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:B.n'~ro:UapJI cn'oeii rrpocTo~e II Ha~IDWIOCTid,!eTO)J; Triiia·~~-CDepMII ('T~<l>) 
rroJiytiiiJI IIIIIp~Iwe pacripoCipaHenne 'no :~>h~oriix o6JiacTJix ¢II3~KII. M~eio.:: 
IIIIIH JJ:CJIO c rrpo6JieMo:ii: orriicaHIIJI aTOMOB. c N 3JICKTpoHaMII .n MOMCHT ero 
<PopMIIponaHIIH [1\2], Me±oJJ: T-<1>6nm aaTeM 'np~M~H:'t!H ~ K MaKpocKonntie
cKIIM o6'beKTaM,· TaKIIM KaK HCMTpOHHI,IC 3Be3.zu,I II 6eJihle, KapJIIIKII [3,4]. c , · 

. .ll:a'.rree paJDIITIIe MCTO)J;(l. niJIO; Iio IIJTII.6o.i:ree a:zl:'eiala±Horo. ytieTa :RB'a:B:
TODhlX ·3<P¢eKTon' [5,6] n: :Pacillll'l>eiiiiJI H:a ·cm::TeM:hl c ·H:'e6o;ri.lli:H:M qncJioM' 
tiaCTIIr(~ B 'ITOCJie.ziHeir cJiy'ljae. rrpo~nri~e:H:ile i'o:Raa'a.IToch. CTOJib ycrreiiiHhiM, 
'ITO y)J;aJIOCh OIIIICaTh 3HepriiiO aTOMa BOJJ:OpO)J;a :.·cucreM:y, COCTOJrrr(yro'ncero 
II3 )J;BJX 'l~~TIIr( [7,8]. l . •' , '· . ',, f<1, / 

i"'J 

OrriicaHIIe MCTOJJ:a T-<1> n ero conpeMeHHOMBIIJJ:e.MO.lRHO HaiiTII n o6aope 
[9] .... ,. ' l ,. •, ' . . 

Hnme · 6yJJ:'eT II3JiomeHa · rrorrhiTKa o6o6memul: · :M:efoJJ:a T ~<I> · HecKoJihKo · 'il' 
JJ:pyro:M HarrpimJieHIIII, a IIMe~Ho' 'Ha. cm:TeMhl·, He' o6Jia)J;aromU:e u~li~p~'.rri:~'~ii' 
CIIMMeTplleft. 

MoTIIBIIponKo:ii: JJ:JIJI TaKoro TIIrra o6o6meHIIii JIBJIJieTcJI meJianne pac
niiipiiTh, Te~pii~; MaJio'qaCTII'IHhlX 'c:HdeM: Iia ~ ~J!y~a~ n3a~MO)J;e'ii~~BHJI 'KJia

CTepon, BHJTpeH~JIJI CTpJKTypa' KOTOphiX OIIII~hiBaeTCJI ypaBHCHIIeMrfl<_I>. 
IlpoCTCHIIIIfM rrpHMepOM 3)J;eCh MO.lReT cny~Th 1CH~ie~a JJ:BYX UTOMOB, CTaJI
KIIBaiOIIIIIXCJI rrpii 3Hepriiii, He JJ:OCTaTOtiHo:ii: JJ:JIJI noa6ym)J;eHIIJI BHYTJ>IIaTOM-
HhiX COCTORI:IIIM; " ':' .> '.' ' .. ,,. : ... 

EcJIII OIIIIChiBaTh.TaKyiO CIICTCMJ· n rrepeMeHIIhiX R; r ( CM. piiC. ·1 ), r)J;e R 
- paCCTOJIHIIC Me~ JI)J;paMII, a n(T) - IIJIOTHO~Th 3apJI)J;a, TO ITO 'IIICJIJ )J;II
HaMII'ICCKIIX rrepeMeHHhiX 3Ta' CIICTeMa 3KBIIBaJieHTHa TpextiaCTIItiHOM en.:. 
CTCMC. 

.., ... 

HIIme 1Mhl 'orpaHIItiiiMCJI a)J;Ila6aTII'ICCKIIM'orrilcaHIIeM CllCTC1Ihl; T.e.' R 
6y,n;eT paccMaTpiiBaThCJI KaK rrapaMeTp, a He )J;IIHaMlltiCCKaJI 'nepe1ICHHaJI. 
BoJiee Toro, . 6yJJ:eT paccMoTpeH npeJJ:eJihHhlii.ceyqaft,, Kor)J;a paccTOJIHIIe 
MC)I{)J;y a~pM~MII .f(l>~IIOr(), MCHhi1I~ .pa3Mepa. a~o~m. ·... . . ' ' 

',,< ... 
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fipn OIIJICaHJIII aRCIIaJThHO-CIIMMCTpliliHOM CIICTCMhl C MaJihlM OTRJIOHe-

HIICM oi n;e~Tpam.:B:oft cnMM~Tpim 6y;u;eM ncx~,ZUIT:b n3 ypannennn. , . 
• ' ' <.! 

.6..4>(? fi)';;'D~312(r R) D ~ ·. 4e -(2eJL)312 ; 
1 _r_ :' .. :,,. '. '- 37r1i3 .·.' 

(1) 

RoTopoe, olienn,ZUio,' IIpu 'R = 0· IIepexo.IUIT n o6hlliHoe ypanneniic T-<I>. 
·' . 

J1CIIOJii,30DaHIIC ypaBHCHIIH (. 1) .ll:JIH OIIIICaHIIH IIOTCHD;IIaJia CIICTCMhl C aR-

CIIaJThHOM -. CIIMMeTpHeii MO.lRCT, 6~ITb MOTIIBIIpODaHO CJIC.lJ:YJOIU;II~!. o6paJ,011. 

RaR II~BCCTHO [10], n oc:s;on~ ~-oJiylieHH!i ypanne~HH T-<I> .ll:JJJJ, 3apJimenn:hlx 
' • " • ,. ' ~ - J ' - • > • 

liaCTIID;. Jie.lRaT ,n:na IIpiiHD;IIIIa: , . 

a) :r:IoTeHn;IIaJI CIICTeMhl y;u;onJieTn~pHeT yparineHIIID Ilya'c~ona; · , 

6) IIMCCT MCCTO RBa31IRJiaCCIIliHOCTb D .ll:DII.lRCHIIII 3apH.lRCHHhlX liaCTIID;. 

Reno, liTo IIepnoe · ycJionne DhliiOJIRHCTCH .n;JIH · JIJ06oro TIIIIa paciipe.n;eJic

HHH IIJIOTHOCTII 3apn,n:a, BRJIJOliaH aRCIIaJibHO-CIIMMCTpiiliHOC paciipe,n:eJIC

HIIC. TaR.lRe CCTCCTBCHHO. O.lRJI,n:aTb, liTO CCJIMJCJIODIIC RDa31IRJiaCCIIliHOCTII 
' ' • • ; ! :' •. ' ' ' ' (. , '. : ~ '' . ;" • ! 

DhliiOJIHHCTCH .ll:JIH D;CHTpaJibHO-CliMMeTp1IliHOM CIICTCMhl, TO ORO 6y,n:cT Dhl-
IIo~IiHTbCH II ,n:JIH' cncTeMni c :MaJihl~ oTRJioH~HIIeM oi c¢'epnqec~oii cii~iM:e- · 

Tpiiii. 
,. 

l13- coo6p~me:imll: CHMM~~PIIII y.n;o.6no peincHIIe ypanHCHIIH ( i) HCRaTb n 
¢opMe . . ··• : ... ' · · ... . . 

. ,,· <I?((? R) = <I?~~ (r:+ ~)t ~~~{f-,- -~)+ Q(T, R), . (2)-

r.n:e, H~~pH~·e;, ~~~(r ~ ii/2) ecTDpeU:e~~e o6hlliHoroy~anH~HIIH.T~<I> 
. i Ar<I?~~(r')='= D[<I?~J2 (T)] 312 

·, . ,, (3) 

.ll:JIH aTOMa c 3apJI.lJ:OM Z/2, C.lJ:BIIHYTOro B TOliRY r- R/2. 
OlieBII,ZUio, liTO ecJIII IICXO,ZUihlll: 3apn.n: ncell: CIICTCMhl pancn Z, TO IIpii 

R--+ 0 peiiieHIIe (.2) cTpeMIITCHR peiiieHMIO ypanneHIIH Tr~ .ll:-/ill 3apn.n:a 
Z, T.e. Q.--+ 0 IIpn R --+ 0. . . ' - . ~ ' 

.lJ:pyrnM IIpeiiMym;ecr:Sm.i IIpe.n:cninJieRHH ( 2) nnJIHen:n TOT ¢aRT,··~ITo 
CMHryJIHpHOCTII TOliHOrO peiiiCHIIH, OlieBii,ZUio, paCIIOJIO.lRCHHhl<~' D CIIMMC

TpMliHhlX .TOliRax r +. R/2 II r - R, IIO OIIpe,n:eJICHMJO HC co.n:epmaTCH n 

Hen3necTnoll: <PYHRD;IIM Q. IIocJie,ZUiec o6cTOHTem.cTno II03DOJIHCT JIIIHeap1I-
39DaTD ypaBHCHIIC ( 1) OTHOCRTLJThHO qJyHRD;MiJ: Q. 
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B pc3yJihTClTC JIIIHeap1I3ClD;IIII IlpiiX{J.ll:IDI K HCO.ll:HOJlO.ll:Hmiy ypaDHCHIIJO 
.n:JIH <1!~.:-HRD;IIII qu·. fl): · 

6rQ- U(1~, R)Q ~ D [<itJ·; (~~ + R/2) +. <I?iJ·;(J.~~.fl/2)] 
3

~
2 

-6r-( <I?~;;( r+ R/2) + <J?I;·; V- R/2)). 

L"(P. R) = ~Dy'<I?(~·- 0). 

; . ;( 4) 

YliiiThl~<iH -YI;an:Hc!me (- ·;3): y6cili.n;ac~H1·~ •. ~~~) rrpanan li<H'Th. ypanHcHIIH 
• . . ~ ., : •• • - • . ' , • : f \ ' ~ : 1: ' • • ' • : ) ' , • ' i ' ' 

( 5) IIClicJac± IIpii R = 0 II .iii<i6hlx r, a niKffi{, n6niiJn o(·<)6:hlx·· To<icK. ~ .<< 
npii t ~ ±R/2. TaKIIM o6pa3o;I rrpaKTIIliCCI\II no ncci:i IIHTcpccyromcii 

na(: o6JiaCTII ypanHcHII<' ,n:JIH B HDJIH<'T<'JI o.n:Hop<l.ll:Hhl~I. IToeKoJihl\~· .n:JIH 

pemeHnJI Heo.n;Hopo.n;Horo ypanHcHIIH ( G) ITOTJ><'0.':'<'T<:H. JH'llH'HIH' cooTDeT-· 

CTBYIOmem o.nnopo.nnom, Mhl ,llJlSI naqana orpamr'llll\ICSI.pewenueM o.nuopo.ni~oro. 
ypaBHeHHSI. 

"'\ 

ITcpeii.n;cM R 6c3J>Cl31H:pnhl~I noTcHunc•mnt u I'O.op.z,umanni: 

- Zc - · , - Zc -Q(r, R) =: ,-. 'JJ(1~, R) ; <I?(1~. R) =;=, -. \ll(r. R) 
' . 1' . - . · .. , ' 1' . 

n 
rzl/:1 

:r = -- , b = 0. 88Ga0 • b .. . .. 
ao - 6oponcKIIii pa.n:nyc :~hcl\TpoHa, 'a X - 6cJjm;iiPJ>Hhlii rrapa~r<'Tp: 

' . . ' 

:u 

.Y = Rztf:! 
b 
<· 

" 

(G) 

,I J 

(G) 

. ! (7) 

~ : .' 

Pa3Jiaran peiiieHnc B(:r, 1~, X).rro rrai>nnaJib.HiiDI noJIH<m n orpaHnlinna~ . 

HCh n "rroTCHD;IIaJie" V HIIJIIIIIM nopn.n:l\<;M no X. ITJHIXo~u~r I\ ypanneHmo . . 
; ,,. , 

lf2BI(';:, ~y) -' l(l.~. 1)B1(: 1;,'X) =: l·(:,')BI(·r·~ ~~):' 
d:r'2 :r'2 . .. ·• . I' ..•.. 

(8) 

T"( ) ... '3V' ,W(.r.O) "' r _.,. . 
. . ~ 2 •....• ,,: ' .. 

i 

3anncnMOCTh OT IIaJmMeTpa X n pciiH'HliJI ypanH<'HUH ( 8) DOJHUI\a<'TnJ-Ja 

rpaHIIliHhlX ycmmiiii H;l <lJYHKD;IIJ<~ J31. If- p;HT~IOTJH'HUJ<J l\OTophlX ~~~ '-i<'IT<'P~. . . . 
II<'P<'XO.lJ:IIM. 
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3. 
·'I ,; 

. MTaK, pacewTpH:II ITpc.ucTanJicune ( 2) n ITpc.ueJie :11aJILix X. Pa3Jia-

raJI BLipailieune \J/f;·;(x + X/2) +<I>~f;(x- X/2) B PJI.ll ITO CTCITCHJIM X, 
ITeperrniller ( 2) n cpop:~re · · · · 

\J!~F(x;O) = w1~(x,O) +· 
1 2 [ TF (- X) TF (- X)] I 2 - -+2\i'x \J!Z/2 x+2 +\JJZ/2 x+J2 , X +B(x,X). 

X=O 

(9) 

3aMeHJIJI ITOTenunaJILI n ITpanoil tracTn ua noTcuunaJILI TOtretrHLIX 3apJI.uon, 

tiTO. ncpHO.ITpn .:1-IaJILIX .x, .llJm ncKmiOft cpyHRUllll .B ~~.riytrae~. 
'" ' I l> '· ' • ,q'•\ ' ' 

. . X 
B2 = 1 rrpn x = - X ~ 1· 

2 ' ' 
(10) 

3,llecJ> B2(x) - BTopaJI rapMOHHRa n pa3Jiollieunn peilleHnJI B(x, {),X) ITO 

rroJin:HoMa.:l-1 · Jlcmau.upa: 

MTaR, .llJIJI uaxoJR,llcHnJI rroiTpanRn R uenTpaJII>HoMy ITOTcnunaJiy T -<I> 
uco6xo.unMo pelllnTI> ypanucune 

d2 6 :, ' ' •.. • 
·-·-B2(x)--'- -B2(x) =' V(x)B2(x) 
dx2 x2 . (11) 

C: rpaHHtiHLI1,m ycJIOBllJIMll 

.) ··(x)· B2 - = 1 , B2(xo) = o, 
:· 2 . (12) 

r.u_e xo - pa.unyc aToMa n 6c3pa3MepiiLix e.ununuax. Ypanueune ( 11) nMeeT 

BM.zi ypaBHCHllJI illpt;,llllHrc{>a C HCROTOJlLIM ROpOTRO,llCllCTBYIOIUllM ITOTCH

UllClJIO:II V (X), IT<F.lTO:I<IY .llJIJI ero peiiiCHll~ BOCITOJII>3YCMCJI O,ll;HllM ll3 CTaH~ 
. . .. , . . • • ,' ; •• . I ; 1; • ' \ 

,llapTHLIX MCTO,llOB f>CIIICHHJI TaRHX ypaBHCHllH. 
. ·- (: i- :; ' "/' ' (. ',_·,' : -' f; 

K<lR H3BCCTHO [11], mofioil RopoTRo.ucilc~nyroiUnii: ITOTCHUH~JI MoJRHo arrpo

Kcn:~mponaTI> HCJIORaJII>HLI:~<1 ceiTapaficJII>HLIM rroTeuunaJioM: Ta:K, trTo ero .ueii:

CTB~IC ua uen3~e<;THYK> <l>YHRUn.m IB2 > n3o6pmi<aeTcJI R~R 

r.ue 

<xlVIB2 > · 
VIB2 >~ Vlx > lVI · == c · Vlx >, <x x> , 

.. : ·c = < xlVIB2 > 
< x!VIx > 

4 

i·; I, 

(13) 

(1~)· 

IJ' 
1) 

a 
lJ 

- HCll3BC~THaJI, ~OHCTaHTa,, IX> - HCR?TOP11!1 BCITO,M.o~aT,eJII>Ha.JI .. <!JyJ:l:l(ll:lffi· 

IIocJie ITpnM~HCHllJI rrpn6~emm (i3) ypanuenne ( 11) ITpnnnMa~nn.u. 
. ' :. ~ " ~ - ' 

( 
d2 6) .. : ; . . . '• . ., 

· .'' .. dr:2 - 'x2 .~.2(~? ~ CV(x)x(x). •; . ·.·:. (1~). 
'i' . .• ·, 

PeiiiaJi ypanueune· ( IS) i.leT~.llOM ilapnaqnn rrocTo~~~' rroiiY~m~M 
' ,. -t 

X 00 

B2(x) =- 5~2!~3,V(t)x(i)d,t+ ~ x 3 !:~:T(_(t)x(t)+K,~o/~.-t){2::2 ~·! (16). 
0 X 

r,lle J(l ll /(2 - TaRJRe HCll3BCCTHLIC ROHCTaHTLI. 

113 OITpC,ll;CJICHllJI C ll ITpC,ll;CTaBJI~IIIpl ( 1,6) IIOJIYtiaeM CBJI31> MCJR,n:y ROH-.. ' ,:,_ 

CTaHTaMn: 

C = K1a + K2f3, (17) 
a ll {3 - MaTplltiHLIC 3JICMCHTLI ITOTCHUHaJia V (X), ROTOpLie fiy;IzyT ITpllBC,ll;CHLI 

n ITpn:Jiomeunn. HaRoneu, ROHCTaHTLI .K1 :ll: K2 onpe,n:eiu.reM na rpanntrHLIX 
ycJionnii ( 12) .llJIJI cpyu:Kunn ·B2. . 

~ ! 

.. 4 

LJ;JIJI uaxom,l(eHllJI rrorrpanRn B2, B03HHRaiOIUeii rrpn OTRJioueunn pacrrpe

,n:eJieHnJI 3apJI,n:a OT ccpepn:trCCRII-CllMMCTplltiHOro,. aa,n:a,n;n:MCJ! HCRHM MO-
' .'' ; l ! ;,· • 

,n:eJII>HLIM pacrrpe,n:eJieuneM ir.JIJI cpynRuii:ri: '!f ( x) .= \II ( x, 0). II yeTI> ,n:JIJI rrpo-
CTOTLI \J! (X) llMCCT Bll,ll; CTYIICHI>RH:. 

\J!(x) ~ {·~:- ec.rlli x~~- x 0, t 

CCJ!ll X > XQ. 
(18) 

BciTOMOraTemuyro cpyHRUlliO x(x), HCIIOJIJ>3YCMYIO B cerrapa6eJIJ>HOM rrpe.n:

CTa~JICHllll ( 13), nLI6epeM ~aRme n nn.n:e. c_TyireH:trai'oii cpyHRUnn n o6JiacTn 

0 ~ x ~ xo, rrocRomRy no orrpe.n;eJieu~ro ncrroMoraTeJIJ>HLie <PYHRUnn ,n:oJI

JRHLI6LITI> JioRaJinaonaHLI n_ o6JiacTn,, r.ue_ p_~~eHne ,oTmitruo OT HyJIJI. 

B peaymTaTe .llJIJI rroiTpa:BRH B2( x) rioJiytr'cie~ anaJIHTHtrecRoe BLipameune 
) . . . ' 

. . . . x-2 ·. . :li. ,· . 3 
B2(x) = -+atx I -a2x. 

: . , .. gl. ' . 

.I 

(19) 
- . . :. ., '< ', ~) ~ 

BLipamenllJI ,ll;JIJI gr, a1 n a 2; ITpnBe,n:enLI n rrpnJiomeunn. 
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I. 

·1-haK, Mo)rum' ·rrpiiil:TII K 3aKmoqemiro, qTo ·rrpii MaJioM · onmimeHIIII oT 

c¢epiiqecKOil: CHMMeTpiiii MeTO,l( T -<I> .n:oriycKaeT 'O,l(H03HaqHoe o6o6meHIIe. 

ITorrpanKa K u;eHTpaJI:hHO-CIIMMeTpii~oMy rroTeHu;IIaJiy y.n:onJieTBopJieT JIII

Heil:HoMy .D:II<!J<!JepeHIJ;IIaJI:bHOMY ypaBHCHII~ B~oporo IIOpJI,n:Ka II MO)KCT fihlT:b 

Hail:,n:eHa cTaH,n:apTHhlMII MeTo,n:aMII. B pa6o~e IIcrro~3onaJicJI aHaJIIITIIqe

cmil: II qiicJieHHhlil: MeTo.l(hl. RaK rroKa3aHo Ha piic.2, o6a MeTo.n:a .n:aroT 

6JI1I3KIIe pe3yJll,Taiii.' . ' :;: ' 

ITpoTIIBOIIOJIO)l{Hhlil: rrpe.n:eJII>Hhlil: cJiyqail: ypanHennil: T:<I>, Kor.n:a 

R >> x 0,: IIO-B.lf.D:llMOMy, TaK:lKe MO:lKeT 6biTh JlllHeapii30BaH Ha OCHOBe npeJJ.CTaB-

JieHIDI (2). 

II pHnomenrre 

< x!VIc/>1 >. 
a= .. 1 
. , <.txiVIx.> +5 < x1VIc/>2<I>2 ~¢1<I>1 >' 

(20) 

< xiVIc/>2 >·· 
{3 = < xiVix > +t < xiVIc/>2<l>2- ¢I<I>I >' 

(21) 

00 

<I>1(x) =. j c/>2(t)v(t)x(t) 
. r dt, (22) 

I• 
X 

:oo 

<I>2(x) = •j ¢1(t)v(t)'X(t) ..fi dt, (23) 
X 

v(t) = V(t)v'i; ¢1(t) = t3
; ¢2(t).= C 2, (24) 

[ 
1 · · x7/2] 

a1 =·J 791''li - 9~9~2. ' (25) 

3/2 [ ] xo' xo 
a2 = -- + 92 1 + -7 ' 

91''11 . "12 
(26) 

"11 = x2 + 3 7/2 3 o 154 x~ ' "12 = x5/2 - - 1 o 154 xo, (27) 

9I =fi(X/2) _ h(xo)h(X/2) 
· · ·· · h(xo) ' 

(28) .. 

6 

fi (.To) · 
92 

= h(xo) [!I(X/2)- h(:ro)h(X/2)/ f2(.r.o)]' 
.··· ' .. " 1 ' . 

{29) 

1.0 

0.9 

0.8 

0.7 

0.6 
~ 0.5 _, 

~ 0.4 
·0.3• 

0.2 

0.1 

0.0 
0.2 

JI(x) = .1:-2- -f(:r), • 
. . . 'II 

. ·:: ·, ' \ . -cJ/2' t. 

'h(:r) = .r:J ._ ·~o f(:r), 

.. . .(· 4 . 11]2. ~·3 .) 
- . .3/2 .• 

f(:r) - -7.1 + .r~/2 .. · 
' 

~~··> 
(_~_· _____ ,--~---~' .. '0/ ~·.·' _, \ . ; 

.-~· 
,"<, • - •• ' ~--.' ., 

Puc. 1 .... _,, 

R -· pacCTO.IIHHe Me:lKJly .IIJipaMu;·· 

0 - uaq~o KoopJinu'aT; · · '''· 1 

· A1, A 2 7,.TpqKu pacrronmKeHn.II .IIJiep. 

X= 0,4; x= 4; 
1 - B2( X ), pacc'IHTaHa no !IJopMync [19); 

2 - B
2

( x ), qucJieHHOe · pemeuue. 

(30) 

{31) 

·(32) 

0.5. 0.8 1.1 1.4 1. 7 2.0 2.3 2.6 2.9 
:_l .• 

·.• '.'.'-' X 

Puc. 2. 
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