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�ÎËÜ �ÅÇÎÍÀÍÑÍÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ Ï�È ÂÛÄÀÂËÈÂÀÍÈÈÄÈÑÊ�ÅÒÍÛÕ Ó�ÎÂÍÅÉ Â ÍÅÏ�Å�ÛÂÍÛÉ ÑÏÅÊÒ�Â.�. Íîâèêîâ, À.À. Îâå÷êèíÏðåïðèíò Èíñòèòóòà ïðèêëàäíîé ìàòåìàòèêè èì. Ì.Â.Êåëäûøà �ÀÍÂ ðàáîòå íà ïðèìåðå ïðîñòîãî ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà ðàññìîòðåíû îñíîâ-íûå ñâîéñòâà ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå: óñëîâèÿ ïîÿâ-ëåíèÿ ðåçîíàíñîâ, ñêà÷îê �àçû âîëíîâîé �óíêöèè, âêëàä ðåçîíàíñîâ â ïëîò-íîñòü ñîñòîÿíèé è çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé îò ïàðàìåò-ðîâ ïîòåíöèàëà. Ïîêàçàíî, ÷òî â îáëàñòè ïåðåõîäà ýëåêòðîíà èç äèñêðåòíîãîâ íåïðåðûâíûé ñïåêòð âêëàä ðåçîíàíñà â ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé áëèçîê ê âêëà-äó ñîîòâåòñòâóþùåãî äèñêðåòíîãî óðîâíÿ. Ýòî ïðèâîäèò ê âûâîäó î ïëàâíîìïîâåäåíèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí ïðè èîíèçàöèè äàâëåíèåì.THE ROLE OF RESONANT STATES IN THE PROCESS OFMERG-ING BOUND STATES INTO CONTINUUMV.G. Novikov, A.A. Ove
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� 4�ÂâåäåíèåÏðè ðàñ÷¼òàõ ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîòåíöèàëà â ìîäåëÿõ ñðåäíåãî àòîìàáîëüøîå çíà÷åíèå èìååò îïèñàíèå èîíèçàöèè äàâëåíèåì � âûäàâëèâàíèÿ äèñ-êðåòíûõ óðîâíåé ýíåðãèè ýëåêòðîíà â íåïðåðûâíûé ñïåêòð. Ñóùåñòâóþò ðàç-íûå ïîäõîäû äëÿ îïèñàíèÿ ýòîãî ïðîöåññà. Â îäíèõ ìîäåëÿõ ñîñòîÿíèÿ ýëåê-òðîíîâ â ñ�åðè÷åñêîé àòîìíîé ÿ÷åéêå (îáú¼ì ÿ÷åéêè îïðåäåëÿåòñÿ ïëîòíî-ñòüþ âåùåñòâà òàê, ÷òî 43 � r30 � = M , r0 � ðàäèóñ ÿ÷åéêè, M � ìàññà àòîìà)äåëÿò íà òðè ãðóïïû: ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî, íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà è ïðî-ìåæóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ, îïèñûâàåìûå ñ ïîìîùüþ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí [1℄. Ïðèýòîì ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ âîëíîâûõ �óíêöèé ñòàâÿò ïðè r = r0 è íå èíòå-ðåñóþòñÿ ïîâåäåíèåì ýòèõ �óíêöèé çà ïðåäåëàìè ÿ÷åéêè. Â äðóãèõ ìîäåëÿõ(ñì., íàïðèìåð, [2℄) ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ äåëÿò íà ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãîè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà è ðåøàþò óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà (èëè óðàâíåíèåÄèðàêà) �îðìàëüíî âî âñ¼ì ïðîñòðàíñòâå (ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ñòàâÿò ïðèr ! 1). Êàê áûëî óêàçàíî â [2℄ è ïîçäíåå â [3℄, â ïîñëåäíåì ñëó÷àå äëÿïðàâèëüíîãî îïèñàíèÿ èîíèçàöèè äàâëåíèåì íåîáõîäèì ó÷¼ò ðåçîíàíñíûõ ñî-ñòîÿíèé â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå.Áðýéò-âèãíåðîâñêèå ðåçîíàíñû, èëè êâàçèñòàöèîíàðíûå ñîñòîÿíèÿ, îáðà-çóþòñÿ ïðè èñ÷åçíîâåíèè óðîâíÿ ýíåðãèè èç äèñêðåòíîãî ñïåêòðà ïðè íàëè-÷èè ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, ñâÿçàííîãî ñ öåíòðîáåæíîé ýíåðãèåé. Â [3℄ ðå-çîíàíñû ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê ñîñòîÿíèÿ ñ êîìïëåêñíîé ýíåðãèåé e"nl = "nl �� i �; "nl > 0. Âåëè÷èíà � îáðàòíà âðåìåíè æèçíè ñîñòîÿíèÿ è îïðåäåëÿåòøèðèíó ðåçîíàíñà. Çíà÷åíèå ýíåðãèè e"nl íàõîäèòñÿ èç ðàâåíñòâà íóëþ �óíê-öèè Éîñòà: fl(Qnl) = 0;ãäå Q2nl = 2e"nl. Ôóíêöèÿ Éîñòà fl(k) îïðåäåëåíà äëÿ êîìïëåêñíûõ çíà÷åíèék êàê fl(k) = limr!0 (kr)l(2l � 1)!! fl(k; r);ãäå fl(k; r) óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþ Øð¼äèíãåðà ñ ãðàíè÷íûì óñëîâèåìfl(k; r) � il e�i k r ïðè r !1.Â [3℄ ïîêàçàíî, ÷òî ïëîòíîñòü ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ è èõ âêëàä â òåð-ìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà âåùåñòâà ñîäåðæàò ñóììó âêëàäîâ îò îòäåëüíûõðåçîíàíñîâ. Êàê è â [2℄, â ðàáîòå [3℄ îòìå÷àåòñÿ, ÷òî èîíèçàöèÿ äàâëåíèåì íåïðèâîäèò ê ðåçêèì èçìåíåíèÿì òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí, è îáñóæäàþòñÿñóùåñòâóþùèå äîêàçàòåëüñòâà ýòîãî óòâåðæäåíèÿ. Â ìîäåëÿõ ñðåäíåãî àòî-ìà, íå ðàññìàòðèâàþùèõ çîííóþ ñòðóêòóðó ñïåêòðà, íåïðåðûâíîñòü ñâîéñòââåùåñòâà ñ èçìåíåíèåì òåìïåðàòóðû è ïëîòíîñòè äîñòèãàåòñÿ áëàãîäàðÿ ó÷¼-òó ðåçîíàíñîâ, ÷òî ïîçäíåå áûëî ïîäòâåðæäåíî â ÷èñëåííûõ ðàñ÷¼òàõ [4℄.



� 5�Â [3℄ òàêæå óêàçàíî, ÷òî íàëè÷èå ðåçîíàíñà ñâÿçàíî ñ ðåçêèì èçìåíåíèåì�àçû âîëíîâîé �óíêöèè íà âåëè÷èíó � â óçêîì èíòåðâàëå ýíåðãèé ýëåêòðîíà.1. Êà÷åñòâåííîå îïèñàíèå ðåçîíàíñîâ�àññìîòðèì áîëåå ïîäðîáíî ìîäåëü, â êîòîðîé âñå ýëåêòðîíû àòîìà äå-ëÿòñÿ íà äâå ãðóïïû: ýëåêòðîíû äèñêðåòíîãî è íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà. Õà-ðàêòåðíûé âèä ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèèUý��(r) = U(r) + l(l + 1)2r2 (1)ýëåêòðîíà ñ îðáèòàëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì l â ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîìïîòåíöèàëå V (r) = �U(r) ïîêàçàí íà ðèñ.1 (çäåñü è äàëåå èñïîëüçóþòñÿ àòîì-íûå åäèíèöû ~ = m = e = 1).
PSfrag repla
ementsUý�� U 0ý��0 rr1 r2"0"nl"0nl

�èñ. 1. Ý��åêòèâíàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà â àòîìíîé ÿ÷åéêåÂåëè÷èíà "0 íà ðèñóíêå îïðåäåëÿåò àñèìïòîòè÷åñêîå (ïðè r !1) çíà÷å-íèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåé áîëüøåé "0 ïðèíàäëåæàòíåïðåðûâíîìó ñïåêòðó; ïðè ýíåðãèè ìåíüøåé "0 ìîãóò ñóùåñòâîâàòü ñîñòîÿ-íèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà.Ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ îïðåäåëÿåòñÿ ïî âîëíîâûì �óíêöèÿì:�(r) = 14� r2 0�Xnl N("nl)R2nl(r) +Xl 1Z"0 N(")R2"l(r) d"1A ; (2)



� 6�ãäå Rnl(r) è R"l(r) � ðàäèàëüíûå ÷àñòè âîëíîâûõ �óíêöèé äèñêðåòíîãî èíåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ñîîòâåòñòâåííî, N(") = 2(2l+ 1)1 + exp�"� �� � , "nl � ýíåð-ãèÿ äèñêðåòíîãî óðîâíÿ ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n è îðáèòàëüíûì ÷èñ-ëîì l, � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, � � òåìïåðàòóðà.Êà÷åñòâåííî ïîÿâëåíèå ðàçîíàíñîâ, ïðåäñòàâëÿþùèõ ñîáîé óçêèå è ðåçêèåìàêñèìóìû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéw(") = r0Z0 R2"l(r) dr (3)â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå, ìîæíî îáúÿñíèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì.Ïóñòü äëÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (1) ñóùåñòâóåò äèñêðåòíûé óðîâåíü ñýíåðãèåé "nl, áëèçêîé ê "0 ("nl < "0). Ïðè íåáîëüøîì èçìåíåíèè ïàðàìåòðîâïîòåíöèàëà (íàïðèìåð, ïðè óìåíüøåíèè ãëóáèíû ÿìû) ýòîò óðîâåíü èñ÷åçà-åò èç äèñêðåòíîãî ñïåêòðà. Ïåðåîïðåäåëèì ïîòåíöèàë, íà÷èíàÿ ñ íåêîòîðîãîçíà÷åíèÿ ðàäèóñà r, òàê, ÷òîáû óâåëè÷èëîñü àñèìïòîòè÷åñêîå çíà÷åíèå ïîòåí-öèàëüíîé ýíåðãèè (ñì. U 0ý��(r) íà ðèñ.1). Â ââåä¼ííîì òàêèì îáðàçîì �èê-òèâíîì ïîòåíöèàëå âíîâü ïîÿâèòñÿ ñîñòîÿíèå äèñêðåòíîãî ñïåêòðà ñ ýíåðãèåé"0nl ("0nl > "0).�àññìîòðèì ñîñòîÿíèÿ íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ñ ýíåðãèåé " > "0 â ïîòåí-öèàëå Vý��(r) = �Uý��(r). Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñ ýíåðãèåé " = "0nl â èíòåðâàëåçíà÷åíèé r 2 (r1; r2) ïîä áàðüåðîì, íàëè÷èå êîòîðîãî ñâÿçàíî ñ öåíòðîáåæ-íîé ýíåðãèåé, âåä¼ò ñåáÿ êàê âîëíîâàÿ �óíêöèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà, ò.å.ýêñïîíåíöèàëüíî çàòóõàåò, òàê êàê ïðè r < r2 îíà ñîîòâåòñòâóåò äèñêðåò-íîìó ñîñòîÿíèþ â ïîòåíöèàëå V 0ý��(r) = �U 0ý��(r) è "íå çíàåò", ÷òî áàðüåðçàêàí÷èâàåòñÿ ïðè r = r2. Ïîýòîìó ïîñëå âûõîäà èç-ïîä áàðüåðà (ïðè r > r2)àìïëèòóäà îñöèëëÿöèé âîëíîâîé �óíêöèè ñ ýíåðãèåé "0nl ìíîãî ìåíüøå àì-ïëèòóäû ýòîé æå �óíêöèè ïðè r < r1. Àìïëèòóäà îñöèëëÿöèé âîëíîâûõ�óíêöèé ñ ýíåðãèÿìè, îòëè÷íûìè îò "0nl, ìàëî ìåíÿåòñÿ ïîñëå âûõîäà èç-ïîä áàðüåðà, òàê êàê äëÿ òàêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé íåò ýêñïîíåíöèàëüíîãîñïàäàíèÿ àìïëèòóäû.Âìåñòå ñ òåì âñå âîëíîâûå �óíêöèè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà íîðìèðîâàíûòàê, ÷òî ïðè r!1 R"l(r) �r 2� k sin(kr + '0); (4)ãäå k =p2("� "0), '0 � ñäâèã �àçû. Ïîýòîìó âîëíîâûå �óíêöèè ñ áëèçêèìèçíà÷åíèÿìè ýíåðãèè èìåþò áëèçêèå çíà÷åíèÿ àìïëèòóäû ïðè r > r2. Çíà÷èò,âåëè÷èíà âîëíîâîé �óíêöèè â ïðåäåëàõ ÿ÷åéêè, à ñëåäîâàòåëüíî, è ïëîòíîñòü



� 7�ñîñòîÿíèé (3), ïðè " = "0nl áóäåò èìåòü ðåçêèé ìàêñèìóì. Ýòî è îçíà÷àåòïîÿâëåíèå ðåçîíàíñà.2. �åçîíàíñíûå ñîñòîÿíèÿ íà ïðèìåðå ïðîñòîãîìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà1. Óñëîâèÿ ïîÿâëåíèÿ ðåçîíàíñàÂîçíèêíîâåíèå è ñâîéñòâà ðåçîíàíñîâ ìîæíî ïðîñëåäèòü íà ïðèìåðå ïðî-ñòîãî ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà (ðèñ.2), ïðèáëèæ¼ííî îïèñûâàþùåãî ý��åê-òèâíóþ ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ýëåêòðîíà â àòîìåU(r) = 8<: �U0; 0 < r < a;U1; a < r < b;0; b < r: (5)Ïðè ýòîì áóäåì ñ÷èòàòü r0 = b = r2. Ïóñòü òàêæå äëÿ ïðîñòîòû a = r1 = 1.
PSfrag repla
ements

UU1

�U0
0 ra = 1 b = r0

�èñ. 2. Âèä ìîäåëüíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè�åøåíèå óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðàR00 + 2(E � U(r))R = 0



� 8�ñ ãðàíè÷íûì óñëîâèåì R(0) = 0 è óñëîâèåì íîðìèðîâêè (4) ïðè 0 < " < U1èìååò âèä R(r) =r 2� k �8<: K sin({ r); 0 < r < 1;K(A e�pr + B epr); 1 < r < b;sin(kr + '0); r > b: (6)Çäåñü k = p2"; p(") =p2(U1 � "); {(") =p2(U0 + "); " = E; (7)A = 12p ep(p sin{ � { 
os{); B = 12p e�p(p sin{ + { 
os{); (8)K = � 1k2 (p sin{ sh(p(b� 1)) + { 
os{ 
h(p(b� 1)))2++�sin{ 
h(p(b� 1)) + {p 
os{ sh(p(b� 1))�2!� 12 : (9)Ñäâèã �àçû '0 îïðåäåëÿåòñÿ ïî �îðìóëàìsin'0 = K �sin{ �
os(kb) 
h(p(b� 1))� pk sin(kb) sh(p(b� 1))�++
os{�{p 
os(kb) sh(p(b� 1))� {k sin kb 
h(p(b� 1))�� ;
os'0 = K �sin{ � p{ 
os(kb) sh(p(b� 1)) + sin(kb) 
h(p(b� 1))�++
os{�{k 
os(kb) 
h(p(b� 1)) + {p sin kb sh(p(b� 1))�� :Âåëè÷èíà K ðàâíà îòíîøåíèþ àìïëèòóä îñöèëëÿöèé âîëíîâîé �óíêöèèïðè r < 1 è ïðè r > b. Ïðè ìàëûõ k (k � pU1; k � pU0) K � k � p"! 0ïðè " ! 0, åñëè âåëè÷èíà p sin{ sh(p(b� 1)) + { 
os{ 
h(p(b� 1)) 6= 0. Íîåñëè â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå ñóùåñòâóåò òàêîå çíà÷åíèå "r, ïðè êîòîðîìp sin{ sh(p(b� 1)) + { 
os{ 
h(p(b� 1)) = 0; (10)òî K("r) = 
h(p(b� 1))j sin{ j : (11)Â ñëó÷àå âûñîêîãî è øèðîêîãî áàðüåðà, ïðèexp(pU1(b� 1))� 1; (12)



� 9�çíà÷åíèåK("r)� 1, ò.å. âáëèçè " = "r âîçíèêàåò ðåçêèé ìàêñèìóì ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé.Ïðåîáðàçóåì âûðàæåíèå â ëåâîé ÷àñòè (10), ñ÷èòàÿ âûïîëíåííûì óñëîâèå(12): 
h(p(b� 1))(p sin{ th(p(b� 1)) + { 
os{) �� 12 ep(b�1)(p sin{(1� 2e�2p(b�1)) + { 
os{) == 12 ep(b�1)(p sin{ + { 
os{)� p sin{ e�p(b�1) � 12 ep(b�1) (p sin{ + { 
os{):Òîãäà âìåñòî óñëîâèÿ (10) ìîæíî ïðèáëèæ¼ííî íàïèñàòüp sin{ + { 
os{ = 0: (13)Óñëîâèå ïîÿâëåíèÿ ðåçîíàíñà (13) äëÿ âûñîêîãî è øèðîêîãî áàðüåðà ñîâïà-äàåò ñ óñëîâèåì B = 0 â (8), ò.å. îòñóòñòâèåì âîçðàñòàþùåé ýêñïîíåíòû ïîäáàðüåðîì.Óñëîâèå ñóùåñòâîâàíèÿ äèñêðåòíîãî óðîâíÿ äëÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè(5) ìîæíî çàïèñàòü â âèäå:g("; U0; U1; b) = p sin{ th(p(b� 1)) + { 
os{sin{ + {p 
os{ th(p(b� 1)) = �k = �p2"; (14)ãäå p = p2(U1 + "), { = p2(U0 � "), " = �E. Ïîýòîìó óñëîâèå (10) ïðè" = 0 ñîâïàäàåò ñ óñëîâèåì èñ÷åçíîâåíèÿ (èëè ïîÿâëåíèÿ) ñâÿçàííîãî ñî-ñòîÿíèÿ, ò.å. ðåçîíàíñ âîçíèêàåò ïðè âûäàâëèâàíèè äèñêðåòíîãî óðîâíÿ âíåïðåðûâíûé ñïåêòð.Óðàâíåíèå (14) îïðåäåëÿåò â íåÿâíîì âèäå çàâèñèìîñòü ýíåðãèè äèñêðåò-íîãî óðîâíÿ îò ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà: "(U0; U1; b). Îïðåäåëèì, êàê äîëæ-íû ìåíÿòüñÿ ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà, ÷òîáû äèñêðåòíûé óðîâåíü ïåðåø¼ë âíåïðåðûâíûé ñïåêòð. Äëÿ ýòîãî íàéä¼ì çíàêè ïðîèçâîäíûõ �"�U0 ; �"�U1 ; �"�bïðè "! 0. Óñëîâèå "! 0 â (14) îçíà÷àåò, ÷òî âûïîëíåíî ðàâåíñòâîp(0) sin{(0) th(p(0)(b� 1)) + {(0) 
os{(0) = 0: (15)Ïðîäè��åðåíöèðóåì (14) ïî U0:� 1p2" �"�U0 = �g�U0 : (16)Â ïðàâîé ÷àñòè (16) ñòîèò îãðàíè÷åííàÿ ïðè "! 0 âåëè÷èíà. Ñëåäîâàòåëüíî,ïðè "! 0 �"�U0 ! 0. Ïîýòîìó â ïðîèçâîäíîé �g�U0 ìîæíî ïîëîæèòü " = 0,



� 10��"�U0 = 0. Òîãäà ñ ó÷¼òîì (15) ïîëó÷àåì� 1p2" �"�U0 ����"!0 = �
h2(p(b�1))� p{2 th(p(b� 1)) (p th(p(b� 1)) + 1) + 1� < 0;ò.å. �"�U0����"!0 > 0. Òàêèì îáðàçîì, âûäàâëèâàíèå äèñêðåòíîãî óðîâíÿ ïðîèñ-õîäèò çà ñ÷¼ò óìåíüøåíèÿ U0 (óìåíüøåíèÿ ãëóáèíû ÿìû). Äè��åðåíöèðóÿ(14) ïî U1 è b, ïîëó÷èì� 1p2" �"�U1 ����"!0 = �sh(2p(b� 1))2p + b� 1� > 0;� 1p2" �"�b����"!0 = p2 > 0:Êàê ëåãêî âèäåòü, ïðîèçâîäíûå �"�U1 ����"!0 < 0 è �"�b����"!0 < 0, è, ñëåäîâàòåëüíî,âûäàâëèâàíèå äèñêðåòíîãî óðîâíÿ ïðîèñõîäèò çà ñ÷¼ò óâåëè÷åíèÿ çíà÷åíèép è b (óâåëè÷åíèÿ âûñîòû è øèðèíû áàðüåðà).2. Ñêà÷îê �àçû âîëíîâîé �óíêöèèÄëÿ ìîäåëüíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (5) âîëíîâàÿ �óíêöèÿ äèñêðåòíîãîñïåêòðà ñ êâàíòîâûì ÷èñëîì n èìååò n�1 íóëåé, ðàñïîëîæåííûõ â ïðåäåëàõÿ÷åéêè ïðè r < b. Îòâå÷àþùàÿ åé ðåçîíàíñíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â íåïðå-ðûâíîì ñïåêòðå òàêæå èìååò n � 1 íóëåé â ýòîé ÿ÷åéêå è, ñîîòâåòñâåííî, nìàêñèìóìîâ. Ïðè ýòîì çíàê âîëíîâîé �óíêöèè âûáðàí òàêèì îáðàçîì, ÷òî ân-ì ìàêñèìóìå îí ðàâåí (�1)n�1. Ïîñëå âûõîäà èç-ïîä áàðüåðà ïðè r = b âîë-íîâàÿ �óíêöèÿ (6) ñøèâàåòñÿ ñ ñèíóñîèäàëüíûì ðåøåíèåì, ïîýòîìó å¼ çíàêâ (n+ 1)-ì ìàêñèìóìå îïðåäåëÿåòñÿ çíàêîì ïðîèçâîäíîé R0(b). Êàê ñëåäóåòèç (6), ïðè 1 < r < b ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà ÿâëÿåòñÿ �óíêöèÿR(r) = C(")�sin{ 
h(p(r � 1)) + {p 
os{ sh(p(r � 1))�, ãäå C(") > 0, ïðè-÷¼ì C(0) = 0, åñëè óñëîâèå (15) íå âûïîëíÿåòñÿ, è C(0) = 1 â ïðîòèâíîìñëó÷àå. ÏîýòîìóR0(b) = C(") f(") = C(") (p sin{ sh(p(b� 1)) + { 
os{ 
h(p(b� 1))) : (17)Ïðè ïàðàìåòðàõ ïîòåíöèàëà, óäîâëåòâîðÿþùèõ óñëîâèþ (15), äèñêðåò-íûé óðîâåíü ïåðåõîäèò â íåïðåðûâíûé ñïåêòð. Ïóñòü ïàðàìåòðû ïîòåíöè-àëà íåìíîãî èçìåíèëèñü ïî ñðàâíåíèþ ñ (15) òàê, ÷òî â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå



� 11�ñóùåñòâóåò ðåçîíàíñ ïðè ýíåðãèè " = "r:p("r) sin{("r) sh(p("r)(b� 1)) + {("r) 
os{("r) 
h(p("r)(b� 1)) = 0: (18)Î÷åâèäíî, ÷òî ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõ ýíåðãèÿõ, êàê ñëåäóåò èç êâàçèêëàñ-ñè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ, çíàê âîëíîâîé �óíêöèè â (n+1)-ì ìàêñèìóìå ïðîòè-âîïîëîæåí çíàêó ýòîé æå �óíêöèè â n-ì ìàêñèìóìå. Ïðè " = "r, êàê ñëåäóåòèç (18), ïðîèçâîäíàÿ âîëíîâîé �óíêöèè íà ãðàíèöå ÿ÷åéêè r = b îáðàùàåòñÿâ íîëü.Óáåäèìñÿ â òîì, ÷òî ïðè ýíåðãèÿõ " < "r âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â n-ì è(n+1)-ì ìàêñèìóìàõ èìååò îäèíàêîâûå çíàêè, à çíà÷èò, ïðè " = "r âåëè÷èíàR0(b) ìåíÿåò çíàê. Äëÿ ýòîãî ðàñìîòðèì çíàê R0(b) ïðè " ! 0, êîòîðûéîïðåäåëÿåòñÿ çíàêîì f(") â (17) ïðè " = 0. Â ìîìåíò èñ÷åçíîâåíèÿ ñîñòîÿíèÿâ äèñêðåòíîì ñïåêòðå f(")j"=0 = 0. Ïðè ýòîì, êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ (15),
tg{ = � p{ th(p(b� 1));ò.å. 
tg{ < 0 è óãîë { íà åäèíè÷íîé îêðóæíîñòè ëåæèò âî 2 èëè â 4÷åòâåðòè. Ïóñòü âûäàâëèâàíèå óðîâíÿ ïðîèñõîäèò çà ñ÷¼ò óìåíüøåíèÿ ãëó-áèíû ÿìû,÷òî ñîîòâåòñòâóåò óìåíüøåíèþ {. �àññìîòðèì ñíà÷àëà ñëó÷àé,êîãäà { ëåæèò âî 2 ÷åòâåðòè (sin{ > 0; 
os{ < 0), ÷òî îòâå÷àåò âû-äàâëèâàíèþ óðîâíÿ ñ íå÷¼òíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n (âîëíîâàÿ �óíêöèÿâ n-ì ìàêñèìóìå ïîëîæèòåëüíà). Ïðè óìåíüøåíèè { (ðèñ.3) sin{ óâå-ëè÷èâàåòñÿ, 
os{ óâåëè÷èâàåòñÿ (óìåíüøàåòñÿ ïî ìîäóëþ). Ïîýòîìó, åñëèp sin{n sh(p(b� 1)) + {n 
os{n 
h(p(b� 1)) = 0, òî ñ óìåíüøåíèåì { âûðà-æåíèå p sin{ sh(p(b� 1))+{ 
os{ 
h(p(b� 1)) ñòàíåò áîëüøå 0, è âîëíîâàÿ�óíêöèÿ â (n+1)-ì ìàêñèìóìå ïîëîæèòåëüíà, êàê è â n-ì. Â ñëó÷àå ÷¼òíîãîn ({ ëåæèò â 4 ÷åòâåðòè) âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â n-ì è (n + 1)-ì ìàêñèìóìàõîòðèöàòåëüíà. Àíàëîãè÷íî ìîæíî óáåäèòüñÿ, ÷òî åñëè âûäàâëèâàíèå óðîâíÿñ êâàíòîâûì ÷èñëîì n ïðîèñõîäèò çà ñ÷¼ò óâåëè÷åíèÿ âûñîòû èëè øèðèíûáàðüåðà, òî ïðè "! 0 âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â n-ì è (n+1)-ì ìàêñèìóìàõ èìååòîäèíàêîâûå çíàêè.Òàêèì îáðàçîì, ïðè ýíåðãèÿõ íèæå öåíòðà ðåçîíàíñà âîëíîâàÿ �óíêöèÿâ n-ì è (n+1)-ì ìàêñèìóìàõ èìååò îäèíàêîâûå çíàêè, à ïðè ýíåðãèÿõ âûøåöåíòðà ðåçîíàíñà � ðàçíûå çíàêè. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïîñëå âûõîäà èç-ïîä áà-ðüåðà �àçû âîëíîâûõ �óíêöèé ñ " < "r è " > "r áóäóò îòëè÷àòüñÿ ïðèìåðíîíà �. Êàê èçâåñòíî, íàëè÷èå ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ïðèâîäèò ê ñêà÷êó �àçûâîëíîâîé �óíêöèè òàêæå íà �. Ýòî ñâîéñòâî ñîõðàíÿåòñÿ è äëÿ ðåçîíàíñîââ íåïðåðûâíîì ñïåêòðå, òîëüêî çäåñü èìååò ìåñòî íå ñêà÷îê, à ðåçêîå èçìå-íåíèå �àçû íà � â óçêîì èíòåðâàëå ýíåðãèé. Êàê âèäíî èç ðèñ.4, âîëíîâàÿ�óíêöèÿ ñ áëèçêîé ê ðåçîíàíñíîé ýíåðãèåé " = 0:54672 â 4-ì è 5-ì ìàêñè-ìóìàõ èìååò ðàçíûå çíàêè (å¼ ýíåðãèÿ ÷óòü âûøå "r), à �àçà ïîñëå âûõîäà
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�èñ. 3. Èçìåíåíèå ñëàãàåìûõ â �îðìóëå (17) ïðè óìåíüøåíèè ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîéÿìûèç-ïîä áàðüåðà èìååò ïðîìåæóòî÷íîå çíà÷åíèå ìåæäó �àçàìè èçîáðàæ¼ííûõíà ðèñóíêå �óíêöèé ñ ýíåðãèÿìè íèæå è âûøå öåíòðà ðåçîíàíñà.Îïðåäåëèì óñëîâíûé öåíòð ðåçîíàíñà êàê çíà÷åíèå ýíåðãèè, ïðè êîòî-ðîé âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ìåíÿåò çíàê â ïåðâîì ìàêñèìóìå ïîñëå âûõîäà èç-ïîäáàðüåðà. Â ñëó÷àå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (5) ïîëîæåíèå ýòîé òî÷êè îïðå-äåëÿåòñÿ óðàâíåíèåì (18). Ñêà÷îê �àçû âîëíîâîé �óíêöèè èãðàåò âàæíóþðîëü äëÿ îáíàðóæåíèÿ è ëîêàëèçàöèè ðåçîíàíñîâ â ÷èñëåííûõ ðàñ÷¼òàõ.Äëÿ ýëåêòðîíîâ ñ îðáèòàëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì l = 0 îòñóòñòâóåò öåí-òðîáåæíàÿ ýíåðãèÿ â (1) è, êàê ñëåäñòâèå, îòñóòñòâóåò ïîòåíöèàëüíûé áà-ðüåð. �åçîíàíñû, âîçíèêàþùèå ïðè âûäàâëèâàíèè òàêèõ ýëåêòðîíîâ â íåïðå-ðûâíûé ñïåêòð, ñâÿçàíû ñ âèðòóàëüíûìè óðîâíÿìè ýíåðãèè. Äëÿ ìîäåëüíîéïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (5) îòñóòñòâèå ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà îòâå÷àåò ïðå-äåëüíîìó ñëó÷àþ b = 1. �åøåíèå óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà â ýòîì ñëó÷àå èìååòâèä R(r) =r 2� k �8>><>>: 1rsin2{ + {2k2 
os2{ sin({r); 0 < r < 1;sin(kr + '0); r > 1; (19)ãäå k = p2", { = p2(U0 + "), '0 � ñäâèã �àçû âîëíîâîé �óíêöèè. Ïðè" ! 0 (" � U0) àìïëèòóäà îñöèëëÿöèé âîëíîâîé �óíêöèè ïðè r < 1 âåä¼ò
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�èñ. 4. Âîëíîâûå �óíêöèè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ñ ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè ýíåðãèé: 1)� ñ áëèçêîé ê ðåçîíàíñíîé ýíåðãèåé " = 0:54672, 2) � òî æå, íî âîëíîâàÿ �óíêöèÿ óìåíü-øåíà â 100 ðàç, 3) " = 0:535 (" < "r), 4) " = 0:558 (" > "r). Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà:{ = 7�2 + �30 , U0 = {22 , U1 = 3{2 
tg2{2 , b = 4:3
ñåáÿ êàê pk � " 14 , åñëè 
os{ 6= 0, è êàê 1pk � 1" 14 , åñëè
os{ = 0 �{n = �2 + � (n� 1); n = 1; 2; ::� : (20)Óñëîâèå ïîÿâëåíèÿ ðåçîíàíñà (20) ñîâïàäàåò ñ óñëîâèåì âûäàâëèâàíèÿäèñêðåòíîãî óðîâíÿ ñ êâàíòîâûì ÷èñëîì n â íåïðåðûâíûé ñïåêòð. Êàê è ïðèíàëè÷èè ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, ïîñëå èñ÷åçíîâåíèÿ äèñêðåòíîãî óðîâíÿ âíåïðåðûâíîì ñïåêòðå ñóùåñòâóåò ýíåðãèÿ "r, ïðè êîòîðîé ïðîèçâîäíàÿ âîë-íîâîé �óíêöèè íà ãðàíèöå ÿ÷åéêè (ïðè r = 1) îáðàùàåòñÿ â íîëü. Çíà÷åíèå"r îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì
os{ = 
osp2(U0 + ") = 0: (21)Íî ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ (21) àìïëèòóäû îñöèëëÿöèé âîëíîâîé �óíêöèèïðè r < 1 è ïðè r > 1 ñîâïàäàþò, è ñøèâêà äâóõ ñèíóñîèäàëüíûõ ðåøåíèéïðîèñõîäèò âáëèçè ìàêñèìóìà âîëíîâîé �óíêöèè. Ïîýòîìó â äàííîì ñëó-÷àå íåëüçÿ ãîâîðèòü î ñêà÷êå �àçû âîëíîâîé �óíêöèè, òàê êàê íåò òàêèõçíà÷åíèé ýíåðãèè, ïðè êîòîðûõ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíûõìàêñèìóìàõ èìååò îäèíàêîâûå çíàêè.



� 14�3. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñ ó÷¼òîì ðåçîíàíñîâÏëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ íîðìèðîâàíà óñëîâèåì ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ÿ÷åé-êè (óðàâíåíèåì äëÿ îïðåäåëåíèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà):4� r0Z0 r2�(r) dr =Xnl N("nl) wnl + 1Z"0 N(")w(") d" = Z; (22)ãäå wnl = r0R0 R2nl(r) dr, w(") � ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ íåïðåðûâíîãîñïåêòðà, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ ïî �îðìóëå (3). �àññìîòðèì ïðîöåññ ïåðåõîäàýëåêòðîíà èç äèñêðåòíîãî â íåïðåðûâíûé ñïåêòð. Ïðè ïðèáëèæåíèè ýíåðãèèäèñêðåòíîãî óðîâíÿ ê ãðàíèöå íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà âåëè÷èíà wnl óìåíüøà-åòñÿ, îáðàùàÿñü â íîëü â ìîìåíò èñ÷åçíîâåíèÿ äèñêðåòíîãî óðîâíÿ. Â òî æåâðåìÿ â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå ïîÿâëÿåòñÿ ðåçîíàíñ, è ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèéw(") âî âòîðîì ñëàãàåìîì ïðàâîé ÷àñòè óñëîâèÿ (22) óâåëè÷èâàåòñÿ. Çíà-÷åíèÿ ýíåðãèè äèñêðåòíîãî óðîâíÿ "nl è ðåçîíàíñíîé ýíåðãèè "0nl â îáëàñòèïåðåõîäà ýëåêòðîíà èç äèñêðåòíîãî â íåïðåðûâíûé ñïåêòð áëèçêè ìåæäó ñî-áîé. Ïîýòîìó, åñëè èíòåãðàë îò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïî îáëàñòè ðåçîíàíñíûõýíåðãèé ðàâåí åäèíèöå: Zðåç w(") d" � 1; (23)òî ðåçîíàíñ äà¼ò òàêîé æå âêëàä â ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ, êàê è ñîîòâåòñòâó-þùèé äèñêðåòíûé óðîâåíü. Çíà÷èò, ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ (23) ïëîòíîñòüýëåêòðîíîâ è õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íå èñïûòûâàþò ñêà÷êà ïðè âûäàâëèâà-íèè äèñêðåòíîãî óðîâíÿ â íåïðåðûâíûé ñïåêòð.Ïîêàæåì íà ïðèìåðå ìîäåëüíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (5), êàê âûïîë-íÿåòñÿ óñëîâèå (23). Áóäåì ðàññìàòðèâàòü ãëóáîêóþ ïîòåíöèàëüíóþ ÿìó:U1U0 � 1 � p{ � 1� ; (24)÷òî, êàê ïðàâèëî, âûïîëíÿåòñÿ äëÿ ðåàëüíûõ àòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ. Â ýòîìñëó÷àå èç óðàâíåíèÿ (18) ñëåäóåò ïðèáëèæ¼ííîå óñëîâèå{n = �2 + �(n� 1); n = 1; 2; :: (25)Áóäåì òàêæå ñ÷èòàòü âûïîëíåííûì íåðàâåíñòâî (12). Ñ ó÷¼òîì (12) è (25)w(") = bZ0 R2(r) dr � 1� k �1 + 1p� K2("): (26)



� 15�Ïðè ïîëó÷åíèè (26) ìîæíî ñ÷èòàòü p = p("r), ÷òî ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòüóñëîâèå (18). �àñêëàäûâàÿ K2(") âáëèçè " = "r, ïîëó÷èì:p(") sin{(") sh(p(")(b� 1)) + {(") 
os{(") 
h(p(")(b� 1)) �� �C ("� "r) sin{ 
h(p(b� 1));C = 1 + th(p(b� 1))p �1 + p2{2�+ b� 1
h2(p(b� 1)) + p2{2 th2(p(b� 1)) � 1p + 1;sin{(") 
h(p(")(b� 1)) + {(")p(") 
os{(") sh(p(")(b� 1)) �� sin{
h(p(b� 1)) � "� "rp sin{ sh(p(b� 1))��1 + p2{2��1 + th(p(b� 1))p �++ b� 1
h2(p(b� 1))� � sin{
h(p(b� 1)) � "� "rp sin{ sh(p(b� 1))�1 + 1p� ;K2(") �  ("� "r)22" 
h2(p(b� 1)) �1 + 1p�2��2("� "r)p �1 + 1p� th(p(b� 1)) + 1
h2(p(b� 1))��1 ��  ("� "r)22" 
h2(p(b� 1)) �1 + 1p�2 + 1
h2(p(b� 1))!�1 : (27)Çäåñü p = p("r); { = {("r) è ó÷òåíî, ÷òî sin2{ � 1.Ïðè ïîëó÷åíèè (27) ìû ïðåíåáðåãëè ëèíåéíûì ïî ðàçíîñòè " � "rñëàãàåìûì 2("� "r)p �1 + 1p� th(p(b � 1)) ïî ñðàâíåíèþ ñ âåëè÷èíîé("� "r)22" 
h2(p(b�1))�1 + 1p�2, êâàäðàòè÷íîé ïî "�"r. Îòíîøåíèå ëèíåéíîãîñëàãàåìîãî ê êâàäðàòè÷íîìó4" th(p(b� 1))p �1 + 1p� ("� "r) 
h2(p(b� 1)) = 2p2a " th(p(b� 1))p ("� "r) � 2p2a "p ("� "r); (28)ãäå a = p2�1 + 1p� 
h2(p(b� 1)):



� 16�Âûðàæåíèå (28) ñòàíîâèòñÿ ðàâíûì åäèíèöå ïðè "� "r = �" = 2p2a "rp� 2p2a �� 2p2a "rp . Òàêèì îáðàçîì, ðàçëîæåíèå (27) íå ðàáîòàåò â îêðåñòíîñòè òî÷êè"r ïðè j"�"rj < �". Íî âåëè÷èíà �" ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñ øèðèíîé ðåçîíàíñà(ñì. äàëåå (33), (38)), åñëè "r � U1, ÷òî áóäåì ïðåäïîëàãàòü âûïîëíåííûì.Ïîýòîìó ïðè èíòåãðèðîâàíèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïî âñåé îáëàñòè ðåçîíàíñàðàçëîæåíèå (27) îïðàâäàíî.Ñ ó÷¼òîì (26) è (27) èíòåãðàë îò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïðèíèìàåò âèä:1Z0 w(") d" = a� 1Z0 d"p" �("� "r)2" + a2� =
= 1� 1Z0 dxpx �(x� x0)2x + 1� = 2� 1Z0 t2 dt(t2 � t20)2 + t2 ; (29)ãäå x0 = t20 = "ra2 : Êàê èçâåñòíî, èíòåãðàë â (29) ìîæíî âû÷èñëèòü ñëåäóþùèìîáðàçîì. Èìååì1Z0 w(")d" = 1� t0Z0

�1� t20t2� dtt2 � 2t20 + 1 + t40t2+1� 1Zt0
�1� t20t2� dtt2 � 2t20 + 1 + t40t2+1� 1Z0

�1 + t20t2� dtt2 � 2t20 + 1 + t40t2 :(30)Ñ ïîìîùüþ çàìåíû ïåðåìåííûõ u = t + t20t óáåæäàåìñÿ, ÷òî äâà ïåðâûõèíòåãðàëà â (30) âçàèìíî óíè÷òîæàþòñÿ. Òðåòèé èíòåãðàë ïóò¼ì çàìåíû u == t� t20t ïðèâîäèòñÿ ê âèäó 1� 1Z�1 du1 + u2 = 1:Òàêèì îáðàçîì, 1R0 w(") d" = 1, ÷òî è òðåáîâàëîñü äîêàçàòü.Îöåíèì õàðàêòåðíóþ øèðèíó ðåçîíàíñà. Êàê ñëåäóåò èç (26) è (27),w(") � a�p" �("� "r)2" + a2� : (31)



� 17�Øèðèíó ðåçîíàíñà íàéä¼ì èç óñëîâèé: w ("r � (Æ")1) = w ("r + (Æ")2) == w("r)2 , Æ" = (Æ")1 + (Æ")2. Ïðè"r � a2 �"r � U1 e�4p(b�1)� (32)ïîëó÷èì (Æ")1 = (Æ")2 = ap"r; Æ" = 2ap"r: (33)Ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ (32) øèðèíà ðåçîíàíñà Æ" ñâÿçàíà ñ ïëîòíîñòüþñîñòîÿíèé â öåíòðå ðåçîíàíñà ñîîòíîøåíèåì, ñïðàâåäëèâûì äëÿ ïðî�èëÿ Ëî-ðåíöà: w("r) = 1� ap"r = 2� Æ": (34)Âûðàæåíèå (31) ïðè "r � a2 ìîæíî ïðèáëèæ¼ííî çàìåíèòü íàw(") � a� p"r �("� "r)2"r + a2� ; (35)÷òî äà¼ò ëîðåíöåâñêèé ïðî�èëü. Â ñïðàâåäëèâîñòè ïðèáëèæåíèÿ (35) ïðèóñëîâèèè (32) ìîæíî óáåäèòüñÿ, ïðîèíòåãðèðîâàâ ïëîòíîñòü ñîîòîÿíèé (35)ïî ýíåðãèè, ÷òî äà¼ò1Z0 a d"� p"r �("� "r)2"r + a2� = 12 �1 + 2� ar
tg�p"ra �� � 1; åñëè "r � a2:(36)Â äðóãîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå"r � a2 �"r � U1 e�4p(b�1)� (37)èìååì Æ"1 = "r �1� � "r2a2�2� � "r; (Æ")2 = 3"r; Æ" = 4"r: (38)Â ýòîì ñëó÷àå ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â ðåçîíàíñå íå îïèñûâàåòñÿ �îðìóëîéËîðåíöà. �åçîíàíñ ïîëó÷àåòñÿ áîëåå óçêèì, ÷åì ðåçîíàíñ ëîðåíöåâñêîãî òèïàòîé æå âûñîòû. Êðîìå òîãî, îáëàñòü ýíåðãèé ", äàþùàÿ îñíîâíîé âêëàä âèíòåãðàë (23), " � a2 � Æ".Òî÷êà ìàêñèìóìà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â ðåçîíàíñå, âîîáùå ãîâîðÿ, íå ñîâ-ïàäàåò ñ òî÷êîé, ãäå ïðîèñõîäèò ñêà÷îê �àçû âîëíîâîé �óíêöèè. Ïîêàæåìýòî, ñ÷èòàÿ âûïîëíåííûì óñëîâèå (12). Â ýòîì ñëó÷àå �óíêöèÿ 2� k K2(")
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�èñ. 5. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â ðåçîíàíñå äî âûäàâëèâàíèÿ äèñêðåòíîãî óðîâíÿ â íåïðå-ðûâíûé ñïåêòðèìååò ðåçêèé ìàêñèìóì ïðè " = "r. Çàïèøåì âîëíîâóþ �óíêöèþ (6) â ïðå-äåëàõ ÿ÷åéêè â âèäå R(r) =r 2� k K eR(r). Ïóñòü ðàçíîñòü U1� "r íå ìàëà ïîñðàâíåíèþ ñ U1. Òîãäà âåëè÷èíà bR0 eR2(r)dr ïëàâíî çàâèñèò îò " â îêðåñòíîñòè" = "r. Ïîýòîìó â âûðàæåíèè (3) äëÿ w(") âáëèçè òî÷êè " = "r �óíêöèþbR0 eR2(r)dr ìîæíî ïðèáëèæ¼ííî ñ÷èòàòü ïîñòîÿííîé, ðàâíîé ñâîåìó çíà÷åíèþïðè " = "r. Íàéä¼ì çíàê ïðîèçâîäíîé w0("r). �àñêëàäûâàÿ w(") âáëèçè "r äîëèíåéíûõ ïî "� "r ñëàãàåìûõ, ïîëó÷èì, ÷òîw(") � 1 + ("� "r)�1p �1 + 1p� sh(2p(b� 1))� 12"r� :Ïîýòîìó ïðè "r > ("r)
r = p22(p+ 1) sh(2p(b� 1)) � p2p+ 1 e�2p(b�1) èìååìw0("r) > 0, ò.å. ìàêñèìóì ðåçîíàíñà ñìåù¼í â ñòîðîíó " > "r, è íàîáîðîò, ïðè"r < ("r)
r ìàêñèìóì ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íàõîäèòñÿ ëåâåå òî÷êè "r.Íà ðèñ.5 ïîêàçàíà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå íà èíòåð-âàëå ýíåðãèé " 2 (0; 0:004) ïðè ïàðàìåòðàõ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè{ = {0 = 7�2 + �30; U1 = 1:001fU1 = 1:001{20 
tg2{02 = 0:68; b = 4:3: (39)Èç ðèñóíêà âèäíî çàðîæäåíèå ðåçîíàíñà ïåðåä èñ÷åçíîâåíèåì óðîâíÿ èç äèñ-êðåòíîãî ñïåêòðà. Èíòåãðàë îò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïî îáëàñòè ðåçîíàíñà íàðèñ.5 ðàâåí 0.03.
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àáâãä å
�èñ. 6. Ïëîòíîñòü ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé ïîñëå âûäàâëèâàíèÿ óðîâíÿ èç äèñêðåòíîãîñïåêòðà: à),á ) � çà ñ÷¼ò óìåíüøåíèÿ ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû, â),ã) � çà ñ÷¼ò óâå-ëè÷åíèÿ âûñîòû ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, ä),å) � çà ñ÷¼ò óâåëè÷åíèÿ øèðèíû áàðüåðà.Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, íå óêàçàííûå íà ðèñóíêàõ, òàêèå æå, êàê â (39)



� 20�Íà ðèñ.6 èçîáðàæåíà ïëîòíîñòü ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé äëÿ øåñòè ðàçëè÷-íûõ ïîòåíöèàëîâ. Òàê, ðåçîíàíñû à),á ) äåìîíñòðèðóþò âûäàâëèâàíèå äèñ-êðåòíîãî óðîâíÿ çà ñ÷¼ò óìåíüøåíèÿ ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû (âûñîòà èøèðèíà áàðüåðà òàêèå æå, êàê â (39)). �åçîíàíñû â),ã) âîçíèêàþò ïðè âû-äàâëèâàíèè óðîâíÿ çà ñ÷¼ò óâåëè÷åíèÿ âûñîòû áàðüåðà, à ðåçîíàíñû ä ),å) �çà ñ÷¼ò óâåëè÷åíèÿ øèðèíû áàðüåðà. Èíòåãðàëû îò w(") äëÿ âñåõ ðåçîíàíñîâíà ðèñ.6 áëèçêè ê åäèíèöå. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ïðè èçìåíåíèè óêàçàí-íûõ ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà ïðîèñõîäèò ñäâèã ïîëîæåíèÿ ðåçîíàíñà ââåðõ ïîýíåðãèè, à óìåíüøåíèå ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ïðèâîäèò ê óøèðåíèþè ïîñëåäóþùåìó ðàñòâîðåíèþ ðåçîíàíñà â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå. �åàëüíàÿêàðòèíà âûäàâëèâàíèÿ äèñêðåòíûõ óðîâíåé â íåïðåðûâíûé ñïåêòð ÿâëÿåò-ñÿ áîëåå ñëîæíîé, òàê êàê â ïðîöåññå èîíèçàöèè äàâëåíèåì ïðè óâåëè÷åíèèïëîòíîñòè âåùåñòâà ìåíÿþòñÿ âñå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà.3. Âëèÿíèå ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé íà ýëåê-òðîííóþ ïëîòíîñòüÊàê ïîêàçàíî â ï.3, ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ó÷¼ò ðåçîíàíñîâ äà¼ò ïëàâíîå ïî-âåäåíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè è äðóãèõ âåëè÷èíïðè âûäàâëèâàíèè ýëåêòðîíîâ â íåïðåðûâíûé ñïåêòð. Íà ðèñ.7 ïîêàçàí ïðè-ìåð ÷èñëåííîãî ðàñ÷¼òà, äåìîíñòðèðóþùèé âëèÿíèå ðåçîíàíñîâ íà ïëîòíîñòüýëåêòðîíîâ. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî ïðè èñ÷åçíîâåíèè èç äèñêðåòíîãî ñïåêòðàóðîâíÿ 4f 72 ïëîòíîñòü ñâÿçàííûõ è ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ, êàæäàÿ â îòäåëüíî-ñòè, ñèëüíî èçìåíèëèñü, â òî âðåìÿ êàê ñóììàðíàÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü ïî-÷òè íå èçìåíèëàñü. Ó÷¼ò ðåçîíàíñîâ ïðîâîäèëñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïîñëåâû÷èñëåíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà â ñàìîñîãëàñîâàííîì ïîòåíöèàëå ââîäèëñÿíîâûé, �èêòèâíûé ïîòåíöèàë, êàê ýòî îïèñàíî â ï.2. Â ïåðåîïðåäåë¼ííîì ïî-òåíöèàëå íàõîäèëèñü äîïîëíèòåëüíûå äèñêðåòíûå óðîâíè ýíåðãèè, ñëóæàùèåíà÷àëüíûì ïðèáëèæåíèåì ïðè íàõîæäåíèè ðåçîíàíñà. Äëÿ íàõîæäåíèÿ öåí-òðà ðåçîíàíñà � çíà÷åíèÿ "r � èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä äåëåíèÿ ïîïîëàì: åñëèïðè ýíåðãèè " âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â (n� l)-ì è (n� l+1)-ì ìàêñèìóìàõ èìååòîäèíàêîâûå çíàêè, òî " < "r, åñëè ðàçíûå çíàêè, òî " > "r. Ïðè èíòåãðèðî-âàíèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïî îáëàñòè ðåçîíàíñíûõ ýíåðãèé ("1 < " < "2)óäîáíî ñäåëàòü çàìåíó ïåðåìåííûõ:ln "2 � "r"� "r = u) "2R"r w(") d" = w("0)("2 � "r) 1R0 g(u) du; " > "r; (40)ln "r � "1"r � " = u) "rR"1 w(") d" = w("0)("r � "1) 1R0 g(u) du; " < "r; (41)
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�èñ. 7. Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü äëÿ çîëîòà ïðè Ò = 1 ýÂ, � = 125ã=ñì3: 1à, 1á � ïëîòíîñòüñâÿçàííûõ ýëåêòðîíîâ, 2à, 2á � ïëîòíîñòü ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ, 3à, 3á � ñóììàðíàÿïëîòíîñòü; ñ èíäåêñîì à � äî âûäàâëèâàíèÿ äèñêðåòíîãî óðîâíÿ, ñ èíäåêñîì á � ïîñëåâûäàâëèâàíèÿ äèñêðåòíîãî óðîâíÿãäå â ïåðâîì ñëó÷àå g(u) = 1w("r) w("r + ("2 � "r) e�u) e�u, à âî âòîðîì �g(u) = 1w("r) w("r � ("r � "1) e�u) e�u. Èíòåãðèðîâàíèå â (40),(41) ïðîâîäèòñÿíà ñåòêå, ðàâíîìåðíîé ïî u. Ôóíêöèÿ g(u) íå èìååò ðåçêîãî ìàêñèìóìà, âîòëè÷èå îò w("), è óáûâàåò ïðè áîëüøèõ u êàê e�u.
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