè-

ìåíòàëüíûìè ñäâèãàìè äîñòèãíóòî íå áûëî. Äèñïåðñèè ïîëîñ ïðàêòè÷åñêè íå

çàâèñÿò îò âûáîðà ñèëîâîãî ïîëÿ. Çàìåòíîå óìåíüøåíèå óøèðåíèÿ íàáëþäàåòñÿ
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òîëüêî â ñëó÷àå ñàéòà TV ïðè ïåðåõîäå ê ïîëÿì FF11 è FF22, îäíàêî è îíî íå

ïðåâîñõîäèò 200 ñì−1.

Ðèñóíîê 6. Ñïåêòðû âîçáóæäåíèÿ äëÿ ñèñòåìû Na@Ar, ñìîäåëèðîâàííûå ñ ïî-
ìîùüþ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ðàñ÷åò âûïîëíÿëñÿ ñ ãàçîôàçíûìè FF00 è
òâåðäîòåëüíûìè ïîòåíöèàëàìè FF10, FF11, FF20, FF22.

Ñóäÿ ïî ðàññ÷èòàííûì äàííûì, ýôôåêòû îò ìîäèôèêàöèè ïîòåíöèàëîâ ðàñ-

òóò ñ óìåíüøåíèåì ðàçìåðà âàêàíñèè HV→ SV. Òàêàÿ îñîáåííîñòü ñîãëàñóåòñÿ

ñ îøèáêîé â ñîîòíåñåíèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàññ÷èòàííûõ ïîëîñ: îíà ìàê-

ñèìàëüíà äëÿ ñàéòà SV è ìèíèìàëüíà äëÿ HV.

Ðèñóíîê 7. Ñèñòåìû Yb@Rg. Ñëåâà: ñòàáèëüíûå ñàéòû. Çà íóëü ïî øêàëå ýíåð-
ãèè âçÿòà ýíåðãèÿ ñàéòà TV äëÿ ìàòðèö Ar è Kr, SV � äëÿ Xe. Ñïðàâà: ñïåêòðû
ïîãëîùåíèÿ.

Ñòàáèëüíûå ñàéòû â ñèñòåìå Yb@Rg îïðåäåëÿëè íå òîëüêî ïî ¾ãåíåàëîãè-

÷åñêîé¿ ìåòîäèêå, íî è ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî, ãäå ïîòðåáîâàëîñü ïî 42�56

âûáîðîê íà êàæäîå ÷èñëî n óäàëåííûõ àòîìîâ Rg. Îáà ïîäõîäà âûÿâèëè îäè-

íàêîâûé íàáîð óñòîé÷èâûõ ñàéòîâ çàõâàòà SV, TV è HV (ðèñóíîê 7).
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Ïðè âñòðàèâàíèè â ìàòðèöó àðãîíà àòîìû Yb çàíèìàþò TV è HV ñàéòû â

ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíûõ äîëÿõ, à ñàéò SV çàíÿò â çíà÷èòåëüíî ìåíüøåé ñòåïåíè.

Â ðÿäó Ar→ Xe äîëè àòîìîâ Yb, âñòðîåííûõ â âàêàíñèè SV è HV, èçìåíÿþòñÿ

àñèíõðîííî, ïåðâàÿ ðàñòåò, à âòîðàÿ ïàäàåò. Çàñåëåííîñòü ñàéòà TV èçìåíÿåòñÿ

ñëàáî. Â ðåçóëüòàòå âñòðàèâàíèÿ àòîìà Yb â èíåðòíóþ ìàòðèöó ïåðåñòðîéêó

ïðåòåðïåâàþò áëèæàéøèå àòîìû Rg, îñòàëüíûå àòîìû â êðèñòàëëå ïðàêòè÷åñêè

íå èçìåíÿþò ñâîè ïîëîæåíèÿ. Òàê æå êàê è ó ñèñòåìû Na@Ar òðåòüÿ îáîëî÷êà

ðàñùåïëÿåòñÿ íà äâå.

Ðèñóíîê 8. Ñëåâà: ïîòåíöèàëû V0 è 1Σ+
0 êîìïëåêñîâ Yb-Rg. Âåðòèêàëüíûå ëè-

íèè îòâå÷àþò íàèìåíüøåìó ðàññòîÿíèþ â èäåàëüíîé ÃÖÊ-ðåøåòêå a/
√

2. Ñïðà-
âà: ñìîäåëèðîâàííûå ñïåêòðû âîçáóæäåíèÿ äëÿ ñèñòåì Yb@Rg.

Ïðåäñòàâëåííîå íà ðèñóíêå 8 ñðàâíåíèå ïîòåíöèàëîâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è

èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà V0 = (VΣ + 2VΠ)/3 ïîêàçûâàåò, ÷òî V0 õàðàêòåðèçóåòñÿ

áîëüøèì ñâÿçûâàíèåì àòîìîâ â ñèñòåìå. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ïåðåõîäà 1S0→1P1

ìîæíî îæèäàòü êðàñíîå ñìåùåíèå ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ îòíîñèòåëüíî ãàçîôàçíî-

ãî ïåðåõîäà àòîìà Yb. Ñ ðîñòîì ðàññòîÿíèÿ Rg-Yb óìåíüøàþòñÿ ðàçëè÷èÿ â

ïîòåíöèàëàõ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è V0, ÷òî ïðèâîäèò ê ñëàáîé çàâèñèìîñòè âå-

ëè÷èíû ñäâèãà ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ îäíîãî è òîãî æå ñàéòà çàõâàòà îò ìàòðèöû.

Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà ýíåðãèé âåðòèêàëüíûõ ïåðåõîäîâ äëÿ óñòîé÷èâûõ ñàéòîâ,

êàê è ïðåäïîëàãàëîñü, áûëè ïîëó÷åíû êðàñíûå ñäâèãè (òàáëèöà 2).

Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå èíòåãðèðîâàíèå â òå÷åíèå 240 ïñ îêàçàëîñü äî-

ñòàòî÷íûì äëÿ òîãî, ÷òîáû ïîëó÷èòü ñäâèãè öåíòðîâ ïîëîñ è èõ ïîëóøèðèíû ñ

òî÷íîñòüþ 5 ñì−1. Ïîëîñà ñàéòà çàìåùåíèÿ âî âñåõ ìàòðèöàõ (ðèñóíîê 8) îáëà-

äàåò äîñòàòî÷íî áîëüøîé äèñïåðñèåé è èìååò ôîðìó ñèíãëåòà, à ïîëîñû äðóãèõ

15



Òàáëèöà 2. Ñäâèãè öåíòðîâ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ è èõ øèðèíû íà ïîëóâûñîòå
(FWHM) äëÿ ñèñòåì Yb@Rg. Ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ïðè êëàññè÷åñêèõ òåìïå-
ðàòóðàõ, ïåðåñ÷èòàííûõ îòíîñèòåëüíî ýêñïåðèìåíòàëüíîé òåìïåðàòóðû 10 Ê
ïî ÷àñòîòàì àòîìà Rg è àòîìà Yb â ñîîòâåòñòâóþùåé âàêàíñèè.

Yb@Ar Yb@Kr Yb@Xe
SV TV HV SV TV HV SV TV HV

T, K 38 38 38 28 28 28 25 25 25
Ñäâèã, ñì−1 -968 -132 -88 -2283 -973 -882 -3420 -1534 -1405
FWHM, ñì−1 450 377 285 391 327 239 408 352 255
T, K 22 16 12 22 14 10 22 12 8
Ñäâèã, ñì−1 -937 -106 -68 -2272 -953 -857 -3414 -1511 -1367
FWHM, ñì−1 349 244 147 361 235 135 386 249 133

ñàéòîâ ìåíåå óøèðåíû, îíè àññèìåòðè÷íû è íàïîìèíàþò äóáëåò. Ýòè îñîáåííî-

ñòè â ôîðìå ëèíèé íå èñ÷åçàþò äàæå ïðè óâåëè÷åíèè âðåìåíè èíòåãðèðîâàíèÿ.

Ðèñóíîê 9. Ðàññ÷èòàííûå ñïåêòðû âîçáóæäåíèÿ äëÿ Yb@Kr. Ïóíêòèðíûå ëèíèè
� ñïåêòðû, ïîëó÷åííûå ñ ó÷åòîì ïåðåõîäîâ íà îäíó èç òðåõ êîìïîíåíò ðàñùåï-
ëåííîãî Ð-òåðìà àòîìà Yb, ñïëîøíûå ëèíèè � ïîëíûé ñïåêòð ýëåêòðîííîãî
âîçáóæäåíèÿ.

Â ñëó÷àå ñàéòà SV ñïåêòðû, îòâå÷àþùèå âîçáóæäåíèþ íà êàæäóþ èç òðåõ

êîìïîíåíò 1P1 òåðìà ñèñòåìû Yb*-Kr (ðèñóíîê 9), èäåíòè÷íû è îáðàçóþò âìå-

ñòå ñèììåòðè÷íûé ñèíãëåò. Â òî âðåìÿ êàê äëÿ ñàéòîâ TV è HV ýòè ïîëîñû

ðàçëè÷àþòñÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê àñèììåòðèè èòîãîâîãî ñïåêòðà. Ñîãëàñíî ïðîâå-

äåííûì ðàñ÷åòàì ÿí-òåëëåðîâñêîå ðàñùåïëåíèå äëÿ Yb â ìàòðèöàõ Ar, Kr è Xe

ëåæèò â èíòåðâàëå 100�150 ñì−1. Ýòà âåëè÷èíà ìåíüøå, ÷åì øèðèíà îòäåëüíûõ

ïîëîñ, ïîýòîìó ÿí-òåëëåðîâñêàÿ ñòðóêòóðà íå ðàçðåøàåòñÿ.

Ïî ðåçóëüòàòàì ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ êðàñíûå ýêñïåðèìåí-

òàëüíûå ïîëîñû âî âñåõ ñèñòåìàõ Yb@Rg (ðèñóíîê 7) ìîæíî îòíåñòè ê ñàéòó
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çàìåùåíèÿ. Ðàñ÷åò ïåðåîöåíèâàåò ñäâèãè ýòèõ ïîëîñ íà 600 è 1700 ñì−1 äëÿ Ar

è Kr ñîîòâåòñòâåííî, à äëÿ Xe ýòà ðàçíèöà äîõîäèò äî 3500 ñì−1. Õîòÿ ìåòîä

ÄÔÂÌ íåëüçÿ íàçâàòü êîëè÷åñòâåííûì, òàêèå áîëüøèå íåñîîòâåòñòâèÿ â âå-

ëè÷èíàõ ñäâèãîâ âûÿâëÿþò ïðîáëåìó, ñâÿçàííóþ ñ òî÷íîñòüþ íåýìïèðè÷åñêèõ

ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé Yb*-Rg (êàê äëÿ Na@Ar).

Ñèíèå ïîëîñû â ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ (ðèñóíîê 7), ñêîðåå âñåãî, îòâå÷àþò

ïåðåêðûâàíèþ ñèãíàëîâ îò ñàéòîâ TV è HV. Â ïîëüçó òàêîãî çàêëþ÷åíèÿ, ïî-

ìèìî ïåðåêðûâàíèÿ ñìîäåëèðîâàííûõ ïîëîñ ýòèõ ñàéòîâ, ãîâîðèò è äîñòàòî÷íî

áîëüøàÿ äèñïåðñèÿ ñèíåé ïîëîñû â ýêñïåðèìåíòàëüíîì ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ,

êîòîðàÿ ïðåâîñõîäèò äèñïåðñèè ïîëîñ îòäåëüíûõ ñàéòîâ çàõâàòà.

Èññëåäîâàíèÿ ñèñòåìû Yb@Rg îêàçàëèñü äîñòàòî÷íî ñëîæíûìè â òåîðåòè-

÷åñêîì ïëàíå, îäíàêî ìîæíî ïîëàãàòü, ÷òî âî âñåõ ìàòðèöàõ àòîì ìåòàëëà çàíè-

ìàåò òðè âûñîêîñèììåòðè÷íûå âàêàíñèè SV, TV è HV. Äëÿ óëó÷øåíèÿ ðåçóëü-

òàòîâ ïðåäñòàâëåííîãî âûøå ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ íåîáõîäèìî

ïîëó÷èòü áîëåå òî÷íûå ïàðíûå ïîòåíöèàëû.

Ðèñóíîê 10. Ñèñòåìû Eu@Rg. Ñëåâà: ñòàáèëüíûå ñàéòû. Äëÿ ìàòðèö Ar è Kr
çà íóëü ïî øêàëå ýíåðãèé ïðèíÿòà ýíåðãèÿ ñàéòà TV, äëÿ Xe � ýíåðãèÿ SV.
Ñïðàâà: cïåêòðû ïîãëîùåíèÿ è âîçáóæäåíèÿ.

Âûïóêëûå îáîëî÷êè, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ ¾ãåíåàëîãè÷åñêîé¿ ìåòîäèêè è

åå ìîäèôèöèðîâàííîé âåðñèè ïîêàçàëè, ÷òî â ñèñòåìàõ Eu@Rg ïðèñóòñòâóþò

òðè ñòàáèëüíûõ âûñîêîñèììåòðè÷íûõ ñàéòà (ðèñóíîê 10), ãåîìåòðè÷åñêèå õà-

ðàêòåðèñòèêè êîòîðûõ ñõîæè ñ õàðàêòåðèñòèêàìè ñèñòåì Yb@Rg.

Àòîìó Eu â ìàòðèöàõ Kr è Ar âûãîäíåå âñåãî çàíèìàòü ñàéò TV, à â ìàò-

ðèöå Xe � ñàéò SV. Ñàéòû HV è TV â Xe îáëàäàþò çíà÷èòåëüíî áîëüøèìè

îòíîñèòåëüíûìè ýíåðãèÿìè ïî ñðàâíåíèþ ñ SV, ïîýòîìó èõ çàñåëåííîñòè áóäóò
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íèæå, è ïîëîñû ýòèõ ñàéòîâ ìîãóò áûòü íå âèäíû â ýêñïåðèìåíòàëüíîì ñïåêòðå

ïîãëîùåíèÿ.

Òàê, íà ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ ñèñòåìû Eu@Xe (ðèñóíîê 10) ïðèñóòñòâóåò

òîëüêî îäèí òðèïëåò, êîòîðûé ïî ðåçóëüòàòàì íàøåãî ðàñ÷åòà îòâå÷àåò ñàé-

òó SV. Ïî òàêîé æå ëîãèêå, â ýêñïåðèìåíòàëüíîì ñïåêòðå Eu@Ar âèäíû äâå

ïîëîñû, êîòîðûå âåðîÿòíåå âñåãî ñîîòâåòñòâóþò âàêàíñèÿì TV è HV, ïðè÷åì

ïîëîñà ñàéòà TV áóäåò õàðàêòåðèçîâàòüñÿ íàèáîëüøåé èíòåíñèâíîñòüþ. Â ñëó-

÷àå ìàòðèöû Kr ïîëîñà ñ ìàêñèìàëüíîé èíòåíñèâíîñòüþ îòâå÷àåò àòîìó Eu â

TV ñàéòå, à âòîðàÿ ïîëîñà ñ êðàéíå ìàëîé èíòåíñèâíîñòüþ ìîæåò ïðîèñòåêàòü

ëèáî îò ñàéòà SV (èñõîäÿ èç âûïóêëîé îáîëî÷êè áîëåå âåðîÿòåí), ëèáî HV.

Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ñäâèã ñïåêòðàëüíîé ïîëîñû îòíîñè-

òåëüíî ãàçîôàçíîãî ïåðåõîäà àòîìà Eu ñëàáî çàâèñèò îò Rg. Íàèìåíåå ñäâèíóòàÿ

ïîëîñà îòâå÷àåò SV, ñëåäóþùàÿ � TV è ìàêñèìàëüíî ñìåùåííàÿ � HV.

Íàøå ñîîòíåñåíèå ïîëîñ ñ ñàéòàìè äëÿ ñèñòåì Eu@Rg îòëè÷àåòñÿ îò âûïîë-

íåííîãî â ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòå. Â íåé ïîëàãàëîñü, ÷òî â Ar è Kr àòîì Eu

çàíèìàåò ñàéòû HV è TV, à â Xe � òîëüêî TV, ÷òî îáúÿñíÿëîñü âëèÿíèåì ìàò-

ðèöû è ðîñòîì ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ Rg. Çäåñü ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ïî èòîãàì

íàøèõ ðàñ÷åòîâ óêàçàííàÿ çàâèñèìîñòü äåéñòâèòåëüíî äîâîëüíî ÷àñòî âûïîë-

íÿåòñÿ, îäíàêî îíà íå âñåãäà ñïðàâåäëèâà, è äëÿ òîãî, ÷òîáû òî÷íî ãîâîðèòü î

åå ïðàâèëüíîñòè äëÿ êîíêðåòíûõ ñèñòåì Me@Rg, íåîáõîäèìî âûïîëíèòü ðàñ÷åò

ñîîòâåòñòâóþùèõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ.

Îñîáûé èíòåðåñ âûçûâàëî âñòðàèâàíèå àòîìà Ba â ìàòðèöû Rg. Ýêñïåðè-

ìåíòàëüíî ïîêàçàíî, ÷òî íåêîòîðûå ñàéòû â ñèñòåìå Ba@Xe äàþò ïîëîñû ïðè-

âû÷íîé òðèïëåòíîé ôîðìû, âîçíèêàþùåé èç-çà ýôôåêòà ßíà-Òåëëåðà, à îäèí

ñàéò èìååò ïîëîñó àñèììåòðè÷íîé ôîðìû 2+1. Ïåðâûì îáúÿñíåíèåì íàëè÷èÿ

òàêîé ïîëîñû áûëî âñòðàèâàíèå àòîìà áàðèÿ íà ìåæçåðåííûå ãðàíèöû ñ îáðà-

çîâàíèåì ñàéòà ñ ñèììåòðèåé D3h. Îäíàêî ýòà ïîëîñà äåìîíñòðèðóåò óñòîé÷è-

âîñòü ê îòæèãó, ÷òî íå õàðàêòåðíî äëÿ ñàéòîâ íà ãðàíèöàõ ìèêðîêðèñòàëëèòîâ.

Àíàëîãè÷íàÿ ïîëîñà áûëà îáíàðóæåíà â ñïåêòðàõ âîçáóæäåíèÿ àòîìà áàðèÿ â

ìàòðèöàõ Ar è Kr, ÷òî ãîâîðèò â ïîëüçó êðèñòàëëè÷åñêîé ïðèðîäû ñàéòà.

Ñòàáèëüíûå ñàéòû çàõâàòà èñêàëè ñ ïîìîùüþ ìîäèôèöèðîâàííîãî ¾ãåíåà-

ëîãè÷åñêîãî¿ ïîäõîäà ñ èñïîëüçîâàíèåì ãàçîôàçíûõ è òâåðäîòåëüíûõ ïîòåíöè-

àëîâ Rg-Rg. Ðàñ÷åò ñ ïîñëåäíèìè ïîòåíöèàëàìè ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ îòíî-

ñèòåëüíîé óñòîé÷èâîñòè áîëüøèíñòâà ñàéòîâ çàõâàòà (ðèñóíîê 11). Ïî ðåçóëü-
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Ðèñóíîê 11. Ñèñòåìû Ba@Rg. Ðàñ÷åòû âûïîëíÿëèñü ñ ãàçîôàçíûìè (ãàç) è òâåð-
äîòåëüíûìè (òâ) ïîòåíöèàëàìè Rg-Rg.

òàòàì ðàñ÷åòîâ â ñèñòåìàõ Ba@Rg ïîìèìî ¾ñòàíäàðòíûõ¿ ñàéòîâ SV, TV è

HV áûë âûÿâëåí ñàéò 7V (ðàñ÷åò ñ ãàçîôàçíûìè ïîòåíöèàëàìè), îáðàçîâàííûé

óäàëåíèåì ñåìè àòîìîâ Rg. Îí îáëàäàåò àêñèàëüíîé ñèììåòðèåé ñ òî÷å÷íîé

ãðóïïîé C3v. Òàêèì îáðàçîì, ïîëîñà ïîãëîùåíèÿ äàííîãî ñàéòà äîëæíà èìåòü

èñêîìóþ ñòðóêòóðó 2+1. Ðàíåå ñàéò 7V îïèñàí íå áûë.

Íàèáîëåå âûãîäíûì â Kr è Xe ÿâëÿåòñÿ çàõâàò â âàêàíñèþ TV, à â Ar �

â HV. Ñàéò 7V îáëàäàåò ïðîìåæóòî÷íîé ñòàáèëüíîñòüþ â ìàòðèöàõ àðãîíà è

êðèïòîíà è ÿâëÿåòñÿ íàèìåíåå âûãîäíûì â êñåíîíå. Òàê æå, êàê è äëÿ ñèñòåìû

Na@Ar, îáúåì ïîëó÷åííûõ âàêàíñèé íåñêîëüêî áîëüøå ïðè ðàñ÷åòå ñ ìîäèôèöè-

ðîâàííûìè ïîòåíöèàëàìè Rg-Rg, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì òîãî, ÷òî ïàðàìåòð

êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè Rg áîëüøå â ñëó÷àå òâåðäîòåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ.

Ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ðàññ÷èòûâàëè èíòåãðèðîâàíèåì âäîëü ìîëåêóëÿðíî

äèíàìè÷åñêîé òðàåêòîðèè (ðèñóíîê 12). Òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðûõ ïðîâîäèëè

ìîäåëèðîâàíèå, áûëè ðàññ÷èòàíû ïî ÷àñòîòàì àòîìîâ Rg, îíè âîñïðîèçâîäèëè

êâàíòîâûå ðàäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ â êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêå äëÿ ýêñïåðè-

ìåíòîâ, âûïîëíåííûõ ïðè 10 K.

Ïîñòðîåííûå íàìè ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ (òàáëèöà 3) äëÿ ñàéòà SV íå ïîçâî-

ëÿþò óòâåðæäàòü, ÷òî îí äåéñòâèòåëüíî ïðèñóòñòâóåò â îáðàçöàõ. ×òî êàñàåòñÿ

äðóãèõ ñàéòîâ çàõâàòà, òî äëÿ íèõ íàáëþäàåòñÿ õîðîøàÿ ñõîäèìîñòü òåîðåòè÷å-

ñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñäâèãîâ öåíòðîâ ñïåêòðîâ âîçáóæäåíèÿ. Îòìåòèì,
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÷òî íåêîòîðûå ñäâèãè áëèæå ê ýêñïåðèìåíòó â ñëó÷àå ðàñ÷åòà ñ ãàçîôàçíûìè

ïîòåíöèàëàìè, äðóãèå æå � ïðè èñïîëüçîâàíèè òâåðäîòåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ.

Ðèñóíîê 12. Ñðàâíåíèå cìîäåëèðîâàííûõ è ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ âîçáóæäåíèÿ àòîìà
Ba, âñòðîåííîãî â ìàòðèöû Rg.

Ïî ðèñóíêó 12 âèäíî, ÷òî

õîðîøî âîñïðîèçâîäÿòñÿ ïî-

ëîñû ñî ñòðóêòóðîé 2+1, îòâå-

÷àþùèå ñàéòó 7V. Îòëè÷èå â

ïîëîæåíèè ñèíãëåòíîé êîìïî-

íåíòû íå ïðåâûøàåò 300 ñì−1,

õîòÿ óøèðåíèå è ðàñùåïëå-

íèå äóáëåòà âî âñåõ ìàòðè-

öàõ íåñêîëüêî íåäîîöåíèâàåò-

ñÿ. Êîñâåííûì àðãóìåíòîì â

ïîëüçó îòíåñåíèÿ ôèîëåòîâîé

ïîëîñû ê ñàéòó 7V ÿâëÿåò-

ñÿ ðàçëîæåíèå ñïåêòðîâ ïî-

ãëîùåíèÿ ïî ïîëîñàì âîçáóæ-

äåíèÿ. Â ñëó÷àå Ar â ñïåê-

òðå ïîãëîùåíèè ïðåîáëàäàþò

âêëàäû îò çåëåíîé è ôèîëåòî-

âîé ïîëîñ, â Kr ñèíèé, çåëåíûé è ôèîëåòîâûé ñàéòû âõîäÿò â ñïåêòð ïîãëîùå-

íèÿ ñ ñîïîñòàâèìûìè èíòåíñèâíîñòÿìè. Â ýòî æå âðåìÿ â ìàòðèöå Xe ñèíèé ñàéò

äàåò ìàêñèìàëüíûé âêëàä â èòîãîâûé ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ, îñòàëüíûå äâà ñèãíà-

ëà âëèÿþò íà ñïåêòð â çíà÷èòåëüíî ìåíüøåé ñòåïåíè. Îïèñàííûå îñîáåííîñòè

õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ïîëó÷åííûìè íàìè âåëè÷èíàìè Emin(n) äëÿ óñòîé÷èâûõ

ñàéòîâ â ìàòðèöàõ Ar, Kr è Xe: ÷åì ìåíüøåé ýíåðãèåé Emin îáëàäàåò ñàéò, òåì

âûøå åãî çàñåëåííîñòü è, ñëåäîâàòåëüíî, âêëàä â ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ.

Îòêëîíåíèÿ ñèíåé ïîëîñû îò ñìîäåëèðîâàííîé äëÿ ñàéòà TV â ðàçíûõ ìàò-

ðèöàõ àíàëîãè÷íû: ðàñ÷åòíûé ñïåêòð âñåãäà íåñêîëüêî çàóæåí, è ó íåãî ìåíåå

÷åòêî âèäíà òðèïëåòíàÿ ñòðóêòóðà. Ñïåêòðû, îòâå÷àþùèå ñàéòó HV, äåìîí-

ñòðèðóþò ñèñòåìàòè÷åñêèé ñäâèã îòíîñèòåëüíî çåëåíîé ïîëîñû íà 300-400 ñì−1

â ñèíþþ îáëàñòü. Âîçíèêøàÿ íåòî÷íîñòü, ïîìèìî ïîãðåøíîñòè ìîäåëèðîâàíèÿ,

ìîæåò áûòü ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî ñèãíàë îò çåëåíîé âàêàíñèè ïåðåêðûâàåòñÿ ñ

ñèíãëåòíîé êîìïîíåíòîé ôèîëåòîâîãî ñàéòà, è ïîýòîìó îí íå ìîæåò áûòü ïîë-

íîñòüþ îòäåëåí ïðè ðåãèñòðàöèè ñïåêòðîâ âîçáóæäåíèÿ. Èíòåðïðåòèðîâàòü ïå-
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Òàáëèöà 3. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ñìîäåëèðîâàííûå ñäâèãè ïîëîñ âîçáóæäåíèÿ
(ñì−1) äëÿ ïåðåõîäà àòîìà Ba 6s2(1S0) → 6s6p(1P1) â ìàòðèöàõ Rg. Ðàñ÷åò ïðî-
âîäèëñÿ ñ ãàçîôàçíûìè (ãàç) è òâåðäîòåëüíûìè (òâ) ïîòåíöèàëàìè Rg-Rg.

Ba@Ar Ba@Kr Ba@Xe
Ñàéò Ýêñï Ãàç Òâ Ýêñï Ãàç Òâ Ýêñï Ãàç Òâ

... 381 835 ... -675 -19 ... -1495 -1038
SV ... 206 661 ... -780 -195 ... -1618 -1121

... 74 516 ... -884 -317 ... -1738 -1293
Ñèíèé 1433 1227 1241 659 563 659 -10 53 142
TV 1308 1104 1128 531 468 538 -133 -50 31

1148 991 1012 417 366 432 -264 -144 -99
Çåëåíûé ... 1266 1174 ... 602 573 ... 65 90
HV 868 1181 1079 195 534 495 -405 -1 16

... 1090 989 ... 466 417 ... -67 -71
Ôèîëåòîâûé 1536 1386 1237 840 746 653 145 243 229
7V (äóáëåò 1342 1268 1110 687 652 561 -6 146 98
+ ñèíãëåò) 631 752 706 33 159 161 -578 -389 -347

ðåêðûâàíèå ïîëîñ ìîæíî è ñ òî÷êè çðåíèÿ ñõîäñòâà ñòðóêòóð âàêàíñèé 7V è

HV â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè.

Íàèáîëåå ñèëüíî òèï ïîòåíöèàëîâ Rg-Rg âëèÿåò íà ñäâèã ïîëîñû âîçáóæ-

äåíèÿ ñàéòà SV. Öåíòðû ýòèõ ïîëîñ ñìåùàþòñÿ ïðèáëèçèòåëüíî íà 500 ñì−1 â

ñèíþþ îáëàñòü ïðè ïåðåõîäå ê òâåðäîòåëüíûì ïîòåíöèàëàì. Ñïåêòðû äðóãèõ

ñàéòîâ ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿþòñÿ, êàê ïî âåëè÷èíå ñäâèãà, òàê è ïî ôîðìå

ïîëîñû è åå äèñïåðñèè.

Óâèäåòü òðèïëåòíóþ ïðèðîäó ïîëîñû ñàéòà SV ìîæíî íà ðèñóíêå 13, ãäå

êàæäûé èç òðåõ ïóíêòèðíûõ ñïåêòðîâ (îäíîãî öâåòà) îòâå÷àåò âåðòèêàëüíîìó

ïåðåõîäó íà îäíó èç òðåõ êîìïîíåíò ðàñùåïëåííîãî P-òåðìà ñèñòåìû Ba*-Rg.

Ïðè ïåðåõîäå ê ïîëíîìó ñïåêòðó òðèïëåòíàÿ ñòðóêòóðà òåðÿåòñÿ.

Íåäàâíî â íàøåé ãðóïïå áûëî âûïîëíåíî ãëîáàëüíîå âû÷èñëèòåëüíîå èñ-

ñëåäîâàíèå ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëîâ Ëåííàðäà-Äæîíñà, êîòîðîå áûëî íà-

ïðàâëåíî íà îïðåäåëåíèå âñåâîçìîæíûõ ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ çàõâàòà àòîìîâ ìå-

òàëëîâ â êðèñòàëëå Ar. Â ðåçóëüòàòå îêàçàëîñü, ÷òî äëÿ îïðåäåëåííûõ ïàðàìåò-

ðîâ ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ, äåéñòâèòåëüíî, âîçìîæíî íàëè÷èå óñòîé÷èâîãî

ñàéòà 7V. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åííûå íàìè ðåçóëüòàòû ÿâëÿþòñÿ ïåðâûì ñâèäå-

òåëüñòâîì âîçìîæíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ óñòîé÷èâîãî àêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íîãî

ñàéòà çàõâàòà â èäåàëüíîì ÃÖÊ-êðèñòàëëå.
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Ðèñóíîê 13. Ñïåêòðû âîçáóæäåíèÿ àòîìà Ba â ñàéòå SV, ðàññ÷èòàííûå ñ ïîìî-
ùüþ ãàçîôàçíûõ ïîòåíöèàëîâ Rg-Rg. Ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíû ñïåê-
òðû, îòíîñÿùèåñÿ ê âîçáóæäåíèÿì òîëüêî íà îäíó èç êîìïîíåíò ðàñùåïëåííîãî
Ð-òåðìà, ñïëîøíûå ëèíèè � ïîëíûé ñïåêòð âîçáóæäåíèÿ 1S → 1P.

Èñõîäÿ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ (ðèñóíîê 14) àòîì ìàðãàíöà âñòðàè-

âàåòñÿ â äâà ñàéòà â ìàòðèöàõ Ar è Kr è âñåãî â îäèí ñàéò � â Xe. Â ðàìêàõ

êîíöåïöèè âûïóêëûõ îáîëî÷åê êðèâàÿ, ïðåäñòàâëåííàÿ íà ðèñóíêå 14, ïðèâî-

äèò ê âûâîäó, ÷òî ñòðóêòóðû SV è TV óñòîé÷èâû âî âñåõ ìàòðèöàõ. Â ìàòðèöå

Ar ñàéòû SV è TV èìåþò áëèçêèå îòíîñèòåëüíûå ýíåðãèè, ïîýòîìó îáà ñàé-

òà ìîãóò ïðèñóòñòâîâàòü â ìàòðèöå â ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíûõ äîëÿõ. Ðàçíèöà

ìåæäó îòíîñèòåëüíûìè ýíåðãèÿìè â ñëó÷àå êðèïòîíà ñòàíîâèòñÿ óæå âåñüìà

çàìåòíîé, îêîëî 1500 ñì−1, à äëÿ êñåíîíà âîçðàñòàåò äî 3200 ñì−1.

Ðèñóíîê 14. Ñèñòåìû Mn@Rg. Ñëåâà: ñòàáèëüíûå ñàéòû. Ñïðàâà: ñïåêòðû âîç-
áóæäåíèÿ.

Íàéäåííûå ñòàáèëüíûå ñàéòû çàõâàòà êîëëè÷åñòâåííî ñîãëàñóþòñÿ ñ íàáëþ-
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äàåìûì ÷èñëîì ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ, íî ïðîòèâîðå÷àò âûäâèíóòîìó â ýêñïåðèìåí-

òàëüíîé ðàáîòå ïðåäïîëîæåíèþ î íàèáîëüøåé óñòîé÷èâîñòè ñàéòà TV â Ar.

Íà ïðèìåðå ìàðãàíöà, îáðàçóþùåãî ñëàáîñâÿçàííûé äèìåð Mn2, íàìè áû-

ëè èçó÷åíû ñàéòû çàõâàòà äèìåðà ìàòðèöàìè èíåðòíûõ ãàçîâ. Ðàñ÷åòû ïðî-

âîäèëèñü â ðàìêàõ ¾ãåíåàëîãè÷åñêîãî¿ ïîäõîäà, àäàïòèðîâàííîãî äëÿ ïîèñêà

ñòàáèëüíûõ ñàéòîâ äèìåðîâ, à òàê æå ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî. Â îòëè÷èå îò

àòîìíîãî çàõâàòà, ¾ãåíåàëîãè÷åñêàÿ¿ âûáîðêà â ñëó÷àå äèìåðà íå ñìîãëà íàéòè

ñòðóêòóðû ñ ñàìîé íèçêîé ýíåðãèåé ïðè n = 0, 1, 4, 5 è 9. Òàêèì îáðàçîì, èíòó-

èòèâíûé îòáîð ãåîìåòðèé, îáëàäàþùèõ âûñîêîé ñèììåòðèåé, íåäîñòàòî÷åí äëÿ

àíàëèçà òåðìîäèíàìè÷åñêîé ñòàáèëüíîñòè ñàéòîâ ìîëåêóëÿðíîãî çàõâàòà.

Ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ â ðåøåòêå Ar ìîãóò îáðàçîâûâàòüñÿ òðè óñòîé÷è-

âûå ñàéòà çàõâàòà S2, S5 è S6 (ñòðóêòóðû ïðèâåäåíû íà ðèñóíêå 15). Îòìå-

òèì, ÷òî âñå ñòðóêòóðû õàðàêòåðèçóþòñÿ ïîëîæèòåëüíîé ýíåðãèåé Emin, ñëå-

äîâàòåëüíî, â äàííîì ñëó÷àå, êàê è äëÿ áîëüøèíñòâà ñèñòåì Me@Rg, íàèáîëåå

áëàãîïðèÿòíûì ÿâëÿåòñÿ ñâîáîäíîå (èëè àäñîðáèðîâàííîå íà ïîâåðõíîñòè) ñî-

ñòîÿíèå, à íå âíåäðåíèå â êðèñòàëë.

Ðèñóíîê 15. Ñèñòåìû Mn2@Rg. Ñëåâà: ñòàáèëüíûå ñàéòû. Ñïðàâà: ÊÐ ñïåêòðû.

Ñàéòû S2 è S6 ïðèñóòñòâóþò òàêæå è â ìàòðèöå Kr, íî òåïåðü ïåðâûé îáëà-

äàåò çíà÷èòåëüíî áîëåå íèçêîé ýíåðãèåé, ÷òî îçíà÷àåò ñèëüíóþ ïðåäïî÷òèòåëü-

íîñòü çàõâàòà èìåííî â ñàéò S2. Ïî âûïóêëîé îáîëî÷êå äëÿ Mn2@Xe âèäíî,

÷òî S2 ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì ñòàáèëüíûì ñàéòîì â ýòîé ñèñòåìå. Â ïðîòè-

âîïîëîæíîñòü ìàòðèöå àðãîíà, ýíåðãèè ñèñòåì Mn2@Kr è Mn2@Xe ñòàíîâÿòñÿ

îòðèöàòåëüíûìè, ÷òî ãîâîðèò î ñèëüíîì ñâÿçûâàíèè äèìåðà ñ ìàòðèöåé.
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Òàáëèöà 4. Ðàññòîÿíèÿ (�A) ìåæäó àòîìîì Mn (èëè îäíèì èç àòîìîâ â Mn2) è
áëèæàéøèìè àòîìàìè Rg. Â ñêîáêàõ óêàçàíî êîëè÷åñòâî àòîìîâ Rg.

Rg Mn, SV Mn, TV Mn2, S2 Mn2, S6 Mn2, S5

Ar 3,88 (12) 4,31 (12) 3,90 (4) 4,05 (4) 3,71 (1)
3,94 (8) 4,22 (8) 3,84 (2)
3,95 (4) 4,41 (4) 3,94 (2)
3,96 (2) 4,08 (2)

4,26 (1)
4,29 (2)

Kr 4,04 (12) 4,56 (12) 4,05 (4) 4,30 (4)
4,06 (4) 4,46 (8)
4,13 (8) 4,62 (4)
4,18 (2)

Xe 4,32 (12) 4,95 (12) 4,28 (4)
4,32 (4)
4,45 (8)
4,54 (2)

Ñàéòû äèìåðîâ ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû êàê êîìáèíàöèè äâóõ àòîìíûõ

ñàéòîâ SV è TV. Ñòðóêòóðó S2 ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê îáúåäèíåíèå äâóõ

ñàéòîâ SV, ïðè÷åì, åñëè öåíòð îäíîãî ñàéòà SV ëåæèò â âåðøèíå ÃÖÊ-ÿ÷åéêè,

òî öåíòð âòîðîãî ðàñïîëàãàåòñÿ â áëèæàéøåì ê ýòîé âåðøèíå öåíòðå ãðàíè.

Ñòðóêòóðà S6 ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îáúåäèíåíèå äâóõ TV ñàéòîâ ñ îáùèì ðåá-

ðîì. Îáà ñàéòà, è S2 è S6, èìåþò ñèììåòðèþ D2h. Ñàéò S5 � ýòî êîìáèíàöèÿ

ñàéòîâ SV è TV, êîãäà öåíòð SV è îáðàçîâàíèå âàêàíñèè ïðîèñõîäÿò â ñîñåäíèõ

âåðøèíàõ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Ýòà ñòðóêòóðà õàðàêòåðèçóåòñÿ ñèììåòðèåé Cs

ñ åäèíñòâåííîé ïëîñêîñòüþ ñèììåòðèè, ñîäåðæàùåé äèìåð. Îíà îáíàðóæèâà-

åòñÿ òîëüêî ïðè ðàñ÷åòå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî â âûáîðêå ñ ìàêñèìàëüíûìè

ñëó÷àéíûìè ñìåùåíèÿìè.

Ðàññòîÿíèÿ äî áëèæàéøèõ ê äèìåðó àòîìîâ Rg ïðèâåäåíû â òàáëèöå 4.

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî èäåàëüíûå Oh èëè Td ñèììåòðèè íàðóøåíû, ñóùåñòâó-

åò õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó êîîðäèíàöèîííîé îáîëî÷êîé â SV, íåêîòîðûìè

ðàññòîÿíèÿìè Mn-Rg â ñàéòå S5 è ðàññòîÿíèÿìè â ñòðóêòóðå S2 (òàáëèöà 4). Òàê

æå ëåãêî ïðîñëåæèâàåòñÿ ñîîòâåòñòâèå ðàññòîÿíèé äî áëèæàéøèõ ïîëèýäðîâ â

ñàéòàõ TV è S6 è ìåíåå êîìïàêòíûìè ¾ïîëóïîëèýäðàìè¿ â ñàéòå S5.

Îòìåòèì, ÷òî õîòÿ ñàéòû äèìåðà ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé êîìáèíàöèþ ñòàáèëü-

íûõ àòîìíûõ ñàéòîâ, äèìåð â ìàòðèöå íå ðàñïàäàåòñÿ íà îòäåëüíûå àòîìû. Â

24



ïîëüçó òàêîãî óòâåðæäåíèÿ ãîâîðÿò ðàññ÷èòàííûå íàìè ðàâíîâåñíûå ðàññòîÿ-

íèÿ Mn-Mn â ñàéòàõ çàõâàòà, äîñòàòî÷íû áëèçêèå ê ãàçîôàçíûì.

Îòíîñèòåëüíóþ ñòàáèëüíîñòü ñòðóêòóð Mn2@Rg ìîæíî îïèñàòü, îïèðàÿñü

íà ðåçóëüòàòû ïî âñòðàèâàíèþ àòîìà Mn. Íàïðèìåð, â ìàòðèöå Ar àòîìíûé

ñàéò SV íåìíîãî ñòàáèëüíåå ñàéòà TV, ïîýòîìó ýíåðãèÿ S5 (SV + TV) âûøå, ÷åì

ýíåðãèÿ S2 (SV + SV), â òî âðåìÿ êàê ñàéò S6 (TV + TV) èìååò ñàìóþ íèçêóþ

ýíåðãèþ, ÷òî îáóñëîâëåíî äîïîëíèòåëüíîé ñòàáèëèçàöèåé, ðàâíîé −2Eàò.

Íà ïðèìåðå âàêàíñèè S2 ïîêàæåì, êàê ñâÿçàíû ýíåðãèè ñèñòåì Mn@Rg è

Mn2@Rg:De(Mn2@Rg) = Emin(Mn2@Rg, S2)−2Emin(Mn@Rg, SV )+De(Mn2),

ãäå De = 570 ñì−1. Ýôôåêòèâíàÿ ýíåðãèÿ ñâÿçè ñîñòàâëÿåò 1250 ñì−1 äëÿ Ar,

960 ñì−1 äëÿ Kr è 610 ñì−1 äëÿ Xe, ÷òî ñèëüíî ïðåâûøàåò ãàçîôàçíóþ âåëè÷èíó.

Ýòè ðåçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ôàêòîì, ñîñòîÿùåì â òîì,

÷òî èçîëèðîâàòü îòäåëüíûå àòîìû Mn òðóäíåå âñåãî èìåííî â ìàòðèöå Ar.
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