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I . В в е д е н и е 

Для вычисления энергии связи трех частиц с зарядами и 
массами ) предложено и 
реализовано несколько методов' ' . С их помощью зачислены 
энергии мезомолекул PPf4 > Р"М и т .д . , а такта элек-
тронно-позитронной системы е*В"В*. 

При вычислении энергии связи основного состояния системы 
трех тел, по-видимому, наиболее точный результат дают различ­
ные модификации вариационных методов расчета' 1 , ' , однако при 
переходе к возбужденным состояниям они значительно усложняют­
ся. Преимущество адиабатических расчетов состоит в их просто­
те и наглядности как в случав основного, так и в случае воз­
бужденных состояний. Классическим примером адиабатических 
расчетов является метод Борна-Оппенгеймера в теории спектров 
молекул' 4'. 

Как известно' • ' , в адиабатическом представлении задачи 
трех тел возникает параметр малости (2М)~ , где 

М = Mjb^/MgWj+iy + 1/4-

Приближение Борна-Оппенгеймера состоит в том, что в уравнаниях, 
представляющих относительное движение ядер, отбрасываются все 
члены ~ (2М) . Необходимость такого приближения была обуслов­
лена недостаточным знанием адиабатического базиса, т .е . реше­
ний задачи двух центров квантовой механики'5'. Это же явилось 
одной из причин падения интереса к адиабатическому методу во-
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обще х ' . В настоящее время эти трудности в значительной мере 
преодолены^', что позволяет расширить рамки приближения 
Борна-Оппенгеймвра и построить последовательную схему расче­
тов в адиабатическом базисе, используя параметр малости (2М) . 

Б настоящей работе изложен простой алгоритм, позволяющий 
вычислить энергию связи системы трех тел с точностью до членов 
~(2М) включительно. 

Напомним, что в адиабатическом представлении волновая 
функция J у ^ системы трах тел разлагается по полному набо­
ру | </> > собственных функций гамильтониана W задачи 
двух центров 

W\4>>=W\$> а) 

|Г> ~№><4\У>. (2) 

При этом исходное уравнение Шредингера для системы трех 
Т6Л д . 

(T+W)lf>-Elt> о) 
переходит в эквивалентную ему бесконечномерную систему одно­
родных интегро-диффервнцивльных уравнений для функций 
А/. 

х' Любопытно в этой связи сравнить между собой разделы, посвя­
щенные адиабатическому методу (или методу возмущенных ста­
ционарных состояний), а трех последовательных изданиях кни­
ги Мотта и Мэсси' ' . 
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Здесь | = - Г 2 М ) А ^ - оператор кинетической энергии 
относительного движения одноименно заряженных частиц 2Г* и /.г 

(ядер), R - расстояние между ними, а Е - полная энергия 
системы. Приближение Борна-Оппенгеймера в этой схеме соответ­
ствует отбрасыванию всех недиагональных .матричных элементов в 
левой части уравнения (4) , которые образуют матрицу возмуще­
ния, содержащую параметр малости (2М) . 

Метод теории возмущений, предложенный Шредиягером'8' 
для решения задач на собственные значения типа (3) , состоит в 
том, что исходная однородная задача 

(Н-Е)1Г> = 0 (5) 
заменяется системой неоднородных уравнений 

{H">-V')\Te>> = 0 
(H'"-Ee")lTb-(Ef"-V)ir'y 

(6) 

>/.) ,-«>Л111/-<*\ _ /с"> 1 / 

t-2 
(Й'"- Е'")\Т> = (£'"- Wiry+ZE 1 П 

Здесь положено 

H-H+V. 
/Г>=Г1*' Й>, Е-ЕЕ' 

(V) 

Способ выделения эрмитового оператора возмущения V опреде­
ляется соображениями удобства вычислений' '. Если волновые 
функции нормированы условием промежуточной норми­
ровки 
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<f**\Y'n>- £ (8) 
и оператор возмущения V эрмитов, то по формулам^ 0' 

fMS,= <rs)(\/ire-<J> rZZ'W'Vr-jio 
(9) 

ач ft 

можно вычислить поправки L через поправки I T / 
порядка не выше S . 

Таким образом, приближение первого порядка для волновой 
функции 

|Т>- |Г Й >ЧГ"> ао) 
позволяет определить энергию связи с точностью до членов 
третьего порядка включительно 

Е е- С'*' Г«> Гп> Г<3> в с +1 * t + Е . (и) 

Формулы (6)-(Ш справедливы для произвольной квантовой 
системы к в любом представлении для ее решений. Конкретизиру­
ем их для случая адиабатического представления задачи трех 
тел. 

2. Адиабатическое представление задачи трех тел 

Уравнение Шредингера системы трех частиц: два ядра + 
электрон (М -мезон) с зарядами и массами (eZf,П,)г(eZtlMx) 
и (-е,М1) соответственно имеет вид 
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< r H - E M ) | w > - 0 , as) 

где п - полный гамильтониан системы в единицах 

Z<Zi H-T + U, W- Н.* R 

(13) 

(14) 

м;'= M;V m\ m;<= м^см^м^-4'. 

Здесь введены обозначения: R - вектор, соединяющий заряды 
Zt и Zt , ?<, t~t и Г - расстояния от ядер ZV и Zz 

и середины отрезка /? до электрона; 
5 Л Г < 0 - полная энергия системы трех частиц в состоя­

нии, определяемом наборами квантовых чисел 
п. и < ; 

I И/С > - волновая функция системы: 

l*0 = /y>-<'i;^/*ir>-'VC cfr,R; (is) 
нормированная условием 

»ViM>. ̂ ^ > : ^ / ^ Ч Х < . ( 1 6 ) 

тическнй базис 
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(индекс т мы будем, как правило, опускать) определяется 
как полный набор собственных функций гамильтониана Н» за­
дачи двух петров' 5 ' 

H. l j> -Et(R)\i> , <*> 
где Е; ( R ) - термы задачи двух центров, а волновые функ­
ции нормированы условиями: 

Для случая Е ; 1 * ' *• " индекс представления i*\т-(Ы1т) 
есть насор трех квагтовых чисел: /к -главное, с -орби­
тальное и т - магнитное квантовые числа (по классификации 
объединенного атома' 5 ' ); в случае Ej(R-)* л /2 > О смысл 
квантовых чисел I и m остается прежним, а вместо дискрет­
ного числа А/ индекс представления / S V"» = (klm) характе­
ризуется значением импульса К задачи двух центров. 

Связвнное состояние |п.£> системы трех тел (Елг<0) 
характеризуется набором семи квантовых чисел и разлагается по 
адиабатическсму базису / • Ijm} следующим образом: 

|n-t>=JftvJM>> = ljm><jm\n.v7M>,> (20) 

Индекс состояния П- так же, как и индекс представления j , 
определяется тремя квантовыми числами задачи двух центров, 
индекс состояния %-(vJii\) характеризует относитель­
ное движение ядер (vJn) и полную четность А системы 
трех частиц. Квантовые числа J и П определяются как соб-
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ствешше значения операторов полного номента системы J 
и его проекции J"z иа ось Z неподвижной системы коорди­
нат, а четность Л •- как собственное значение оператора 
полной инверсии координат 

L Х*Ъ*> - "Ktrt-t) - A r t f?J) (21) 
Отделяя угловые переменные ( в , Т) вектора R , от 

разложения (20) придем к разложении/11' 

|»ivJMX>= -L ljmJMx><jmlnvJMx> = 

l//im Jfb ><Afem(n.v JA>+ 
/,1Я»в tfmi ( 2 2 ) 

о 

где суммирование по £ i n в случав E.(R) < 0 прово­
дится до Л/-1 , а в случав Ej(R) - К /2>0- дао» . Функ­
ции Цт JM*> = l̂ m JM<±)>, соответствующие значе­
ниям Д = ±(-)^ определяются соотношениями: 

| j m T M ( ± J > - ^= [ | j m J r i > t lj(-m>jn>] 

l j o J M ( * ) > - | / e J M > , l joJM(-)>= О , 
. т (23) 

/,C.«,JM> = ^ < t m )a-;R) T)<tmJi.e,o), 

где X) - функции нормированы условием: 

^(23а) 

Функции <^imlmrJ^y=J(. (R) зависят только от 
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радиальной пвремонной /2 и удовлетворяют соотношениям орто­
гональности 

<ftV JV/h.vJA> = <n!v'f/\j><j j H V J A > -

о о 
которые следуют из соотяошеяий (16), (19), (23а). Вибрацион­
ное квантовое число V равно числу нулей волновой функции 

X - n u . ( R ) на полуоси 0< R< оо . 
Подстановка разложения (22) в уравнении (12) и усреднение 

по координатам с функциями < 1т. Т И А | 
приводит к бесконечномерной системе однородных интегродиффе-
ренциальннх уравнений для радиальных функций: 

где 

zv*(*)C(R)*zv.:.j«)xy«)--
t,m=o f*1 

Эффективные потенциалы V ; .• C O имеют следующую 
/тт/ Л 

(25) 

(26) 

структуру' 1 1 ' 
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L.«' = i * С <fz - l ) cs m .S„< 4 + £„-. *„«). 
Термы Eim(Rj и матричные элементы HijiH), Qy(R)e 
B-_ • /^R) определены и вычислены в работах/7'. 

Индекс состояния п. нумерует собственные значения Е л Г 

системы трех тел и определяет характер движения электрона в 
системе два ядра + электрон. Чтобы прояснить его смысл, рас­
смотрим волновые функции системы при фиксированных значениях 
(vJb ) . Совокупность таких решений 

{* -к -
представляет собой бесконечномерную матрицу. В приближении 
Борна-Оппаягеймера эта матрица становится диагональной: 

m i l 

а система уравнений (25) приобретает вид 

,.._. _ , :1 (R) 
еП> /-ил v , r « U 

и уровень с л т « fc S"ZM\ С»")8 одном из этих потенциалов. 
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Рис.I. Схематическое поведение эффективных потенциалов 
>4j СЮ (27) в уравнении (25). Потенциал Wti (tyi 

s V ° t e

 B приближении Борна-Оппенгейиера 
определяет движение ядер в систеые трех тел в 
основном состоянии по электронноиу движению 
( И = i = da = ls€a ) . Энергия связи в состоя-

Т = (тгТ)0 = ( ЧГОО Р а в н а £ х 
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Легко видеть, что в этом приближения энергия системы трех тел 
Е ^ * " Е ^ , полностью определяется заданием квантовых 

чисел ( п, J \ ) t которые определяют форму потвнциала 
\J,: (R) = Y (R) я вибрационного квантового числа 1£ 

определяющего номер уровня в выбранном потенциале. Таким 
образом, в приближении Борна-Оппеятеймера индекс состояния п, 
я индекс представления 1 совпадают между собой. При включе­
нии не диагональных потенциалов у у ( R ) отмеченное CO-
ответствие нарушается, и кавдое состояние \n>ty системы 
грех тел представляется в виде разложения (20) 

}П,1> = lj ><j\ tVty f (20a) 

однако отождествление ft ~ i по-прежнему сохраняет смысл, 
поскольку (как мы увидим ниже) вклад состояний lj> с it п. 
в с̂ мму (20а) составляет величину ~ (2М) - 1, то есть 

<jln>t> « <«- |И.с> 

3. Дополнительная симметрия решений в случае /.<-/-!, 
и двухуровневое приближение в задаче трех тел 

Каждому состоянию системы трех тел |п-"1> с фиксиро­
ванными индексами состояния п. и 'С в адиабатическом 
представлении соответствует вектор-столбец функций 

<№>-Щ- I у , , (зо) 

которые удовлетворяют бесконечномерной системе уравнений 

i (&*ж)1-1Щ. 
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где Е-Е л е , VyV?(R), Xi'XZrCR). 

а сумма Z - понимается в смысле определения (26). 
Индекс представления i , определенный тремя квантовы­

ми числами (19), однозначно нумерует двухцентровый базис Ц > 
и соответствующие ему номпоненты вектора решений (30). Однако 
в симметричном случав равных зарядов ядер £.л - Z j для 
полной классификации решений необходимо еще одно квантовое 
число - четность Р . и = (-) , которое определяется как 
собственное значение оператора инверсии координат электрона 

Ъ*Г(Ы-*Г<**)-Рг*?'<™. (32) 

В пределе R-* оо волновые функции задачи двух центров 

различающиеся только четное!ью, соответствуют одному и тому 
же значению энергии E i « ( ° ° ) = E i U ( ° ° ) и одинаковым на­
борам 1= С п.< п г т 1 параболичеокшс квантовых чисел^ 5 ' . 
Четным состояниям ( 9 ) отвечает значение £»2h t »<n a f% = + i, 
нечетным ( к ) - значения I - 2 И г + m*•< и Ри =- i . 

Для дальнейшего удобно в качестве индекса представления 

L выбрать набор трех параболических квантовых чисел 
L = Си-< И ч , т ] и значение четности г», и . В соои 

с этим вектор-столбец (30) представим в виде пар состояний 

I а.) (33) 

которые удовлетворяют системе уравнений 

14 



1 ( £ * 2 « Е Д -Z V ^ . (34) 

I - ( . . 1. Vri ™ W " I (35) 

с равными 

где 

'1 О 

О i 

При R-*- °о, когда с*истема Z< е Z 2 

зарядами Z< = Z-i распадается на две подсистемы e Z * + Z-
и 2.1 * e Z z , движение электрона в состоянии i атомов 
е Z< и е Z j соответственно представляют функции 
и Tifc связанные с функциями Ти и r ^ u прообраз' 

к», 
ова-

(Ktt)-(%,tJA'4 , ( 3 6 > 
которое индуцирует преобразование /\ на функциях / \ , и / ^ 

с матрицей 

Функции А удовлетворяют системе уравнений 
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Щ- AV4A". 

При таном определении энергия связи системы трех частиц от-
считьшается от значения2u\fia,ia.(.°°) » которое равно энер­
гии связи изолированного атома 6 Z-, в состоянии i = и, 
с массой ядра / % > / ^ и в адиабатическом приближении сов­
падает с истинной энергией атома е Z< с точностью до чле­
нов ~ (2М) - 1 включительно^ 3 , 4 ' . 

Явные выражения для элементов матрицы 

щ (41) 

через элементы матрицы Vu имеют вид: 

Практически во всех расчетах, выполненных до настоящего 
времени, использовалось двухуровневое приближение, т . е . в 
системе (39) оставлялись лишь члены с i «j « { , которые со­
ответствуют паре состояний I =[000]. и L = [OOOJ u задачи 
двух центров. В соответствии с этим в вектор-столбце решений 
{ Ai \ сохранялись только две верхние компоненты: 
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{" ] (43) 
О 

В следующем параграфе мы построим схему вычислений, по­
зволяющую уточнять энергию Е ял; и волновые функции I к. О 
системы трех тел при последовательной учете отброшенных чле­
нов t ( (jФ 1 . Для индекса состояния Yb = i расчетные fop-
мулы приобретают особенно простой вид. 

4. Схема теории возмущений в адиабатическом базисе 

Представляя матрицу (40) потенциалов U в виде суммы 

г д а * - , ̂  
•« Г П/а-П/.*~<->Ц- - E ^ k 0 

l/-° - < (44а) 

- блочная матрица квазидиагонального приближения, а 

- матрица потенциалов возмущения. _ 
При таком способе разбиения матрицы потенциалов U выполня­
ется соотношение „ Л,Л) -< ,А_/о1 

1/ ^ (ZM) U 
Естественно, возможны и другие способы выделения матрицы и: «> 
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что эквивалентно перестройке рядов теорчи возмуданий' ' . 
Система (39) примет теперь окончательный вид (здеоь и в даль­
нейшем знак тильды над функцией X; опускаем) 

о 

(I *2Ме1)/,-1:й^/. (46) 

где обозначено: 

*т17ё-и? . ( 4 6 а ) 

а знак 2L понимается в смисле определения (26). Вектор-
fyHKtpw {. Xil и энергия системы £ строятся в виде раз­
ложений 

причем последователыще приближения { •* i j находятся как 
решения системи неоднородных уравнений 

(l*ZMe<el)/i

m'0 
и*г«п)/«.рц>-г„?>щ)у;* (48) 

а поправки к энергии t внчисляотся по формулам (s«-»,*,...) 
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u=l 1-1 

£ a" 0=(£M)<XK )|l/1/' S>-

- z z <г"-и-°опг> s s-< (49: 

«»1 t - f 

При вьшоде формул (49) использована эрмитовость операто­
ра возмущения \JW= JJ"', которая следует из определения 
(27) и соотношений симметрии' 1 1 ' 

Hvft?> H/R), Q./R)-Q/R). 6,/R)- В,,^) (so) 
Кроме того, формулы (49) справедливы лишь в предположении, 
что решения нормированы условием промежуточной норми­
ровки: 

<г\г> - z Р* Г'Г; -
1 о 

. _ г //«те 

Если же для функций { XL j условие (59) не выполняется, 
то в формулы (49) следует подставлять !$уякдаи, построенные из 
решений системы (48) 

Т- г- г airy («) 
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Система неоднородных уравнений (48) вместе s соотношени­
ями (49), (51), (52) представляет собой схему невнрогденной 
теории возмущении Шредингера. 

Рассмотрим более подробно эту схему в важном частном 
случав K=i , т . е . для вычисления адиабатических поправок к 
энергии Е f t системы трех тел, находящейся в основном со­
стоянии по квантовым числам электронного движения. Ограничим­
ся при этом вычислением поправок к энергии до третьего поряд-

/ «) 
i 

В приближении Ёорна-Оппенгеймера (см. рис. I) случае 
п. = 1 соответствуют уровни £<*• в потенциале Vii с 
квантовыми числами i. = /» = ^s<^3 (^~ ^>L-~0, Ю»= О), 
т . е . в потенциале vA(R) , который хорошо извегтен в тео­
рии молекулярного иона водорода п г ^ . Наша задача состоит 
в том, чтобы найти адиабатические поправки к энергии £ J „ V J A 
т . е . выйти за рамки двухуровневого приближения (43) и после­
довательно учесть вклад всех высших дискретных состояний-
( i > 2), а также вклад непрерывного спектра задачи двух 
центров. 

Для состояний системы трех тел с индексом П-=1 ряд (47) 
для вектор-столбца решений {ХЛ имеет вид*' 

х ' Соотношение Ji = О при i > 2 следует из первого уравнения 
системы (48), поскольку при * > 2 разность Z M£ia^-\J.^(gy<Q 
и не меняет знака на всем интервале изизнелия R (см. на­
п р и м е р / 1 2 ' ) . В силу соотношений !/<, = О и б' = О правая 
часть второго уравнения системы (48) обращается в нуль при 

i= 4 и единственным решением возникающего однородного 
уравнения, не совпадающим о Xt , является решение Jl^s.0. 
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0 

(53) 

Отсюда сразу следует выполнение условия (51) и, в соответст­
вии с определениями (44) и (4S), равенство £ = 0 . Система 
уравнений (48) в этом случае упродается и в развернутой за­
писи принимает вид: 

[£R>+zM8<»-vzt]y;:-uz*C'0. (54) 

/ A » 
Функции уЛ ^ нормированн условием (51) 

Функции Ai для ь > 2 находятся из неоднородных 
уравнений: 

(5G) 

где Г If /'"' 7f"J /"* 

Г Л = L/i«,m/,a + ULt.it *it , 

(57) 
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а индекс прадсу-ивленкя i пробегает значения о = 2 , 3 . . . , 
включая состояния непрерывного спектра задачи двух пентров. 

Поп тавки к энергии 

Cfa.vJX ~ С .+ С + t 

находятся по формулам: 

ое- J (58) 

Ч о 
где двойную сумму следует понимать аналогично предыдущей: 

(58а) 
"-.J em,im' •#,#'-Z M'Zo o N'*Z о о 

Полная энергия Е < t системы трех тел вычисляется по 
формуле (везде предполагается И 4 > Пг ) 

E 1 t = £ l a v J X + (ZPO^VbjJ-) . (59) 

Продемонстрируем эффективность изложенной схемы на при­
мере вычисления энергии связи системы ё*ё~в*. 
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5. Энергия системы 6 & с _ 

Для системы е*е в параметр малости (21.1) =2/3 и 
единица массы задачит =2/3. Начало отсчета энергии (энергия 
атома в в в адиабатическом представлении) равно^ ' 

= i [ - i + j-lfhe.-0,ZZ22a,., ( 6 0 ) 

что довольно сильно отличается от энергии Е 0 =-0,25 основного 
состояния позитрония б е . Вычисления согласно иг .ояенной 
схеме дают значения 

€ = -0,0072 а.е. 

С - С gee, p.* C-nthf.-
= -0,0251-0,0009= -0,0260 а.е. (61) 

С = -0,0001 а.е. 
£<о я Ё « + £ =-0,2555 а.е., 

что следует сравнивать с наиболее точный вариационным 
расчетом Ехо= -0,2619 а.е. ' ' и значениями 
£ Л = -ф!5б а.е. и £*„ = -0,259 а.е., полученными методом 
К-гармоник при К=2 и К=* соответственно. При вычислении 
вклада от высших состояний дискретного спектра задачи двух 
центров в сумме 

учитывались все состояния <• = f *f nthi] с /»»»£ № « = 4 
включительно. Относительный пт<лад этих состояли приведен в 
таблице I . Как легко видеть, определяющий вклад в с m,0Kp да­
ют состояния А - Г*/ / О ], которые при К -> О соответствуют 
парам термов Л/аож - А/тЪи , этот факт объясняется, по-
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Таблица I 

Составляющие полной энергии системы е + е ~ е 4 

1 i - H n ^ m ] 6; a.e. 

2 pool - 0,0036 

3 [010] - 0,0169 

5 [200] - 0,0005 

6 [no] - 0,0024 

7 [020l - 0,0007 

И [300] - 0,0002 

12 [2I0] - 0,0008 
сдискр. - 0,0251 

& яепр. - 0,0009 

Q 2 3 - 0,0001 
£ « [ooo] - 0,0072 
£ = £"V £ » + £ < " - 0,0333 

£ 1 а - 0,2222 
£ I 0 = E I a + £ - 0,2555 

Значения энергии приведены в атомных единицах. 
Вклады £ ? J в энергию С JQ основного уровня системы е * е " е + 

от состояний с * С и 4 и 4 т ' ] 0 ГЛФО равны нулю. Нумерация 
состояний I соответствует работе Вишшкого и д р . ' 7 ' . 
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видалому, наличием слабого минимума у термов W-(R). соот­
ветствующих состояниям 

При вычислении вклада от непрерывного спектра задачи двук 

центров 

l.m J » (63) 
о . . о 

в сумме (63) учтены состояния I * (ксо), соответствующие 
значениям 1=0 и I * i при К =0,2(0,1)1(1)10. Грочик функ­
ции £ ( к ) представлен на рис. 2 х'. 

-е а ,(к).ю- 0
3. 

Рис.2. График функции - &С?(к) = £ Г «S-^Vfc) 

(63), которая определяет вклад непрерывного спектра 
задачи двух центров во втором порядке теории 
возмущений (61) . 

' Бнлад в . £ «ел/., от состояний ' ~(к£т) непрерывного спек­
тра с C*Z пока не найден, поскольку .для этого изобходимо 
предварительно вычислить эффективные потенциалы V*tm,,(R), 
что сопряжено с большими затратами времени на ЭВМ. По анало­
гии с дискретный спектром мокно ожидать, что вклад от состо­
яний £ » £ и е-3 превышает вычисленный вклад от состоя­
ний г » о и t m i • 
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13 принятой схеме вычислений, когда диагональные члены воз-
мущения Uli(R) включаются в оператор •£;. по формулам (44), 
(44а) и (46), большая часть вклада от третьего порядка теории 
возмущений элективно учитывается уже при вычислении величины 

ct ) с. t*> 

С и в связи с этим вклад с оказывается аномально малым. 
Приведенное значение с г з соотвьтствует вкладу от возмуще­
ния 1л,- для пар состояний L =fl00j и / = [ o i o j , дающих 
определяющий вклад в с 

Для решения систем уравнений (54) я (56) использован непре­
рывный аналог метода Ньютона'•м ', обеспечивающий абсолютную точ­
ность вычисление ~- 10 . Графики функций А; (Я) представле­
ны на рис. 3, из которого видно непосредственно, что 

е*е~е* 

W . , с о . 
Рис.3. Волновые функции 

и определяющие 
относительное движение одиоииенно заряженных частиц 
системе е + в ~ е * " в состояниях / * С « , и £ в 7 
дискретного спектра электронного движения в 
адиабатическом оазисе. 
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/
(4) , „ . . ч - * V<e> 
• •£ (2п) A i - в согласии с утверждением п. 2 . На рис. 4 

изображены также функции У^ет W * XtJ№) представлящие по­
правки от непрерывного спектра ЗРПЭЧИ двух центров. 

' 5 -«"Vk.RI.IO"1 

е*е_е* 

Рис.4. Волновые функции 

определяющие относительное движение одноименно заря­
женных частиц в состояниях j'Ckt'*) непрерывного 
спектра электронного движения в адиабатической базисе. 

З а к л ю ч е н и е 

Изложенная схема теории возмущений в адиабатическом пред­
ставлении задачи трех тел достаточно проста и удобна в приложе­
ниях. Ее эф|ективность применительно к системе в С С являет­
ся, "ообще говоря, некоторой неожиданностью, поскольку для та­
ких больших значений параметра разложения (2М) - 1=2/3 трудно бы­
ло ожидать заранее сходимости рядов теории возмущений. В случае 
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/И -мезэмолекул водорода, для которых ( 2 М ) - 1 ~ 0 , 1 , изложенная 
схема расчета позволяет вычислять их энергии связи с высокой 
точностью как в основном ( V*0, J= О \ так и в возбуяданных 
колебательных (V =1) и вращательных ( J =1,2,3) состояниях. 

Например, вычисленное нами значение Ер^м = 0,51233м.а.е. 
( е • ti т ПЬм = i ) находится в хорошем согласии с вариационный 
значением EOJM =0,51264 м . а . е / ' полной энергии основного 
состояния лезсмолекулы рам и соответствует заданной точности 
вычислений (~10 ) в реализованной схеме. 

Как правило, в (Гизичесни интересных случаях достаточно 
рассматривать состояния с индексом П,*А, для которого все выс­
шие состояния ( 1 * 2 ) задачи двух центров в сиотеме уравнений 
(46) играют роль закрытых каналов. Последнее обстоятельство оз­
начает, что для состояний с индексом К* 4 не возникают труд­
ности^ , связанные с дальнодействующим характером матричных 
элементов D i m , я ' ^ ) о т оператора кориолисова взаимодей­
ствия (для состояний с J = 0 они отсутствуют вовсе). Мы наде­
емся, однако, что изложенную схему можно будет распространить 
последовательно и на случай состояний с индексом 1ъ Ф i . 

Авторы искренне признательны К.Н.Даниловой, И.Ь. Нуэынину, 
Т.П.НуэыншшИ, Л.Н.Сомову, М.П.Файфману за постоянную поыощь и 
С.С.Герштейну, и.Н.Демкову за конструктивные обсуждения. 
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