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КВАНТОВАЯ ПОПРАВКА К СПЕКТРАЛЬНОМУ ЭФФЕКТИВНОМУ 
КЛАССИЧЕСКОМУ ИЗЛУЧЕНИЮ В КУЛОНОВСКОМ ПОЛЕ 

А.А. Крыловецкий, Н.Л. Манаков, С.И. Мармо 

Воронежский государственный университет, 394006 Воронеж 

 
Нерелятивистское дипольное тормозное излучение (ТИ) электрона в кулоновском поле 

дает удобную возможность для исследования соответствия между квантовой и классической 
теориями излучения (см., напр., соответствующий анализ в [1]). Квантовые результаты для па-
раметров ТИ [наиболее важный из которых — спектральное распределение излучения, ( )d dωκ ω σ ω= = ,  где ( )dσ ω  

 — сечение ТИ] выражаются в аналитической форме через гипергеометрическую функцию, 

2 1( )F zα β γ, , ;  [2]. Асимптотический анализ этих формул при 0→=  позволяет найти для них 
классический предел, а также квантовые поправки. Например, 
 cl corrd d dω ω ωκ κ κ≈ + ,  (1) 

где 
corrd ωκ ∼ = . Зависимость квантового выражения для d ωκ  от параметров задачи [заряда ку-

лоновского центра (Ze ), заряда и массы электрона ( e−  и m ), скорости начального электрона 
(v ), и частоты тормозного излучения (ω )] может быть выражена через два безразмерных пара-
метра: безразмерную квантовую частоту 22 ( )mvω ω= /� = , и кулоновский (или зоммерфельдов-
ский) параметр 2 ( )Ze vξ = / =  . Классический результат описывается единственным динамиче-

ским параметром – безразмерной классической частотой 2 3( ) 2Ze mvν ω ωξ= / = /� . Очевидно 
поэтому, что формальное устремление 0→=  при вычислении классического предела означает 
переход к предельным значениям 1ω� �  и 1ξ �  кантовых параметров; при этом произведе-
ние квантовых параметров должно оставаться фиксированным: 2ωξ ν=� . 

Хорошо известный классический результат для d ωκ  [3], 

( ) ( )cl
i id A e K K dπν

ω ν νκ ν ν ν ω′= | | ,  (2) 

23

3
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3
ZeA
mvc

⎛ ⎞⎟⎜ ⎟= ,⎜ ⎟⎜ ⎟⎜⎝ ⎠  

(где ( )K zμ  и ( )K zμ
′  — функции Макдональда и их производные по z ) как классический пре-

дел соответствующего квантового выражения впервые был получен Биденхарном [4]. 

В настоящей работе найдено аналитическое выражение для квантовой поправки к d ωκ : 

{ 23 [ ( ) ( )]
4

corr cl
i i z

dd d A e K z K z
dz

πν
ω ω ν ν νκ ω κ ν =

′= − |�  

}2 [ ( ) ( )]i i

dA e K K d
d

πμ
μ μ μ νν ν ν ω

μ =
′− | .  (3) 
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Зависимость поправки 
corrd ωκ  от “классической частоты” ν  исследована численно. В об-

ласти больших и малых ν  для поправки найдены элементарные аналитические выражения. 

Аналогичным вычислением асимптотики при “малых = ” соответствующего квантового 

выражения найдены классический предел и квантовая поправка для углового распределения 

рассеянного электрона . Последний результат сравнивается с соответствующим результатом, полученным  

Дреллом и Хуангом для протонного тормозного излучения [5]. Мы находим также классиче-

ский предел и квантовую поправку для компонент тензора поляризации тормозного излучения 

и обсуждаем пределы применимости классических результатов для описания поляризационных 

кулоновского тормозного излучения. 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (проект 07-02-00574). 
[1] Коган В. И. УФН 170 1352 (2000). 
[2] Sommerfeld A. Ann. der Physik 11 257 (1931); Sommerfeld A Wellenmechanik (New 

York: Frederick Ungar, 1950). 
[3] Ландау Л. Д., Лифшиц Е. М. Теория поля (М: “Наука”, 1967). 
[4] Biedenharn L. C. 1956 Phys. Rev. 102 262. 
[5] Drell S. D. and Huang K. 1955 Phys. Rev. 99 686. 
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ИССЛЕДОВАНИЕ ИОНИЗАЦИИ ЩЕЛОЧНЫХ АТОМОВ В РАМКАХ МОДЕЛЬНЫХ 
ПОДХОДОВ 

Ю.А. Климова,  С.И. Мармо, А.А. Некипелов 

Воронежский государственный университет, 394006 Воронеж 

 

Эксперименты последних лет (например, [1,2]) вызывают интерес к теоретическому 
описанию достаточно тонких особенностей в сечениях ионизации атомов щелочных металлов:  
расчету углового распределения электронов при двухфотонной ионизации рубидия эллиптиче-
ски поляризованной волной [1], вычислению отношения сечений ионизации по разным каналам 
(для которых в [1] получены аномально большие значения), воспроизведению глубокого мини-
мума недалеко от порога двухфотонной ионизации рубидия [2].  В настоящей работе мы иссле-
дуем возможность решения этих задач с использованием одночастичных потенциалов,  моде-
лирующих воздействие атомного остова на валентный электрон. 

Несмотря на значительное развитие, которое получили многоэлектронные  ab initio ме-
тоды  к настоящему времени, расчет на их основе многофотонной ионизации сложных атомов 
связан не только с большими техническими трудностями, но и с необходимостью существен-
ных приближений (например, пренебрежением атомным континуумом в суммах теории возму-
щений по промежуточным состояниям). Поэтому полуэмпирические одночастичные модель-
ные подходы остаются вполне конкурентоспособными в отношении точности результатов и 
продолжают развиваться и использоваться. Очевидно, что щелочные атомы, имеющие один 
внешний электрон сверх заполненных оболочек, выглядят наиболее подходящими для исполь-
зования одночастичных приближений. 

На основе анализа литературных данных  нами были выбраны три модельных подхода, 
которые приводят к хорошим количественным результатам при расчете ряда одно- и двухфо-
тонных процессов в сложных (не только щелочных) атомах: модельный кулоноподобный по-
тенциал Фьюса [3] (с нецелым «орбитальным моментом», который определяется по экспери-
ментальному спектру атома), модифицированный метод квантового дефекта [4] (в котором 
волновые функции низколежащих состояний заменяются на хартри-фоковские) и модельный 
потенциал [5] (который наряду с хартри-фоковским потенциалом остова содержит поправку на 
его поляризацию). 

В настоящее время проводятся расчеты, которые позволят выяснить   сравнительную 
эффективность указанных модельных потенциалов  при исследовании многофотонной иониза-
ции щелочных атомов. 

[1] Zheng-Min Wang, Elliot D. S.  Phys. Rev. Lett.    84  3795  (2000). 

[2] Takekoshi T.,  Brook G.M., Patterson B.M., Knize R.J. Phys. Rev. A     

69  053411  (2004). 

[3] Simons G.   J. Chem. Phys.   55  756 (1971). 

[4]  Chernov V.E., Dorofeev  D.I.,  Kretinin I.Y., Zon  B.A.   Phys. Rev. A   

71 022505  (2005). 
[5] Weisheit J.C.  Phys. Rev. A    5  1621  (1972).
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Диагностика, основанная на измерениях интенсивностей и контуров спектральных ли-

ний бальмеровской серии водорода, является одной из основных спектроскопических диагно-
стик в ИТЭР. Особенностью формирования бальмеровских спектральных линий в диверторной 
и пристеночной плазме установок с магнитным удержанием типа токамак является наличие 
значительного штарковского уширения линий наряду с традиционным доплеровским уширени-
ем. Это обусловлено сравнительно большой плотностью (1019-1021 см-3) и относительно низкой 
температурой (1-100 эВ) диверторной и пристеночной плазмы. 

Расчеты штарковского уширения представляют значительно более сложную задачу по 
сравнению с расчетами доплеровского уширения. Это обусловлено следующими основными 
эффектами: 1) наличием сильного магнитного поля, приводящего к анизотропии наблюдаемых 
контуров линий, 2) эффектами теплового движения уширяющих частиц, 3) изменением меха-
низмов уширения при увеличении напряженности магнитного поля. Одновременный учет ука-
занных эффектов необходим для корректного описания контуров линий в условиях плазмы с 
параметрами, изменяющимися в широких пределах, указанных выше. 

В настоящей работе предложен новый расчетный метод для контуров линий - метод ки-
нетического уравнения (МКУ), позволяющий осуществить быстрый расчет профилей спек-
тральных линий с учетом эффектов ионной динамики. В его основе лежит глубокая аналогия 
между (а) переходом от статического к ударному уширению в штарковском уширении и (б) пе-
реходом от однородного к неоднородному уширению в доплеровском уширении. Точность ис-
пользуемого нового МКУ тестируется путем сравнения его результатов с результатами расче-
том по известным методам флуктуирующей частоты (МФЧ) и молекулярной динамики (ММД). 
При этом обнаруживается превосходное соответствие между различными расчетными метода-
ми, что позволяет рассчитывать на эффективность использование нового расчетного МКУ. 

Основой МКУ служит кинетическое уравнение для корреляционной функции дипольно-
го момента атома 

( ) ⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∫
τ

F(t)dtiC=τΦ
0

exp (1) 

где  обозначают усреднение по стохастическим флуктуациям уширяющего электри-
ческого поля F (С – постоянная линейного эффекта Штарка). Кинетическое уравнение для кор-
реляционной функции имеет вид: 
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правая часть этого кинетического уравнения представляет собой «интеграл столкновений», от-
ветственный за изменения (флуктуации) электрического поля F вследствие теплового движения 
ионов. Этот интеграл выбирается, как и в эффекте доплеровского уширения, в виде т.н. инте-
грала сильных столкновений: 

∫−⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛

∂
∂ τ)dFΦ(F,νW(F)+νΦ=
τ
Φ

coll.

(3) 

Здесь частота ν  является частотой флуктуаций (скачков) электрического поля и полага-
ется ниже равной той же величине, что и в МФЧ: vN=ν 3/1  (где N – плотность, а v - тепловая 
скорость ионов). Функция распределения статических электрических полей W(F) определяет 
вероятность данной величины штарковского сдвига энергии уровня. Ниже она принимается 
равной распределению Хольцмарка. 

Контур спектральной линии определяется Фурье-компонентой корреляционной функции 
(1), которая с учетом соотношений (2,3) приобретает вид: 
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Уравнение (4) является основой для расчетов по методу МКУ. Для проведения числен-
ных расчетов удобно выделить действительные и мнимые части в уравнении (4) в явном виде, 
что дает окончательное выражение для расчетов: 

( ) ( ) ( )( )
( )

0,1,2222
1

22
2

2
120 =k;dω

ωω+ν
ωωωW=ωJ;

Jν+J
JJJ

π
ν=ωJ '

'

k''

k ∫
∞

∞− −

−−
(5) 

Проведено тестирование нового кода путем сравнения его результатов с результатами 
расчетов по известным кодам – метода молекулярной динамики (ММД) и метода флуктуирую-
щей частоты (МФЧ). При этом данные МФЧ практически совпадают с данными МКУ. МКУ 
может применяться для расчетов штарк-зеемановских профилей с учетом ионной динамики в 
плазме токамака-реактора. 

Работа частично поддержана грантом РФФИ № 08-02-00294-а.
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АТОМАМИ 

Манаков Н.Л., Саранцева Т.С., Фролов М.В. 

Физический факультет, Воронежский государственный университет, 

394006, Воронеж, Россия, frolov@phys.vsu.ru 

 
Генерация высших гармоник (ГВГ) атомными и молекулярными системами в поле ин-

тенсивной электромагнитной волны является наиболее активно исследуемым процессом в 
сильном лазерном поле. Наличие высокоэнергетического плато в спектрах ГВГ (т.е. области 
спектра, где вероятность генерации высшей гармоники слабо зависит от ее энергии) открывает 
новые возможности для создания источников когерентного излучения в области мягкого рент-
геновского излучения и импульсов сверхкороткой (аттосекундной) длительности. Поэтому по-
иск возможностей увеличения интенсивности высших гармоник в области плато представляет 
несомненный интерес. 

Ряд экспериментальных (см., напр., [1]) и теоретических работ [2] показывает, что до-
бавление слабой (по интенсивности) второй гармоники фундаментального поля к полю накачки 
вызывает значительное (более чем на порядок) увеличение выхода гармоник в области плато, а 
изменение относительной фазы между основной и второй гармониками приводит к появлению 
второго (более длинного, но менее интенсивного) плато в спектрах ГВГ. Качественное объяс-
нение возникновения платообразных структур в спектрах ГВГ в поле двух частот ω  и 2ω  было 
дано в работах [2] в рамках известной квазиклассической трехшаговой модели, включающей 
(1) ионизацию атомного электрона, (2) его ускорение лазерным полем и (3) последующую ре-
комбинацию в исходное связанное состояние с испусканием фотона на частоте гармоники Nω . 
Анализ амплитуды ГВГ в работах [2] был выполнен на основе метода квантовых орбит с по-
следующим сравнением с результатами прямого численного решения уравнения Шредингера, 
однако аналитические зависимости вероятности ГВГ от параметров задачи установлены не бы-
ли. 

В настоящей работе, основываясь на методе эффективного радиуса, в рамках квазиклас-
сического приближения [3] получены аналитические выражения для амплитуды ГВГ слабосвя-
занным электроном в лазерном поле с частотами ω  и 2ω , обе компоненты которого поляризо-
ваны вдоль оси z. Показано, что амплитуда генерации N–ой гармоники может быть представле-
на в виде суммы двух амплитуд (j)

NA  (j=1, 2). (j)
NA  определяется вкладом двух (“короткой” и 

“длинной”) замкнутых классических траекторий свободного электрона в двухчастотном поле с 
относительной фазой φ  (j=1) и π+φ  (j=2). Амплитуды )(

NA 1  и )(
NA 2  имеют вид: 

( ) ( ) ( ) | |0
11 EωN=E,EσEWIe=A (j)(j)jiSN(j)

N −− − = , 

где 0E – энергия связанного состояния электрона. Фактор (j)I  пропорционален вероятности 
туннельного распада связанного состояния электрона в постоянном электрическом поле с на-
пряженностью равной напряженности двухчастотного поля в момент времени (j)t0 , определяю-
щий начальный момент движения классического электрона в лазерном поле вдоль замкнутой 
траектории. Фактор ( )EW (j)  описывает классическое движение свободного электрона в лазер-
ном поле по замкнутым классическим траекториям, при котором электрон набирает кинетиче-
скую энергию E . [Функциональная зависимость фактора ( )EW (j)  определяется функцией Эйри, 
аргумент которой пропорционален разности (j)EE max− , где (j)Emax – максимально возможная кине-
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тическая энергия электрона]. ( )Eσ – сечение фоторекомбинации электрона с импульсом mE2 , 
направленным вдоль оси z, с испусканием спонтанного фотона с энергией Nω , поляризованно-
го вдоль оси z. Sj – классическое действие для свободного электрона в лазерном поле, вычис-
ленное вдоль замкнутой траектории. 

Заменяя вероятность распада слабосвязанной системы в постоянном электрическом поле 
на вероятность туннельной ионизации атома [4], а ( )Eσ  на соответствующее атомное сечение 
фоторекомбинации, мы обобщаем аналитический результат для амплитуды ГВГ на случай ней-
тральных атомов. Используя указанное обобщение, вычислены спектры ГВГ для Ne, Kr и Xe в 
поле Ti:S-лазера ( 800=λ  nm) с интенсивностью 14103.7×=I Вт/см2 и его второй гармоники с 
интенсивностью 13102×=I  Вт/см2 и проанализированы зависимости вероятности ГВГ от отно-
сительной фазыφ . Показано, что если сечение фоторекомбинации монотонно убывает с ростом 
E  (случай Ne), то при варьировании φ  в спектре ГВГ возможно возникновение двух платооб-
разных структур [1], каждая из которых определяется одной из амплитуд (j)

NA  (например, если 
)()( I>I 21 , то более короткое плато определяется амплитудой )(

NA 1 , а более длинное, но менее 
интенсивное, амплитудой )(

NA 2 ). В случае же атомов, для которых ( )Eσ  имеет нерегулярное по-
ведение (напр., обусловленное наличием куперовских минимумов или резонансов), вероятно-
сти выхода гармоник на втором плато существенно возрастают (в случае Kr) или даже сравни-
ваются с вероятностями ГВГ на первом плато (в случае Xe), что приводит к исчезновению 
двойных платообразных структур в спектре ГВГ. 

Работа выполнена в рамках проектов РФФИ № -07-02-00574 и №-09-02-12034. 
[1] N. Ishii et al., Opt. Express 16, 20876 (2008). 
[2] C. Figueira de Morisson Faria et al., Phys. Rev. A 60, 1377 (1999); C. Figueira de 

Morisson Faria, D. B. Milošević and G. G. Paulus, Phys. Rev. A 61, 063415 (2000). 
[3] M. V. Frolov, A. V. Flegel, N. L. Manakov and A. F. Starace, Phys. Rev. A 75, 063408 

(2007). 
[4] Б. М.Смирнов, М. И. Чибисов, ЖЭТФ 49, 841 (1965). 
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Представлены результаты экспериментальных исследований по генерации быстрых ио-

нов в лазерной пикосекундной плазме при интенсивности лазерного излучения 2×1018 Вт/см2. 
Сравнение наблюдаемых доплеровских контуров спектральных линий при различных интен-
сивностях лазерного излучения позволяет сделать вывод о том, что начиная с интенсивностей 
1018 Вт/см2, в распределении ионов по энергиям образуется интенсивный “хвост”, отвечающий 
генерации быстрых ионов. Обнаружено также направленное движение быстрых ионов в глубь 
мишени, зарегистрированное прямыми измерениями красного смещения доплеровского профи-
ля лаймановской линии водородоподобного иона фтора. Энергия этого направленного движе-
ния (около 25 кэВ) находится в хорошем соответствии с теоретическими данными [1] для сред-
них энергий ионов при рассматриваемых интенсивностях лазерного излучения. Теоретические 
оценки параметров энергетического распределения ионов находится в разумном соответствии с 
экспериментом. Работа выполнена при поддержке РФФИ (гранты №№ 08-02-00435, 08-02-
13553, 09-02-00041, 09-02-12033). 

1. A.G. Zhidkov, A.Sasaki, T.Tajima et al., Phys. Rev. E 60, 3273 (1999).
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В экспериментальной атомной спектроскопии общеизвестен прием монохроматизации 

рентгеновского излучения с помощью сбалансированных β - фильтров Росса [1]. Эта система 
состоит из двух селективно поглощающих фильтров из элементов с соседними атомными но-
мерами Z и Z+1. В этом случае края поглощения образуют спектральное окно. Толщины 
фильтров выбираются так, чтобы пропускание фильтров было одинаковым вне полосы пропус-
кания. Ссылки на работы Росса и на другие старые публикации о сбалансированных дифферен-
циальных фильтрах можно найти, например, в статье [2]. 

В данном сообщении обсуждается идея использования пористых наноструктур со сквоз-
ными порами или системы узких щелевых зазоров с гладкими стенками, образующих рентге-
новские волноводы, в качестве пар фильтров Росса. Как было показано в работе [3], для основ-
ной моды пропускание рентгеновского волновода длиной L при фронтальном возбуждении 
плоской волной такое, как у сплошной (однородной) пленки материала, из которого сделаны 
стенки волновода. Эффективная толщина Leff пленки (или фольги) фильтра-эквивалента опреде-

ляется простой формулой: 
3/ (2 / )( / )eff cL L D Dπ= , где Dc – критический диаметр волно-

вода, равный / 2 s inc cD λ θ= , критический угол 2cθ δ=  и λ  - длина волны. Коэф-
фициент пропускания однородной пленки 4 /μ πβ λ= . Здесь ( )δ λ и ( )β λ – малые добавки в 
выражении для коэффициента преломления материала стенок 1n iε δ β= = − + , D – диа-
метр волновода. Это свойство рентгеновского волновода лежит в основе устройства, функцио-
нирующего в режиме волноводного распространения излучения в системе полых круглых от-
верстий или глубоких щелей, спектрального аналога фильтров Росса. 

Литература: 
1. B.K. Agarwal, X-Ray Spectroscopy: an introduction, 2 nd ed., P. 341, Springer-Verlag, Ber-

lin, Heidelberg, New York, 1991 (Springer Series in Optical Sciences, V. 15). 
2. J. H. Sparrow and C. E. Dick. Nucl. Instr. and Meth., V.141 (1977) P.283-292. 
3. А.В. Митрофанов, А.В.Попов. Материалы Симпозиума «Нанофизика и Наноэлектро-

ника-2009», Нижний Новгород. 2009. Т.1, С.204-205.
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Последние достижения технологии создания сверхмощных лазерных полей позволяют 

надеяться на очень быстрый рост лазерной интенсивности. В работе [1], Т. Таджима и Ж. Муру 
предложили путь к достижению интенсивностей порядка 1026-28 Вт/см2 уже в этом десятилетии. 
Эта программа начала осуществляться в рамках европейского проекта ELI (Extreme Light 
Infrastructure), результатом которого будет лазер, работающий на границе инфракрасного и оп-
тического диапазона и генерирующего фемтосекундные импульсы когерентного электромаг-
нитного излучения с интенсивностью порядка 1024-25 Вт/см2. При взаимодействии с плотной 
плазмой, за счет явлений самофокусировки и отражения от "плазменного зеркала", такие мощ-
ные и короткие импульсы могут становиться еще более короткими и интенсивными. На этой 
основе панируется получить импульсы аттосекудной длительности и даже короче, и достигнуть 
к 2015 г. интенсивностей вплоть до 1026 Вт/см2. Такая интенсивность позволяет эксперимен-
тально наблюдать нелинейные квантовоэлектродинамические эффекты, связанные с поляриза-
цией вакуума. 

В работе рассмотрен эффект рождение электрон-позитронных пар жестко сфокусиро-
ванным лазерным импульсом в вакууме. Показано, что эффект становится экспериментально 
наблюдаемым при значениях пиковой напряженности в импульсе значительно ниже характер-
ного для КЭД значения ES=m2c3/eħ=1.32•1016 В/см, которая соответствует интенсивности 
IS=cES

2/4π=4.65•1029 Вт/см2. Так, число пар, рождаемых одиночным фемтосекундным TE поля-
ризованным импульсом оптической частоты достигает значения порядка единицы при интен-
сивности I=0.8•1028 Вт/см2, в то время как для двух таких сталкивающихся импульсов, при 
I~1026 Вт/см2. Это объясняется очень большой величиной 4-объема лазерного импульса, где 
эффективно рождаются пары, по сравнению с характерным комптоновским 4-объемом lC

4/c, где 
lC =3.86•10-11см - комптоновская длина. 

Число рожденных пар очень быстро растет с интенсивностью лазерного импульса. При 
интенсивности I~IS полная энергия рожденных пар становится сравнимой с энергией самого 
импульса. Таким образом, эффект рождения пар ведет к коллапсу лазерного импульса и, следо-
вательно, накладывает естественный предел на достижимую интенсивность. 

В работе обсуждается и другой механизм разрушения лазерного импульса, который на-
чинает работать при значительно меньших интенсивностях. Дело в том, что рожденные части-
цы очень быстро ускоряются лазерным полем до релятивистских энергий. Ускоренные частицы 
излучают γ-кванты высокой энергии, которые снова рождают пары. и т.д. В результате, как по-
казывают оценки, за время длительности импульса может развиться каскад с суммарной энер-
гией частиц порядка энергии лазерного импульса. 

Рассмотрен также эффект генерации нечетных гармоник сверхсильным лазерным полем 
в вакууме. Получены аналитические выражения как для угловых распределений, так и для пол-
ных вероятностей. Показано. что этот процесс становится наблюдаемым при интенсивностях 
лазера порядка 1027 Вт/см2. 

1. T. Tajima, G. Mourou, Phys. Rev. ST Accel. Beams 5, 031301 (2002).
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В докладе представлены результаты работ по разработке квантово-физических основ 

спектрально-расчетного метода, который позволяет (с использованием полученных экспери-
ментальным данных для рядов N-, O-, S-гетероциклических соединений с практически важны-
ми для народного хозяйства свойствами в парах, растворах и кристаллах) получит достоверные 
данные о структуре сверхтонкого электронно-колебательного взаимодействия (ССВТЭКВ), 
формирующейся между валентно или невалентно связанными атомами. Это позволяет метода-
ми: рентгенографии, ИК, СКР, СВКР, РВКР и ЯМР 1H и 13С установить пространственную гео-
метрию молекул в основном состоянии в парах растворах и кристаллах. Затем по геометриче-
ским параметрам с использованием нового пакета квантовохимических программ, реализую-
щих методы ЛКАО-МО ССП КВ ППП/S, ППДП/S и ЧПДП/S рассчитать полный спектр элек-
тронно-колебательно (ЭКВ) и спин-орбитально взаимодействующих (СОВ) электронно-
возбужденных состояний (ЭВС) и характеристики переходов. Дискретный характер фотопро-
цессов позволяет управлять их: спектральными, энергетическими, лазерными, фотохимически-
ми свойствами, а также многоступенчатыми механизмами фотоионизации и рекомбинации в 
разных условиях накачки и свойствах среды. 

Синтетическим точечным дизайном (в рамках нанотехнологических задач) получены 
ряды новых моно-, би-, три- пента-, квинкциклических N-, O-, S- соединений (с практически 
важными свойствами), которые эффективно поглощают энергию возбуждения (коэффициенты 
экстинкции: 8,0 - 70.103 М-1.л-1) и интенсивно её рассеивают, а также флуоресцируют с кванто-
выми выходами (0,0001 - 1,0) от труднодоступной ультрафиолетовой (240 - 260 - 350 нм) до ви-
димой области спектра (760 нм и более) в разных растворителях. Некоторые соединения обла-
дают медикобиологическими свойствами (или входят в состав структуры широко известных в 
практике биологических препаратов). Методами квантовой химии определены свойства каждо-
го из разных орбитальных типов ЭВС рядов многоэлектронных систем (число базисных волно-
вых функций от 30 до 200), что позволяет определить константы скоростей излучательных (ИП: 
генерация излучения, флуоресценция и фосфоресценция) и безизлучательных переходов (БИП: 
интеркомбинационная (ИКК) и внутренняя (ВК) конверсии). 

В рамках новой физической модели работы активной среды в Day-лазерах предложены 
формульные соотношения для определения абсолютного квантового выхода флуоресценции и 
фосфоресценции, константы скорости ИКК, а также времени предельной длительности перед-
него фронта импульса накачки (ВПДПФИН), при которой возможно возникновение генерации 
излучения в разных условиях. Рассчитаны характеристики ЭКВ-переходов в области частот от 
100000 до 1,0 см-1 в спектрах: УФ- и ИК-поглощения, наведенного накачкой S*1->S*i и Т1->Тj 
поглощения, люминесценции, а также коэффициента усиления и порога генерации излучения 
(экспериментально измеренные численные значения которых связаны с изменением констант 
скоростей ИП и БИП, а также ВПДПФИН). Выявлено, что существует новый механизм много-
ступенчатой фотоионизации и фототермодеструкции, который определяет сверхбыстрое засе-
ление (константа скорости 1013 с-1 ИКК и ВК) нижнего триплетного состояния (Т1) и также вы-
сокую скорость нарастания активных потерь за время накачки. Механизм связан с возникнове-
нием СОВ между эффективно заселенными высоковозбужденными синглетными (S*i) и про-
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межуточными к ним триплетными ЭВС (Тj). Установлено, что отличие в геометрических фак-
торах молекул при изменении свойств среды приводят к изменению свойств всех типов ЭВС. 
Поэтому, требуемая ВПДПФИН, может либо сокращаться от сотен пикосекунд до долей пико-
секунд, либо увеличиваться до микросекунд. Это позволило получить наименьшие пороги ге-
нерации излучения молекул даже в средневолновой УФ области спектра (330 - 350 нм) в раз-
ных средах. 

[1] Obukhov A. E. The Physical Principles of Simulating the Structure and Photophysical 
Properties of Complex Heteroaromatic Compounds by Means of the LCAO MO SCF Methods // Laser 
Physics. 1997. Vol.7. №. 5. Р. 1102 - 1131.



128 

ОПТИЧЕСКОЕ ВЫСТРАИВАНИЕ ПРИМЕСНЫХ ЦЕНТРОВ, КАК МЕТОД 
ИССЛЕДОВАНИЯ ФОТОИНДУЦИРОВАННОГО ПЕРЕНОСА ЗАРЯДА В ДИЭЛЕКТРИКАХ 

А.Г. Раздобарин, С.А Басун, В.Э. Бурсиан, Л.С. Сочава, D.R. Evans 

194021 Санкт-Петербург, Политехническая ул., д.26 
Учреждение Российской академии наук Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе РАН 

Aleksey.Razdobarin@mail.ioffe.ru 

 
Исследования механизмов фотоиндуцированного переноса заряда между примесными 

центрами и кристаллической решеткой принципиальны для понимaния пpиpоды пpоцессов, 
лежaщих в основе pядa вaжных пpиложений (гологpaфическaя зaпись в фотоpефpaктивных 
кpистaллaх, фотохpомные сpеды, выжигaние узких спектpaльных пpовaлов в неодноpодно-
ушиpенных контуpaх бесфононных линий и дp.) Использование метода фото-ЭПР (регистрация 
изменений в спектрах ЭПР после облучения образцов светом с различными длинами волн) по-
зволяет получить инфоpмaцию о фундaментaльных свойствaх кpистaллов, тaких кaк 
энеpгетическaя схемa уpовней всей системы "кpистaлл + пpимесь" и о детaльной пpиpоде опти-
ческих пеpеходов с пеpеносом зapядa в локализованные и делокaлизовaнные (зонные) состоя-
ния. Метод фото-ЭПР наиболее информативен, когда в переносе заряда участвуют примесные 
центры с симметрией ближайшего окружения ниже кубической, которые могут иметь различ-
ные ориентации в одном и том же образце. В этом случае облучение кристалла поляризован-
ным светом может приводить к ориентационно – чувствительной перезарядке дефектных цен-
тров. В результате для дефектов, имеющих данное зарядовое состояние, нарушается равноверо-
ятность их различных ориентаций. Этот механизм, не включающий в себя реальных реориен-
таций дефектных комплексов, приводит, тем не менее, к эффекту выстраивания центров в ка-
ждом из двух зарядовых состояний. 

На примере 5 различных примесных центров в кристаллах KTaO3 : Fe3+
K ⎯ Oi , 

Fe4+
Ta ⎯ VO , Cu2+

Ta ⎯ VO , Fe3+
K ⎯ Oi , Fe4+

Ta ⎯ VO продемонстрированы особенности прояв-
ления фотоперезарядки и оптического выстраивания в спектрах ЭПР. Исследование кинетики, 
спектральных и температурных зависимостей концентрации и степени выстраивания позволило 
в каждом случае определить глубины залегания соответствующих примесных уровней, а также 
получить представление о механизмах переноса заряда между различными примесными цен-
трами. Во всех случаях экспериментальные данные свидетельствуют об участии обеих элек-
тронных зон кристалла в процессах фотоперезарядки примесных центров. Данные, полученные 
методом фото-ЭПР, находят свое подтверждение в экспериментах по измерению фотопроводи-
мости. 

Работа выполнена при поддержке European Office of Aerospace Research and Development 
(грант CRDF GAP RPO-1385-ST-03)
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Недавние успехи в создании лазеров на свободных электронах [1] позволили значитель-

но продвинуться в освоении ВУФ и мягкого рентгеновского диапазона. В недалеком будущем 
эти источники могут использоваться для исследования ряда новых физических явлений при 
взаимодействии интенсивного когерентного высокочастотного излучения с веществом. Одним 
из таких интересных явлений, предсказываемых теорией и численными расчетами, является 
стабилизация атома в сильном лазерном поле [2]. 

В связи с дальнейшим прогрессом в лазерной технике повышается достигаемый в экспе-
рименте уровень интенсивностей лазерного излучения. Это делает все более актуальным ис-
следование релятивистских эффектов при взаимодействии высокоинтенсивного лазерного из-
лучения с веществом. В частности, представляет интерес изучение релятивистских эффектов, 
влияющих на стабилизацию атома, в том числе и приводящих к ее возможному разрушению. 
Одним из релятивистских эффектов низшего порядка при взаимодействии электрона с лазер-
ным излучением является влияние силы Лоренца, приводящее к дрейфу электрона в направле-
нии волнового вектора лазерной волны. Для описания этого эффекта необходим выход за рам-
ки традиционно используемого электродипольного приближения. Возможность рассмотрения 
эффектов нарушения дипольного приближения в рамках уравнения Шредингера с учетом про-
странственной неоднородности векторного потенциала была продемонстрирована в работах [3-
5]. В частности, в 2D численных расчетах было показано существование «окна стабильности» 
атома по отношению к ионизации в высокочастотном линейно поляризованном лазерном поле 
и найдены границы этого «окна». Однако до настоящего времени как влияние поляризации ла-
зерного излучения на разрушение стабилизации под действием магнитного поля лазерной вол-
ны, так и правомерность рассмотрения в рамках уравнения Шредингера эффектов недипольно-
сти взаимодействия атома с электромагнитным полем остаются предметами дискуссий [6]. 
Очевидно, что строгое рассмотрение подобных задач требует использования релятивистски ин-
вариантного уравнения, каковым является уравнение Дирака. Однако из-за огромного объема 
вычислений, требуемого для численного решения уравнения Дирака, эти задачи, как правило, 
рассматриваются в рамках упрощенных теорий. Одним из подходов к численному расчету ди-
намики электрона в кулоновском поле ядра и лазерном поле является подход, основанный на 
использовании классической механики с применением метода Монте-Карло для задания мик-
роканонического ансамбля в фазовом пространстве, моделирующего основное квантовое со-
стояние реальной системы [7]. В задачах о лазерной ионизации атома водорода и водородопо-
добных ионов в релятивистском режиме такой подход использовался в [8, 9]. 

В настоящей работе нами на основе трехмерных классических расчетов получена зави-
симость вероятности ионизации атома водорода от пиковой интенсивности лазерного импульса 
для различных поляризаций высокочастотного лазерного излучения. Проведено сравнение с 
результатами квантовомеханических расчетов за рамками электродипольного приближения. На 
основе проведенных расчетов подтверждено дестабилизирующее влияние силы Лоренца для 
атома в высокоинтенсивном лазерном поле произвольной поляризации. 

ЛИТЕРАТУРА: 
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Эмиссионный спектр олова, возбужденного в плазме с температурой ~ 50 эВ, обладает 

очень сильным пиком излучения в области 13–14 нм. По этой причине олово рассматривается в 
качестве ведущего кандидата на вещество плазменного источника излучения для литографии 
на длине волны 13.5 нм. Ранее [1,2] нами был изучен спектр ионов олова, возбужденного в ва-
куумной искре, в области 12 - 16 нм. Основные линии в спектре были идентифицированы с пе-
реходами в Sn IX – Sn XV. Анализ был основан на расчетах с помощью программы Кауэна и 
только частично был подтвержден сравнением с изоэлектронными ионами индия. В данном 
докладе сообщается о прогрессе в выполнении проекта по исследованию спектров ионов эле-
ментов Rh, Pd, Ag, Cd и In, изоэлектронных со спектрами Sn IX – Sn XV. Надежные данные о 
спектрах Sn IX – Sn XV необходимы для разработки источника излучения для литографии на 
длине волны 13.5 нм. Они представляют также фундаментальный интерес для изучения реляти-
вистских и корреляционных эффектов в тяжелых ионах. Основные линии в области 13.5 нм 
принадлежат переходам 4p64dk – (4p64dk-14f + 4p54dk+1 + 4p64dk-15p) с k = 0 в Sn XV и k = 6 в Sn 
IX. Ранее нами сообщалось об исследовании наиболее простых изоэлектронных последова-
тельностях с k = 1 и 2 и уточнении с помощью полученных изоэлектронных закономерностей 
спектров Sn XIV и Sn XIII [4,5]. Данная работа посвящена изучению двух следующих изоэлек-
тронных последовательностей с k = 3 и 4. 

Спектры, возбужденные в плазме малоиндуктивной вакуумной искры, были зарегистри-
рованы в области 12–35 нм с помощью спектрографа скользящего падения излучения (угол па-
дения 85о) с голографической решеткой 3600 штр/мм радиуса 3 м и измерены с погрешностью 
длин волн 0.0005 нм. Спектры исследовались с помощью расчетов по программам Кауэна и ме-
тода ортогональных операторов, а также с использованием программы идентификации слож-
ных спектров [5,6]. 

Спектры ионов изоэлектронных последовательностей Sn XI (конфигурация основного 
состояния 4d4) и Sn XII (4d3) для элементов между молибденом и оловом до настоящего време-
ни были полностью не известны. Их исследование было начато с ионов палладия. 

В спектре Pd VIII идентифицировано более 300 линий. Благодаря малому перекрытию 
конфигураций 4d35p и 4p54d5 для расчета уровней конфигурации 4d35p был с успехом применен 
метод ортогональных операторов. В результате идентификации переходов (4d4 + 4d35s +4d25s2) 
- (4d35p + 4d25s5p + 4d5s25p) найдено 30 из 34 возможных уровней нижней конфигурации 4d4 и 
95 из 110 уровней 4d35p. Использование в расчетах двухчастичных магнитных и трехчастичных 
электростатических параметров позволило достигнуть согласования между теорией и экспери-
ментом в энергиях уровней конфигурации 7 см-1 в 4d4 и 40 см-1 в 4d35p. 

В спектре Pd VIII идентифицировано 160 линий переходов 4p64d3 – (4p54d4 +4p64d24f + 
4p64d25p) и найдено 17 из 19 возможных линий основной конфигурации 4p64d3 и 53 уровня воз-
бужденных конфигураций. В остальных ионах элементов от Ag до In обеих изоэлектронных 
последовательностей идентифицированы наиболее интенсивные спектральные линии. 

Работа частично поддержана грантом РФФИ 07-02-00244. 
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Определена роль атомных данных при анализе звездных атмосфер с использованием 
виртуального центра атомных и молекулярных данных (VAMDC). Этот международный проект 
по созданию электронной инфраструктуры единого доступа к различным, в основном, к евро-
пейским базам спектроскопических данных. 
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      В настоящей работе получена формула, описывающая потери энергии, при столкновении 
быстрых и лёгких структурных ионов с частицей зарядом Z, в малоугловом эйкональном при-
ближении. Показано, что в предельном случае (случай свободного электрона), можно получить 
известную формулу  для потерь энергии на свободном электроне [1-4], которая состоит из по-
правки Блоха и асимптотики Бёте для потерь. 
      Будем рассматривать ион, налетающий на частицу заряда Z.  Тогда, в приближении эйкона-
ла, потери энергии могут быть найдены в следующем виде [5]: 
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Интегрирование по q, ведется в области Q, там, где выполняется условие малоуглового эйко-

нального приближения: 2
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R , r  расстояния от частицы зарядом Z до иона и электрона соответственно. 
      Основным подходом формирования волнового пакета  является обрезание [1-4] интеграла 
(1), на некотором параметре 0b , определяющем расходимость потерь от длины вектора, соеди-
няющего частицу  зарядом Z с положением электрона, спроецированного на плоскость перпен-
дикулярную вектору скорости (в классической случае его можно было бы назвать параметром 
удара).  В итоге потери энергии можно представить так: 

              qbbbbqbqb
/

2/22
2/2

/2//2/
2

),()exp()exp(
2
1 dddiZZG

bb
bbiii

v
ZK ion

viZviZ

Q C C

−∫ ∫ ∫ −⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛=

π
, 

                                               viZZviZZ
ion

iioniionZZG /2//2 ||||),( −++= sbsb ,                                          (4) 
где C , область по которой обрезается  /,bb . 
      Функция ),( ionZZG  зависит от всех параметров системы, при малых /,bb  можно разложить 

её в ряд по малым параметрам 
s

b
s
b /

, .  Первый член этого разложения 1),(0 =ionZZG , соответ-

ствует приближению свободного электрона (то же самое что и 0→ionZ ).  Используя стандарт-
ный способ нахождения асимптотики по 000 qbx =   [1-4] , 
(вид (4) подходит для этого способа),  потери энергии для свободного электрона приводятся к 
виду: 
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0q - импульс переданный иону при рассеивании (параметр обрезания области Q) в малоугловом 
эйкональном приближении.  При малых 0b  импульс переданный электрону vq

e
2

0
=− , так как 

существует импульс отдачи, то при больших скоростях v,  vqq
e

2
0

0 == − .  В итоге  

( )ηvbLpert 0ln= , что соответствует асимптотике Бёте при потерях энергии свободного электрона 
[1-4]. 
       Полученный результат полностью совпадает с результатами  [1-4], но потери энергии для 
иона, в нашем случае, естественным образом переходят в потери энергии  свободного электро-
на (разложив в ряд ),( ionZZG  и выбрав первый член ряда, или  0→ionZ ). Таким образом, в раз-
витом подходе при нахождении потерь энергии на атомах, где малоугловое эйкональное при-
ближение является мощным аппаратом [6], сшивка с малыми областями параметров  0b ,  вхо-
дит естественным образом  и лишена каких-либо предположений. Тогда как ранее была необ-
ходима дополнительная сшивка при малых областях параметра 0b  с использованием теории [1-
4]. 
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СЕЛЕКЦИЯ КВАНТОВЫХ ОРБИТ ПРИ ЧИСЛЕННЫХ РАСЧЕТАХ АТОМНОГО ОТКЛИКА 
В ЗАДАЧЕ О ГЕНЕРАЦИИ ВЫСОКИХ ГАРМОНИК 

А. А. Гоносков1, И. А. Гоносков1, М. Ю. Емелин1, М. Ю. Рябикин1, В. В. Стрелков2 
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Генерация высоких гармоник оптического излучения при ионизации атомов и молекул фем-

тосекундным лазерным импульсом представляет не только фундаментальный интерес, но и на-

чинает все более активно использоваться для различных приложений. Данный процесс может 

быть использован как для генерации рентгеновского излучения и аттосекундных импульсов, 

так и для молекулярного динамического имиджинга, аттосекундной метрологии и управления 

квантовыми процессами в молекулах и наноструктурах. Одним из основных приложений про-

цесса генерации высоких гармоник оптического излучения при ионизации атомов эллиптиче-

ски поляризованным импульсом является получение одиночных аттосекундных лазерных им-

пульсов, играющих важнейшую роль для аттосекундной метрологии и других применений. По-

лучение одиночного аттосекундного импульса с использованием метода поляризационного за-

твора (“polarization gating”) было продемонстрировано в недавних экспериментах [1, 2]. 

При ионизации атомов эллиптически поляризованными лазерными импульсами происходит 

генерация излучения высоких гармоник со сложной зависимостью поляризационных свойств от 

параметров лазерного импульса. В частности, эллиптичность и угол ориентации эллипса поля-

ризации гармоник зависят от поляризации, интенсивности и частоты исходного лазерного им-

пульса. В данной работе мы изучали поляризационные свойства излучения высоких гармоник 

теоретически и с помощью численного решения трехмерного уравнения Шредингера. В по-

строенной теории излучения высоких гармоник при ионизации атомов эллиптически поляризо-

ванным лазерным импульсом [3] движение электрона вдоль главной полуоси эллипса поляри-

зации рассматривалось квазиклассически, а в поперечном направлении - квантовомеханически. 

Важнейшей особенностью развитой теории является то, что в ней удается выделить вклады 

различных типов траекторий в отклик одиночного атома. Вклады в суммарное излучение от 

различного типа траекторий обладают существенно различными свойствами. Эти свойства и 

являлись предметом детального исследования в данной работе. 

В ходе численного исследования данной задачи решалось нестационарное уравнение Шре-

дингера на 3D сетке со специальным импульсно-селективным поглотителем, позволяющим вы-

делять определенные квантовые орбиты, служащие аналогом различного типа траекторий при 

полуклассическом рассмотрении. Данная задача требует значительных вычислительных ресур-
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сов. Она решалась с использованием специально разработанного варианта сплит-степ метода с 

быстрым преобразованием Фурье, позволяющим проводить параллельные вычисления на вы-

сокопроизводительных компьютерных кластерах. Импульсно-селективный поглотитель был 

построен на базе разработанной нами техники поглощающей границы для уравнения Шредин-

гера, которая учитывает спектральный состав падающего на данную границу волнового пакета 

[4]. В ходе проведенных вычислений вышеописанным методом удалось выделить вклад раз-

личных квантовых орбит в общий отклик одиночного атома для различных параметров исход-

ного эллиптически поляризованного лазерного импульса.  

Различие физических свойств вкладов в излучение высоких гармоник оптического излуче-

ния от различного типа квантовых траекторий является важнейшей особенностью, используе-

мой в экспериментах. В рассматриваемом нами случае способность осуществлять пространст-

венную селекцию вкладов разных орбит (с помощью диафрагм и/или изменения условий фоку-

сировки) дает в конечном итоге возможность управлять поляризацией излучения высоких гар-

моник. 
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