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Ââåäåíèå

Ñïåêòðû ãàçîðàçðÿäíîé ïëàçìû èíåðòíûõ ãàçîâ
ÿâëÿþòñÿ â ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ îáúåêòîì èíòåí-
ñèâíûõ èññëåäîâàíèé. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îñíîâíîé
ïðèêëàäíîé èíòåðåñ ýòèõ èññëåäîâàíèé ñîñðåäîòî-
÷åí âîêðóã ïîïûòîê ïîëó÷èòü èñòî÷íèêè èçëó÷åíèÿ –
êàê øèðîêîïîëîñíûå, òàê è ëàçåðíûå – â âàêóóìíîé
óëüòðàôèîëåòîâîé îáëàñòè. Ïîïûòêè èíòåðïðåòèðî-
âàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû êàê ýìèññèîííûå
ñïåêòðû äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë èíåðòíûõ ãàçîâ ñòè-
ìóëèðîâàëè ïîÿâëåíèå ìíîãî÷èñëåííûõ ðàáîò, ïîñâÿ-
ùåííûõ ðàñ÷åòó ìåæúÿäåðíûõ ïîòåíöèàëîâ óïîìÿ-
íóòûõ ìîëåêóë. Ïåðâîíà÷àëüíî ýòè ðàáîòû êîíöåíò-
ðèðîâàëèñü íà ãîìîÿäåðíûõ äèìåðàõ, äëÿ êîòîðûõ
áûëè ïîëó÷åíû îáøèðíûå ðåçóëüòàòû ïî ïîòåíöè-
àëüíûì êðèâûì. Â ïîñëåäíèå ãîäû î÷åðåäü äîøëà è
äî ñìåøàííûõ (ãåòåðîÿäåðíûõ) ìîëåêóë èíåðòíûõ
ãàçîâ. Â ÷àñòíîñòè, ýòî ïðîèçîøëî áëàãîäàðÿ ìíîãî-
îáåùàþùèì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðåçóëüòàòàì, ïîëó-
÷åííûì ïðè èçó÷åíèè ýëåêòðîðàçðÿäíîé ïëàçìû â
ñìåñÿõ òÿæåëûõ èíåðòíûõ ãàçîâ [1]. È ê íàñòîÿùåìó
ìîìåíòó â ëèòåðàòóðå èìåþòñÿ ìåæúÿäåðíûå ïîòåí-
öèàëû ãåòåðîÿäåðíûõ ìîëåêóë, ðàññ÷èòàííûå äëÿ
ðàçëè÷íûõ êîìáèíàöèé èíåðòíûõ ãàçîâ, îáðàçóþùèõ
ýòè ìîëåêóëû (ñì., íàïðèìåð, [2] è ññûëêè òàì).
Íàëè÷èå ïîòåíöèàëüíûõ êðèâûõ, â ñâîþ î÷åðåäü,
ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû, ïðåäñêàçûâàþùèå
äèàïàçîí äëèí âîëí è ôîðìó ñïåêòðà òîé èëè èíîé
ìîëåêóëû. À åñëè â äîïîëíåíèå ê ìåæúÿäåðíûì
ïîòåíöèàëàì èìååòñÿ åùå è ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî
ìîìåíòà ñîîòâåòñòâóþùåãî ýëåêòðîííîãî ïåðåõîäà,
òî ìîæíî ïîëó÷èòü íå òîëüêî ôîðìó ñïåêòðà (ò. å.
îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè), íî è ïðèâåñòè ýòîò
ñïåêòð ê àáñîëþòíîé øêàëå.

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàñ÷åò îòíîñè-
òåëüíîé èíòåíñèâíîñòè ñâÿçàííî-ñâîáîäíûõ ïåðå-
õîäîâ â ìîëåêóëå ArKr*. Ñòèìóëîì äëÿ âûïîëíåíèÿ
ðàñ÷åòà ÿâèëîñü, ñ îäíîé ñòîðîíû, íàëè÷èå ñèñòå-
ìàòè÷åñêèõ äàííûõ ïî ìåæúÿäåðíûì ïîòåöèàëàì óêà-
çàííîé ìîëåêóëû, ðàññ÷èòàííûì â ðàáîòå [3]. Ñ äðó-
ãîé ñòîðîíû, ñâÿçàííî-ñâîáîäíûå ïåðåõîäû âñåãäà

èíòåðåñíû êàê âîçìîæíûå ëàçåðíûå ïåðåõîäû. Îãî-
âîðèìñÿ ñðàçó, ÷òî äëèíû âîëí ðàññìîòðåííûõ çäåñü
ïåðåõîäîâ ëåæàò â èíôðàêðàñíîé îáëàñòè ñïåêòðà.

Ìåòîä ðàñ÷åòà

Çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè
èçëó÷åíèÿ îò äëèíû âîëíû (èìåííî ýòà çàâèñèìîñòü
ñ ó÷åòîì çàñåëåííîñòè êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé v è
îïðåäåëÿåò ôîðìó ñïåêòðà) âûðàæàåòñÿ ñ òî÷íîñ-
òüþ äî êîíñòàíòû ñëåäóþùèì îáðàçîì [4]:

Iv(λ) = ε–1/2λ–6|“ψv(R)μ(R)ψε(R)dR|2 ,       (1)

ãäå λ – äëèíà âîëíû ñâÿçàííî-ñâîáîäíîãî ïåðåõîäà
v → ε, ψv(R) – êîëåáàòåëüíàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ
óðîâíÿ v âåðõíåãî ñâÿçàííîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿ-
íèÿ, μ(R) – ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà èçó÷àå-
ìîãî ýëåêòðîííîãî ïåðåõîäà, ψε(R) – êîëåáàòåëüíàÿ
âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ íèæíåãî îòòàëêèâàòåëüíîãî ýëåê-
òðîííîãî ñîñòîÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïîëîæèòåëü-
íîìó çíà÷åíèþ ýíåðãèè ñâÿçè ε. Àìïëèòóäà ôóíê-
öèè ψε(R) íîðìèðîâàíà ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ R
íà âåëè÷èíó π–1/2ε–1/4. Ñâÿçü äëèíû âîëíû λ è ýíåð-
ãèè ñâÿçè ε ïðè ýòîì îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì
λ ~ 1/(EA – EB – |Ev| – ε), ãäå EA – ýíåðãèÿ ñîñòîÿíèÿ
âîçáóæäåííîãî àòîìà, ê êîòîðîìó äèññîöèèðóåò ìî-
ëåêóëà â âåðõíåì ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè; EB – ýíåð-
ãèÿ ñîñòîÿíèÿ âîçáóæäåííîãî àòîìà, ê êîòîðîìó äèñ-
ñîöèèðóåò ìîëåêóëà â íèæíåì îòòàëêèâàòåëüíîì ñî-
ñòîÿíèè; Ev – îòðèöàòåëüíàÿ ýíåðãèÿ êîëåáàòåëüíîãî
óðîâíÿ v âåðõíåãî ñâÿçàííîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿ-
íèÿ, îòñ÷èòàííàÿ îò çíà÷åíèÿ EA; ε – ïîëîæèòåëü-
íàÿ ýíåðãèÿ ñâÿçè íèæíåãî îòòàëêèâàòåëüíîãî ýëåê-
òðîííîãî ñîñòîÿíèÿ, îòñ÷èòàííàÿ îò çíà÷åíèÿ EB.
Ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà μ(R) â äàííîì ðàñ÷å-
òå çàìåíÿëàñü êîíñòàíòîé. Âîëíîâûå ôóíêöèè áûëè
íàéäåíû ïîñðåäñòâîì ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ
êîëåáàòåëüíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà

d2ψ/dR2 + [E – U(R)]ψ = 0                  (2)

ïî ìåòîäó Íóìåðîâà â ìîäèôèêàöèè [5]. Àëãîðèòì
ðåàëèçàöèè ìåòîäèêè [5] äåòàëüíî îïèñàí â [6].
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Ìåæúÿäåðíûå ïîòåíöèàëû U(R) áûëè âçÿòû èç ðà-
áîòû [3].

Ïîãðåøíîñòü âû÷èñëåíèÿ âîëíîâîé ôóíêöèè
äèñêðåòíîãî ñïåêòðà ψv(R) (E < 0) ïî ìåòîäèêå [5]
îïðåäåëÿåòñÿ òåì, íàñêîëüêî òî÷íî óäàåòñÿ ïðèáëè-
çèòü çíà÷åíèå ôóíêöèè ψv(R) ê íóëþ íà ïðàâîì
êîíöå ïðîìåæóòêà èíòåãðèðîâàíèÿ, ïîëó÷èâ ïðè
ýòîì íóæíîå êîëè÷åñòâî óçëîâ. Â äàííîì ñëó÷àå ýòî
óäàëîñü ïðîäåëàòü ñ òî÷íîñòüþ äî 3–4-é çíà÷àùåé
öèôðû. Ïîãðåøíîñòü âû÷èñëåíèÿ ôóíêöèè íåïðå-
ðûâíîãî ñïåêòðà ψε(R) (Å > 0) ìîæíî îöåíèòü ïî
òîìó, íàñêîëüêî ïîñòîÿííà àìïëèòóäà êîëåáàíèé
ôóíêöèè ψε(R) òàêæå íà ïðàâîì êîíöå ïðîìåæóòêà
èíòåãðèðîâàíèÿ (ïðè ìàêñèìàëüíûõ çíà÷åíèÿõ R).
Â äàííîì ñëó÷àå àìïëèòóäà ïîñòîÿííà ñ òî÷íîñòüþ
äî 3–4-é çíà÷àùåé öèôðû.

Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå

Â ðàáîòå ðàññìîòðåíû ñëåäóþùèå ýëåêòðîííûå
ïåðåõîäû â ìîëåêóëå ArKr* (â îáîçíà÷åíèÿõ ðàáî-
òû [3]):

0+(Kr, 5p 3D2) → 0+(Kr, 5s 1P1),          (3à)

0+(Kr, 5p 1D2) → 0+(Kr, 5s 1P1),          (3á)

1(Kr, 5p 3S1) → 1(Kr, 5s 3P1),            (3â)

1(Kr, 5p 3D2) → 1(Kr, 5s 3P1),            (3ã)

1(Kr, 5p 3S1) → 1(Kr, 5s 1P1),            (3ä)

1(Kr, 5p 3D2) → 1(Kr, 5s 1P1),           (3å)

2(Kr, 5p 3D3) → 2(Kr, 5s 3P2).          (3æ)

Ïðè ýòîì ðàññìîòðåíû ïåðåõîäû ñ ïåðâûõ ñåìè êî-
ëåáàòåëüíûõ óðîâíåé (v = 0–6) äëÿ êàæäîãî âåðõíåãî
ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ.

Ñòðîãî ãîâîðÿ, ôîðìà ñïåêòðà îïðåäåëÿåòñÿ
ñóììîé

I(λ) = ΣCvIv(λ),                         (4)

ãäå Cv – çàñåëåííîñòü êîëåáàòåëüíîãî óðîâíÿ v, à Iv(λ)
îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé (1). Â äàííîé ðàáîòå âîï-
ðîñ î çàñåëåííîñòÿõ íå ðàññìàòðèâàëñÿ, ïîýòîìó ïî-
ëó÷åííûå ðåçóëüòàòû èìåþò â èçâåñòíîé ñòåïåíè
ïðîìåæóòî÷íûé õàðàêòåð. Òåì íå ìåíåå, ó÷èòûâàÿ
íåêîòîðûå îñîáåííîñòè âåëè÷èí Iv(λ), ìîæíî âûñ-
êàçàòü îïðåäåëåííîå ñóæäåíèå î ôîðìå ñïåêòðà ìî-
ëåêóëû ArKr*, ïî êðàéíåé ìåðå, äëÿ íåêîòîðûõ èç
êîíòèíóóìîâ (3).

Äëÿ áîëüøåé íàãëÿäíîñòè ìû ïðåäïî÷ëè ãðà-
ôè÷åñêóþ ôîðìó ïðåäñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ. Ïðè
ýòîì ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè Iv(λ) òîëüêî äëÿ òðåõ
èç ðàññìîòðåííûõ ýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ (3). Íà
ðèñ. 1–3 ïðèâåäåíû Iv(λ), ðàññ÷èòàííûå ïî ôîðìóëå
(1) äëÿ ïåðåõîäîâ (3å), (3â), (3ä) ñîîòâåòñòâåííî.

Pèñ. 2. Çàâèñèìîñòè Iv(λ) äëÿ ïåðåõîäà 1(Kr,
5p 3S1) → 1(Kr, 5s 3P1). v = 4 (1), 5 (2), 6 (3).

Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòè Iv(λ) äëÿ ïåðåõîäà 1(Kr,
5p 3S1) → 1(Kr, 5s 1P1). v = 4 (1), 5 (2), 6 (3).

Ðèñ. 1. Çàâèñèìîñòè Iv(λ) äëÿ ïåðåõîäà 1(Kr,
5p 3D2) → 1(Kr, 5s 1P1). v = 3 (1), 4 (2), 5 (3), 6 (4).
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Èç ðèñ. 1 ëåãêî âèäåòü, ÷òî ìàêñèìóìû ôóíêöèé Iv(λ)
äëÿ ýëåêòðîííîãî ïåðåõîäà (3å) ïëàâíî ïîâûøàþòñÿ
ñ ðîñòîì êîëåáàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà v, à ñàìè
ôóíêöèè çàìåòíî ïåðåêðûâàþòñÿ. Ïî ýòîé ïðè÷è-
íå, íå çíàÿ êîýôôèöèåíòîâ Cv èç ñîîòíîøåíèÿ (4),
âðÿä ëè ìîæíî ñêàçàòü ÷òî-ëèáî îïðåäåëåííîå î
ôîðìå êîíòèíóóìà (3å). Ïðèìåðíî òà æå ñèòóàöèÿ
íàáëþäàåòñÿ äëÿ âñåõ îñòàëüíûõ ïåðåõîäîâ (3),
èñêëþ÷àÿ (3â) è (3ä). ×òî êàñàåòñÿ äâóõ ïîñëåäíèõ
ïåðåõîäîâ (ðèñ. 2, 3), òî ìàêñèìóìû ôóíêöèé Iv(λ)
ïðè v = 5, 6 ïðåâîñõîäÿò ìàêñèìóìû òåõ æå ôóíê-
öèé ïðè v ≤ 4 áîëåå ÷åì íà ïîðÿäîê. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî
ýíåðãåòè÷åñêèé èíòåðâàë E(v = 6)–E(v = 4) äëÿ ñî-
ñòîÿíèÿ 1(Kr, 5p 3S1) ñîñòàâëÿåò, ñîãëàñíî íàøèì
ðàñ÷åòàì, ~0,0013 àò. åä., âðÿä ëè ñëåäóåò îæèäàòü
òàêîé æå áîëüøîé ðàçíèöû ìåæäó ñîîòâåòñòâóþùè-
ìè êîýôôèöèåíòàìè Cv. Íàïîìíèì, ÷òî ïðè êîëåáà-
òåëüíîé òåìïåðàòóðå T, ðàâíîé, íàïðèìåð, 103 K,
âåëè÷èíà kT (k – ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà) ñîñòàâëÿ-
åò ~0,00317 àò. åä. ×òî êàñàåòñÿ âûñîêèõ êîëåáàòåëü-
íûõ óðîâíåé, òî ðàñ÷åò ôóíêöèé Iv(λ) äëÿ îáñóæäà-

åìûõ ïåðåõîäîâ (3â), (3ä) ïðè v ≥ 7 ïîêàçàë, ÷òî êàê
ìàêñèìóìû, òàê è øèðèíû ýòèõ ôóíêöèé ðåçêî
óìåíüøàþòñÿ ñ ðîñòîì v. Ïîýòîìó ìîæíî ïðåäïî-
ëîæèòü, ÷òî ôîðìà êîíòèíóóìîâ (3â), (3ä) îïðåäå-
ëÿåòñÿ â îñíîâíîì âåëè÷èíàìè Iv(λ) ïðè v = 5, 6.
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