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Список скорочень в тексті дисертації, сталі, одиниці 

РА – рідбергівський атом 

BBR – blackbody radiation (теплове випромінювання) 

Coupled Cluster  (CC) –  зв'язаних кластерів (метод) 

DВKS (ДБКШ) –  Dirac-Breit-Kohn-Sham (Дірака-Брейта-Кона-Шема метод) 

DF (ДФ) –   Dirac-Fock (Дірака-Фока; метод, гамільтоніан) 

DKS (ДКШ) –  Dirac-Kohn-Sham (Дірака-Кона-Шема; метод, гамільтоніан) 

DS (ДШ) –   Dirac-Sturm (Дірака-Штурма метод) 

ЕА (ЕП) –  енергетичний підхід (energy approach) 

MP (МП) – метод модельного потенціалу (model-potential) 

PT (ТЗ) –  perturbation theory (теорія збурень) 

PTDF (ТЗДФ) – багато-частинкова ТЗ з ДФ нульовим наближенням; 

PTRHF (ТЗРХФ) – багато-частинкова ТЗ з РХФ нульовим наближенням; 

QA (КН)  -   кулонівське наближення 

QDM (МКД) – метод квантового дефекту  

QED (КЕД) – квантовоелектродинамічний (quantum electrodynamics) 

QCA (ККН) - kвазікласичне наближення 

RHF (РХФ) – релятивістське наближення Хартрі-Фоку 

RPT (РТЗ) – релятивістська теорія збурень 

Single-Double (SD) (states, configurations) – 1-,2- –збуджені (стани, конфігурації) 

Фундаментальні сталі: Швидкість світла c=2.99792510
8
 м/c;  Елементарний 

заряд  e=1.6021910
-19

 Кл; Маса електрона m=9.109510
-31 

кг;   Постійна Планка 

ħ=1.0545910
-34

Джс; Постійна Рідберга R=1.097373210
7
м

-1
 Борівський радіус 

ħ
2
/me

2
=0.5291773 Å;  Постійна тонкої структури =e

2
/ħc,1/=137.03597;  

Одиниці. Всюди, де не зазначено, використані атомні одиниці: e=1, ħ=1, m=1 

(c=137.03597). Атомна одиниця енергії (а.о.е.) me
4
/ħ

2
= 2Ry= 27.2116эВ= 4.3598 

10
-18

Дж=2.1947510
5
см

-1
 (me

4
/2ħ

2
= Ry – Рідберг). Атомні од.довжини, часу, 

швидкості: ħ
2
/me

2
=5.29177310

-11 
м, ħ

3
/me

4
=2.418910

-17 
c, e

2
/ħ=2.187710

6
 м/c. 

Енергія в кулонівських одиницях (к.о.): 1 к.о.е.= Z
2
  а.о.е. (Z – заряд ядра атома).  

Релятивістські одиниці: ħ=1, c=1, m=1, e
2
=1/137.03597. 
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ВСТУП 

Актуальність теми.  В останні два десятиріччя в сучасній оптиці та спе-

ктроскопії дуже активний розвиток отримав новий напрямок досліджень, а саме 

квантова оптика та спектроскопія рідбергівських атомів (РА) та іонів. Мова йде 

про атомні системи, які знаходяться у високо збуджених станах із великими 

значеннями головного квантового числа n. До речі, відомо, що ряд астрофізич-

них процесів в міжзоряному газі, який взаємодіє з фрагментами вибуху надно-

вих, зіткненнями міжзоряних хмар, і надзвукові потоки газу при утворенні зі-

рок приводять до виникнення PА з дуже великими n (~1000). Причини знaчного 

інтересу до РА добре відомі і по‘вязані, по-перше, із надзвичайними для зви-

чайних атомів властивостями, а саме достатньо великими часами життя (~n
3 

для l ~1 , ~n
5 

для n ~l; l - орбітальне квантове число) та геометричними розмі-

рами, значними поляризуємостями (~n
2
), дипольними моментами радіаційних 

переходів, високою чутливістю до зовнішніх електромагнітних полів (зсув 

Штарка ~n
7
l
5 

, ефект Зеєману ~n
2
). Більш того, цілком обґрунтовано висловлю-

ється ідея щодо існування п‘ятого стану речовини, а саме, рідбергівської речо-

вини. В результаті це стимулювало в останні роки інтенсивні дослідження як в 

галузі стандартної фундаментальної спектроскопії РА, по‘вязані із обчисленням 

енергетичних і спектроскопічних параметрів цих атомів, важливих для загаль-

ного розвитку релятивістської (квантово-електродинамічної, QED) теорії атом-

них спектрів, так й прикладні дослідження в галузі квантової оптики, інформа-

тики, криптографії, квантового комп‘ютингу (див., напр., Los Alamos Nat. 

Security, LLC,at http://qist.lanl.gov/), інтерферометрії, астрофізичної та лабора-

торної плазми тощо, у т.ч., вивчення властивостей бозе-конденсату у парах РА, 

фонтанів холодних атомів, атомно-радіаційних машин Карно і т.ін. Природньо, 

залишається високою актуальність дослідження спектроскопічних характерис-

тик РА для розв‘язання багатьох задач не тільки у стандартному наборі оптич-

них додатків, а саме, у фізиці лазерів, квантовій електроніці, астрофізиці та  ра-

діоастрономії, фізиці Сонця, полярних сяйв тощо, але й у відносно нових дода-
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тках, таких як розвиток принципово нових експериментальних методів лазерної 

спектроскопії, магнітно-оптичних пасток, дослідження властивостей холодних 

РА, взагалі ультрахолодної рідбергівської плазми, яка , зокрема, виникає при 

іонізації РА лазерним або тепловим (black-body radiation, BBR) випромінюван-

ням. З фізичної точки зору тут має місце спонтанне перетворення хмари холод-

них РА в магнітно-оптичних пастках в ультрахолодних плазму внаслідок ла-

винної іонізації РА тепловим BBR випромінюванням. Слід зараз же підкресли-

ти, що шукані процеси іонізації на сьогодні вивчені абсолютно недостатньо. 

Основні дані стосуються у переважній більшості лише РА лужних елементів, 

але часто ця інформація має лише обмежений характер.   З іншого боку, преци-

зійні спектроскопічні дані щодо процесів збудження та іонізації РА BBR ви-

промінюванням мають величезне значення не тільки для вище перелічених ба-

гаточисельних додатків, у т.ч., спектроскопії ультрахолодної плазми, а також 

для фізики РА у резонаторах, рідбергівських мазерів, техніки детектування сиг-

налів НВЧ випромінювання на квантовому рівні чутливості, оптичних та атом-

них стандартів частоти, атомних годинників,  що в свою чергу відкриває нові 

шляхи побудови квантових стандартів для вимірювання фундаментальних кон-

стант ( у т.ч. з‘ясування можливого дрейфу значення сталої тонкої структури), 

тестування фізичних постулатів, розвитку інерційної навігації, магнітометрії 

тощо. На кінець, є важливим, що багато ефектів квантової оптики та електроди-

наміки низьких енергій (напр., бездисипатівне загасання осциляцій Рабі в кван-

товому полі резонатора, або колапс Каммингса, субвипромінювання Діке,  про-

цеси в мазерах на одному атомі, двофотонних мазерах, у т.ч., тонкі ефекти, по-

в'язані з квантовими властивостями фотонного поля в мікрохвильовому діапа-

зоні) можуть кількісно адекватно вивчатися на основі фізичних систем із РА. 

Природньо, для реалізації всього вище сказаного, є принципово важливою ная-

вність докладних прецизійних даних щодо спектроскопії багатьох РА, у т.ч., їх 

характеристик збудження та іонізації у BBR полі. Причини відсутності надій-

них даних для РА, особливо багатоелектронних та важких,  на сьогодні добре 

відомі й по‘вязані (не дивлячись на наявність сьогодні величезної кількості різ-
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номанітних квантово-механічних і навіть КЕД версій методів атомної спектро-

скопії, таких як методи самоузгодженого поля типу Дірака-Фока, Хартрі-Фока, 

модельного потенціалу, функціоналу густини, квантового дефекту, зв‘язаних 

кластерів т.ін.) із  недостатньо прецизійним рівнем одночасного урахування ре-

лятивістських, обмінно-кореляційних, а також КЕД ефектів, невиконанням 

принципу калібрувальної інваріантності при обчисленні радіаційних амплітуд, 

повільної збіжністю ряду теорії збурень (ТЗ) для енергії,  недостатньою оптимі-

зацією базисів електронних хвильових функцій тощо. Можна констатувати, що 

на сьогодні існує гостра необхідність розвитку нового або суттєвого удоскона-

лення існуючих методу прецизійного обчислення характеристик РА, насампе-

ред, їх збудження та іонізації в електромагнітному, зокрема, BBR полі.   

Зв'язок роботи з науковими програмами, планами, темами. Дослі-

дження, виконані в роботі, увійшли в плани НДР Одеського державного еколо-

гічного університету (2003-2015): ―Квантово-механічні методи розрахунку 

атомно-молекулярних систем у зовнішніх електричному і лазерному полях. Не-

лінійні селективні фотопроцеси в атомах і молекулах‖, ―Квантово-механічні 

методи розрахунку ядерних, атомних та молекулярних систем у зовнішніх еле-

ктричному, магнітному і лазерному полях. Динамічний хаос в атомних і муль-

тіосциляторних системах‖, ―Нейронномережеве моделювання у кібернетиці, 

прикладній математиці, геофізиці та теорії викладання математики‖, ―Розвиток 

та  застосування нових методів обчислювальної математики і математичної фі-

зики в задачах класичної, квантової механіки, КЕД‖ (№ держр. 0104U002222, 

0104U 002223), ―Розвиток нових високоточних методів розрахунку елементар-

них атомних процесів, вкл. процеси у полі лазерного випромінювання, та нових 

оптимальних технологічних схем лазерного розділення ізотопів‖ у відп. з гран-

том Президента України від 26.06.08 № 207/2008рп (N держр. 0108U010783), 

НДР ―Розвиток та застосування нових квантово-механічних та КЕД методів в 

задачах обчислювальної математики та математичної фізики, теорії ядра і час-

тинок, квантовій геометрії‖ (№ держр. 0109U000348), ―Розвиток та застосуван-

ня кібернетичних методів до дослідження динаміки ієрархічних хаотичних 
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процесів у квантових, інформаційних системах‖ (№ держр. 0111U005226), ―Ро-

звиток і застосування нових методів обчислювальної математики i математич-

ної фізики в задачах теоретичної квантової оптики і атомної та ядерної спектро-

скопії‖ (№ держр. 0111U005225). 

Мета і завдання дослідження. Метою роботи є розробка нового, послі-

довного релятивістського підходу до опису та обчислення енергетичних і спек-

тральних характеристик (радіаційних амплітуд, ефективних часів життя, швид-

костей BBR іонізації) релятивістських рідбергівських атомів у полі теплового 

BBR випромінювання і докладне вивчення цих характеристик для РА лужних 

та інших елементів.  

Для досягнення мети дослідження були сформульовані такі завдання: 

1. Розробити новий, послідовний релятивістський підхід до опису та обчислен-

ня енергетичних і спектральних характеристик релятивістських рідбергівських 

атомів у полі BBR випромінювання, в основі якого лежить узагальнення та за-

стосування релятивістського енергетичного підходу (на основі S-матричног 

Gell-Mann та Low формалізму). 

2. Для РА в полі BBR випромінювання розвинути нову версію релятивістської 

ТЗ з гамільтоніаном Dirac-Breit-Kohn-Sham і в межах останньої вперше побуду-

вати оптимізоване одно-електронне представлення (релятивістських біспінорів) 

з використанням фундаментального принципу мінімізації калібровочно-

неінваріантних внесків у радіаційні ширини. 

3. Розробити нову методику обчислення радіаційних амплітуд з прямим вве-

денням в матричні елементи переходів послідовного обмінно-поляризаційного 

оператору теорії функціоналу густини і в межах релятивістської ТЗ розробити  

ефективну процедуру урахування основних обмінно-кореляційних ефектів, у 

т.ч., поляризації остову та некулонівського групування рідбергівських станів. 

4. Провести тестові обчислення низки спектральних параметрів атомів, у т.ч., 1-

електронних ns1/2 ,np1/2 енергій (іонізації), радіаційних амплітуд переходів в спе-

ктрах лужних атомів Na, K, Rb, Cs, 3s-3р,3p-3d  переходів  в Na-подібних  іонах 

SVI, ClVII, Е1,Е2 переходів в Hg
+
, ефективного часу життя, швидкості BBR-
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іонізації для окремих рідбергівських станів лужних атомів, для яких є в наявно-

сті прецизійні експериментальні дані. 

5. На основі нового підходу провести обчислення радіаційних амплітуд, ефек-

тивних часів життя, швидкостей BBR іонізації для груп рідбергівських nS1/2 , 

nР1/2,3/2, nD3/2,5/2 (n=5-100) станів  атомів Na,K,Ca
+
,Rb,Cs, Hg

+  
в широкому тем-

пературному інтервалі 0-600К.    

Об'єкт дослідження – оптика та спектроскопія рідбергівських атомів.  

Предмет дослідження – нова релятивістська теорія іонізації рідбергівсь-

ких атомів в полі теплового випромінювання.  

Методи дослідження: методи квантової механіки, оптики, квантової еле-

ктродинаміки, атомної спектроскопії, у т.ч., методи релятивістської ТЗ, адіаба-

тичний S-матричний формалізм Gell-Mann та Low, обчислювальні методи, у 

т.ч., розв‘язання систем інтегро-диференціальних рівнянь Дірака, метод дифе-

ренціальних рівнянь та інші.  

Наукова новизна отриманих результатів, насамперед, пов‘язана з пос-

лідовним вирішенням нової наукової проблеми релятивістської теоретичної оп-

тики і спектроскопії РА у полі BBR випромінювання і полягає у наступному: 

 - розроблено новий, послідовний релятивістський підхід до опису та обчислен-

ня енергетичних і спектральних характеристик релятивістських РА у полі теп-

лового BBR випромінювання, у т.ч. радіаційних амплітуд, ефективних часів 

життя, швидкостей BBR іонізації, в основі якого лежить узагальнення та засто-

сування релятивістського енергетичного підходу у калібрувально-інваріантній 

версії Glushkov-Ivanov (1992) і розвиток нової версії релятивістської ТЗ з гамі-

льтоніаном Dirac-Breit-Kohn-Sham; в межах останньої вперше в теорії РА в 

BBR полі згенеровано  оптимізоване одно-електронне представлення (релятиві-

стських біспінорів) з використанням фундаментального принципу мінімізації 

калібровочно-неінваріантних Еninv внесків в радіаційні ширини; 

- вперше в теорії РА в BBR полі розроблено нову методику обчислення радіа-

ційних амплітуд з прямим введенням в матричні елементи переходів послідов-

ного обмінно-поляризаційного оператору теорії функціоналу густини; в межах 
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релятивістської ТЗ з гамільтоніаном Dirac-Breit-Kohn-Sham розвинено та уза-

гальнено нову «гібрідну»  процедуру прецизійного  урахування основних   об-

мінно-кореляційних ефектів, зокрема, взаємного екранування частинок, їх об-

мінно-поляризаційної взаємодії, а також взаємодії з фотонним вакуумом через 

поляризуємий атомний остов, некулонівського групування рідбергівських рів-

нів, урахування станів безперервного спектру методом Dirac-Sturm та ін.    

- на прикладі тестових обчислень енергетичних та спектральних характеристик  

атомів, у т.ч., 1-електронних ns1/2  , np1/2  енергій іонізації, радіаційних амплітуд 

для переходів головних серій в спектрах  лужних атомів Na, K, Rb, Cs, 3s-3р,3p-

3d  переходів  в Na-подібних  іонах SVI, ClVII енергій, радіаційних амплітуд Е1 

переходів 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

6s(S1/2), 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

7s(S1/2), E2 переходу 

5d
9
6s

2
(D5/2,D3/2)- 5d

10
6s (S1/2)   Hg

+  
показано, що для забезпечення адекватної то-

чності опису атомних властивостей РА в полі теплового випромінювання є пот-

рібним коректне урахування релятивістських, обмінно-кореляційних ефектів, 

причому в переважній більшості досягається  внесок Еninv<1%  в ширини; 

- на прикладі обчислень величин ефективного часу життя, швидкості BBR-

іонізації для окремих рідбергівських  nS, nР, nD Na, Rb при T=300,500К, темпе-

ратурних залежностей швидкостей іонізації РА, напр., 17D Na і порівняння з 

даними прецизійних експериментів Gallakher-Cooke (Virdginia group), Beterov-

Ryabtsev etal (Novosibirsk), Nascimento-Caliri-de Oliveira etal (São Paulo) проде-

монстрована достатньо висока ефективність теорії і показано, що  при 

температурах нижче ~150К відмінності даних обчислень в межах кулонівського 

наближення (методу квантового дефекту) від експерименту можна пов‘язати із 

суттєвою ролью ефекту некулонівського групування рідбергівських рівнів, об-

мінно-поляризаційних ефектів; крім того, вперше в часових залежностях насе-

леності рівнів 18s, 17p і вище лежачих рівнів Na в атомних BBR-експериментах 

Gallahger-Cooke  виявлено можливу  наявність елементів слабкого хаосу;  

-на основі нової теорії отримані прецизійні (у переважній більшості  вперше) 

теоретичні дані для радіаційних амплітуд, ефективного часу життя 
BBR

 рідбер-
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гівських nS1/2 , nР1/2,3/2, nD3/2,5/2 (n=5-100) станів  атомів Na,K,Ca
+
,Rb,Cs 

 
в широ-

кому температурному інтервалі 0-600К, причому величини 
BBR

 демонструють 

для ряду станів кількісно дуже суттєве зменшення під впливом BBR; отримані 

дані достатньо добре узгоджуються з даними удосконалених квазікласичних 

обчислень Beterov et al, Glukhov-Ovsiannikov, модельних обчислень Kleppner et 

al, Theodosiou, а для станів РА з n=25-45, де спостерігається відхилення квазік-

ласичних даних від експерименту, одержано добре узгодження нашої теорії з 

останнім за рахунок коректного врахування суттєвого внеску поляризаційних 

ефектів, ефекту некулонівського групування рідбергівських рівнів тощо;    

-  на основі нової теорії отримані прецизійні теоретичні (для низки високо роз-

ташованих станів вперше) дані для швидкості BBR іонізації рідбергівських nS1/2 

, nР1/2,3/2, nD3/2,5/2 (n=5-100) станів  Na,K,Ca
+
,Rb,Cs 

 
в температурному інтервалі 

0-600К, максимум яких знаходиться в околі n ~ 25 (для різних станів Na, К, Rb, 

Сs з великими квантовими дефектами) при Т=300К й при більших Т зсувається 

в сторону менших значень n; показано, що відмінності даних по швидкостям 

BBR іонізації удосконалених квазікласичних обчислень ,зокрема, для  nS ста-

нів, пов‘язані із суттєвим значенням багаточастинкових обмінно-кореляційних 

ефектів, зокрема, поляризації багатоелектронного атомного остову, в той час як 

в розробленій теорії ці ефекти враховані коректно.  

Практичне значення одержаних результатів. Розвинуті в роботі нові 

методи й отримані нові оптично-спектроскопічні дані по РА у вільному стані та 

у BBR полі можуть бути використані при розв‘язанні багатьох суміжних задач 

у астрофізиці і  радіоастрономії, фізиці Сонця і полярних сяйв, квантовій опти-

ці, інформатиці, криптографії, квантовому комп‘ютингу, інтерферометрії, спек-

троскопії астрофізичної, лабораторної, кріогенної плазми, фізиці лазерів і кван-

товій електроніці, у т.ч. РА у резонаторах, рідбергівських мазерів, вивчення 

властивостей бозе-конденсату у парах РА, фонтанів холодних РА, атомно-

радіаційних машин Карно, а також розвитку принципово нових експеримента-

льних методів лазерної спектроскопії, магнітно-оптичних пасток, техніки дете-

ктування сигналів НВЧ випромінювання на квантовому рівні чутливості, опти-
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чних (атомних) стандартів частоти, атомних годинників,  й на кінець, дослі-

дження нового рідбергівського стану речовини, побудови нових квантових ста-

ндартів для вимірювання фундаментальних сталих (їх варіацій), тестування фу-

ндаментальних фізичних постулатів, розвитку інерційної навігації тощо. 

Особистий внесок здобувача. Всі результати, які складають основний 

зміст дисертації і закладають основи нового методу вирішення наукової про-

блеми спектроскопії рідбергівських атомів в полі теплового випромінювання  

(побудови послідовної релятивістської теорії збудження та іонізації рідбергів-

ських атомів в BBR полі), отримані особисто автором. Наведені в роботі нові 

дані для радіаційних амплітуд, імовірностей переходів, сил осциляторів, ефек-

тивних часів життя, швидкостей іонізації РА тепловим випромінюванням рід-

бергівських атомів належать особисто автору. В публікаціях у співавторстві.  

автору належать основні ідеї, вивід мастерних формул та їх обґрунтування, всі 

дані обчислень, їх аналіз і основні висновки. Автор вважає своїм обов'язком ви-

словити глибоку подяку науковому керівнику, проф. Глушкову О.В. 

Апробація результатів дисертації. Головні результати роботи були 

представлені та обговорювались на таких наукових конференціях (школах):  

23
rd

 International Conference on Spectral Lines Shapes (Torun, Polland, 2016), 8
th 

  

International Conference on the Physics of Highly Charged Ions (HCI 2016; Kielce, 

Polland, 2016), 28
th

 IUPAP Conference on Computational Physics (Gauteng, South 

Africa, 2016), 13
th

 SPARC Topical Workshop Jagiellonian University (Кraków, 

Poland, 2016), International Conference ―Quantum Systems in Chemistry, Physics 

and Biology (Odessa, Ukraine, 2015), 3
rd

 European Nuclear Physics Conference 

(Groningen, Тhe Netherlands, 2015), XX International Workshop on Quantum 

Systems in Chemistry and Physics (Varna, Bulgaria, 2015), International Symposium 

―Quantum Geometry, Dynamics and Spectroscopy‖ (Odessa, Ukraine, 2015), 21
th
 

Central European Workshop on Quantum Optics.-(Brussels, Belgium, 2014), 13
th
 

International Conference on Artificial Intelligence, Knowledge Engineering and Data 

Bases (AIKED14; Gdansk, Polland, 2014), International Conference on Statistical 

Physics (Rhodes, Greece, 2014),  12
th
 International Conference ―Dynamical Systems-

Theory and Applications‖ (DSTA-2013; Lodz, Poland, 2013), XVIII International 
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Workshop on Quantum Systems in Chemistry and Physics (Paraty-Rio de Janeiro, 

Brasil, 2013), XI International Conference on Atomic and Molecular Pulsed Lasers 

(AMPL-13, Tomsk, Russia, 2013), III International School and Conference on 

Photonics (Belgrad, Serbia, 2013), 8
th 

European Workshop ―Quantum Systems in 

Chemistry and Physics‖ (Spetses, Greece, 2003) та наукових семінарах ОНПУ, 

НДІ фізики ОНУ ім. І.І. Мечникова, ОДЕКУ, Технічного ун-ту Dresden 

(Germany). 

Публікації. Основні результати дисертаційної  роботи викладені в більш  

24 наукових публікаціях, зокрема, 1 монографії (Springer), 10 статтях у міжна-

родних фахових журналах і виданнях (всі входять до міжнародних науково-

метричних баз типу Scopus та ін.), більш ніж 13 тезах та матеріалах доповідей 

на міжнародних наукових конференціях. 

Структура і обсяг дисертації. Дисертаційна робота викладена на 130 

стор. машинописного тексту, містить у собі 16 рис., 16 таблиць, складається з 

вступу, 3-х розділів, висновків, списку використаних джерел (228 найм.). 
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РОЗДІЛ 1 

СПЕКТРОСКОПІЯ РІДБЕРГІВСЬКИХ АТОМІВ У ВІЛЬНОМУ СТАНІ 

ТА У ПОЛІ ТЕПЛОВОГО ВИПРОМІНЮВАННЯ: ЯКІСНІ АСПЕКТИ, 

ЕКСПЕРІМЕНТИ, ОГЛЯД ТЕОРЕТИЧНИХ МЕТОДІВ ОБЧИСЛЕННЯ 

РІДБЕРГІВСЬКИХ АТОМІВ У BBR ПОЛІ 

 

1.1. Якісні аспекти спектроскопії рідбергівських атомів у вільному стані та у 

полі теплового випромінювання 

 

Як вказувалося у вступі, активне дослідження оптичних та спектроскопі-

чних характеристик РА у вільному стані та у полі зовнішнього електромагніт-

ного випромінювання, зокрема, теплового, пов‘язано як з потребами величезної 

кількості додатків, зокрема, у астрофізиці та  радіоастрономії, фізиці Сонця та 

полярних сяйв, квантовій оптиці, інформатиці, криптографії, квантовому ком-

пьютингу, інтерферометрії, спектроскопії астрофізичної, лабораторної, кріо-

генної плазми, фізиці лазерів та квантовій електроніці, у т.ч. РА у резонаторах, 

рідбергівських мазерів, вивченням властивостей бозе-конденсату у парах РА, 

фонтанів холодних РА, атомно-радіаційних машин Карно, а також розвитком 

принципово нових експериментальних методів лазерної спектроскопії, магніт-

но-оптичних пасток, техніки детектування сигналів НВЧ випромінювання на 

квантовому рівні чутливості, оптичних та атомних стандартів частоти, атомних 

годинників тощо, так й унікальними властивостями саме РА [1-184].  Відомо, 

що ряд астрофізичних процесів в міжзоряному газі, який взаємодіє з фрагмен-

тами вибуху наднових, зіткненнями міжзоряних хмар, і надзвукові потоки газу 

при утворенні зірок приводять до виникнення PC з n ~1000.  

Характерні скейлінгові співвідношення для основних характеристик РА 

зводяться до залежностей від головного квантового числа стану. Для часів жит-

тя: Zean 2

0

3 /  (~n
3 

для l ~1 , ~n
5 

для n ~l; l - орбітальне квантове число), геоме-

тричних розмірів ~n
2 

( Zan /0

2 , 0a ħ
2
/me

2
=0,5291773 Å), геометричних перерізів 
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2
0

24 / Zan , енергій зв'язку рідбергівського електрону 22 / nRZ   ( R =13.6058 еВ), 

поляризуємостей ~n
2
,  дипольних моментів радіаційних переходів~n

2
, зсувів за 

рахунок дії зовнішніх полів, зокрема, зсув Штарка ~n
7
l
5 

та ефект Зеєману ~n
2
), 

які приводяться у багатьох багаточисельних оглядах по спектроскопії РА (див. 

[41-65]). 

Оскільки з атомно-фізичної точки зору, РА як система, яка знаходиться у 

високо збудженому стані, в якісному аспекті дуже подібна атому водню, най-

більш розповсюджений підхід до теоретичного опису РА, природньо, базується 

на воднєподібному QA, яке було часом трансформовано до так званого методу 

квантового дефекту [129]. Розвиток цього підходу починався із відомих класи-

чних експериментів Рідбергу, присвячених аналізу спектрів лужних елементів, 

та відомих моделей типу Бейтса-Дамгаард та Берджеса-Ситона. За теперішньо-

го часу ці моделі трансформовані в так звані одноканальне та багатоканальне 

приближення квантового дефекту [128-134,37,1739].  

Природньо, що воднєподібні спектри лужних та подібних їм атомних си-

стем досить задовільно описуються найпростішим вираженням виду: 

 

                                            
 

22

1 1
,

2 2
alk

eff l

E n N
n n 

  


                                 (1.1) 

де      neff  є ефективне квантове число,  

l – так званий квантовий дефект, який залежить від орбітального та голо-

вного квантових чисел.  

Для досягнення більш високої точності визначення величини l  звичайно 

використати розкладання по енергії типу:                                                    

 

                                                      



M

i

ii

lll E
1

)0(                                         (1.2) 

З атомно-фізичної точки зору, введення квантового дефекту фактично 

пов‘язано із необхідністю у той чи іншій мірі врахувати вплив некулонівської 
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частини самоузгодженого поля в атомах. До речі, цей ефект не враховується в 

спрощених водне-подібних моделях.  У разі станів континууму роль квантового 

дефекту для зв'язаних станів грає найважливіший в теорії розсіювання асимп-

тотичний фазовий зсув:  

l     

згідно із відомою теоремою Сітона  [129]. В цілому ряді обзорів та монографій 

[94,119,128-134] дана докладна свідка з тим або іншим ступенем точності нере-

лятивістських значень квантових дефектів і фазових зрушень у переважності 

для лужних атомів в основному і збуджених станах для різних значень орбіта-

льного квантового числа. 

У таблиці 1.1 ми наводимо найбільш точні на сьогодні значення коефіціє-

нтів (1.2) для обчислення величин квантових дефектів для рідних станів РА лу-

жних атомів ( з [94,134,173]). 

У релятивістському наближенні для дискретних рівнів енергії одночасти-

нкових (тобто з одним валентним електроном) атомів релятивістський кванто-

вий дефект записується згідно із стандартним визначенням як : 

 

                                               ,)(   nn nE                             (1.3)  

де n і χ – головне та Дірака квантові числа,  

 

   
22 )( z  , 






z
n    ,  

,)1(   nE                                                    

                                                       nE21   .                            (1.4) 

Відповідний вираз для одноелектронної енергії має відомий вигляд:  

                      ...)(
2

5
)(

2

3
]1)21[(

1 322/12

2
  xxxxEn 


         (1.5а) 
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                                                                                                  Таблиця 1.1.  

Значення квантових дефектів для ридберговских станів лужних атомів 

  S1/2 P1/2 P3/2 D3/2 D5/2 (F5/2) (F7/2) 

Li  

 

a 0.39951 0.04717  0.00194  0.00031 

b 0.02825 -0.0240  -0.00377  -0.00099 

c 0.02082 0.01548  -0.01563  -0.00740 

d -0.0979 -0.1607  0.10335   

e 0.14782 0.33704     

Na  

 

a 1.34797 0.85544 0.85463 0.01491 0.014924 0.00145
a 

b 0.06099 0.11207 0.11234 -0.04251  -0.04259 0.01731
a
 

c 0.01967 0.0479 0.04971 0.00843 0.00840 -0.7809
a 

d -0.0010 0.0457 0.04063   7.021
a
 

K  

 

a 2.18020 1.71389 1.71085 0.27697 0.27716 0.01010 

b 0.13558 0.23329 0.23544 -1.02491 -1.02563 -0.10022 

c 0.0759 0.16137 0.11551 -0.70917 -0.59201 1.56334 

d 0.117 0.5345 1.1015 11.839 10.0053 -12.6851 

e -0.206 -0.234 -2.0356 -26.689 -19.0244  

Rb  

a 3.13118 2.65488 2.64167 1.34809 1.34647 0.01652 (F5/2) 

      0.01654 (F7/2) 

b 0.17846 0.29006 0.29507 -0.60286 -0.59601 -0.085(9)  (F5/2) 

      -0.086(7) (F7/2) 

Cs  

 

a 4.04936 3.59159 3.55896
b 

2.4754562
b
 2.46632 0.03341 

b 0.23770 0.36093 0.39247
b 

0.009320
b 

0.01358 -0.19867 

c 0.25540 0.41905 -0.67431
b 

-0.43498
b 

-0.37457 0.28953 

d 0.00378 0.64388 22.3531
b 

-0.76358
b 

-2.1867 -0.2601 

e 0.25486 1.45035 -92.289
b 

-18.0061
b 

-1.5532  

 

де 

                                            
22

2

]||)([2  


nEn

Z
x .                                 (1.5б) 
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Неважко перевірити, що у нерелятивістському ліміті , тобто при значенні 

сталої тонкої структури  α→0, релятивістські вирази для дефекту та енергії  пе-

реходять у нерелятивістські типу (1.1). 

Для нас дуже важливо тут підкреслити, що насправді роль ефектів суттє-

во некулонівського групування рівнів у рідбергівських спектрах [172,173,138], а 

також тиску континууму та інших обмінно-поляризаційних ефектів  у багатьох 

сучасних теоріях РА достатньо прецизійно досі не врахована, що призводить до 

високого ступеню погрішності при опису спектрів , насамперд, важких багатое-

лектронних РА, хоча у випадку звичайних лужних елементів метод квантового 

дефекту дає досить прийнятні (але, не завжди) результати.  

Як вказувалося вище, РА є дуже чутливими до дії зовнішніх електромаг-

нітних полів, у тому числі, поля теплового випромінювання. З цієї обставини, 

пов'язаної з великими геометричними розмірами РА і великими значеннями 

дипольного моменту, РА дуже ефективно взаємодіють із фоновим тепловим 

випромінюванням (випромінювання абсолютно чорного тіла BBR), яке очевид-

но викликає переходи як між дискретними рідбергівськими станами , так і з 

дискретних станів у стани континууму, тобто мова йде про процеси збудження 

та іонізації.  

З атомно-фізичної точки зору, низькі частоти переходів між дискретними 

станами у РА знаходяться в області досить високої спектральної інтенсивності 

випромінювання абсолютно чорного тіла при всіх температурах, за винятком 

найнижчих. Взаємодія з BBR випромінюванням призводить до суттєвого впли-

ву на результати будь-яких експериментів з РА, в яких важливу роль відіграє 

заселеність рідбергівських станів. Нагадаємо, що типові електричні дипольні 

переходи з основного стану атома мають частоти ~ 10
13

 -10
14

 Гц, а переходи між 

рідбергівськими станами ~ 10
11

 Гц. Фактично, у певному наближенні можна 

вважати, що BBR випромінювання діє на атом в основному стані як повільно 

мінливе поле, в той час як РА відкликається на нього як на поле, що швидко 

змінюється [41,94]. 
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Природньо, що теорія радіаційних переходів, збудження та іонізацій ато-

мів будується на основі сучасної квантової теорії випромінювання. Якісна кар-

тина іонізації РА в полі BBR в принципі уявляється достатньо зрозумілою, але 

кількісні аспекти вивчені абсолютно недостатньо.   

Взаємодія РА з тепловим випромінюванням призводить не тільки до пе-

реходів в дискретном спектрі, але і до іонізації атома [41,55]: 

 

                                                                    (1.6) 

де hωBBR - енергія поглиненого теплового фотона, A
+
 - атомарний іон, e

-
 - віль-

ний електрон, залишивший РА в результаті іонізації.  

Для температур порядку  T=10
4
 K, частота більшої частини фотонів BBR 

ω не перевищує 0.1 ат.од.,  тобто можливо використання одно-електронного на-

ближення для опису перерізу іонізації σnl (ω). Остання величина звичайно по-

винна розглядатися з урахуванням Планківського розподілу для густини числа 

теплових фотонів:   

                                          
]1)/[exp(

),(
32

2




kTc
Tw




 ,                                (1.7) 

де     k=3.1668×10
−6

 ат.од.K
−1

 – звичайна стала Больцмана,   

c = 137.03597 ат.од. – швидкість світла,  

Т-температура випромінювання.  

При обчисленні ймовірностей радіаційних переходів під дією теплового 

випромінювання звичайно переходять до чисел фотонів на моду поля випромі-

нювання, тобто до чисел заповнення фотонів кожної моди з частотою ω (в 

атомних од.) [41]: 

                                      
]1)/[exp(

1




kT
n


                                       (1.8) 

Швидкість іонізації для зв‘язаного стану nl визначається інтегруванням 

по частотам теплового випромінювання, а саме:  

                                         



||

),()()(

nlE

nlnl dTcTW                                         (1.8) 
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де     σω –переріз фотоіонізації рідбергівського атому на частоті ω,  

Еnl = 1/[2 2*)(n ] – порогова частота іонізації атому в рідбергівському стані 

nl з ефективним квантовим числом n* = (n − δl ),  

δ – квантовий дефект рідбергівського стану.  

В нерелятивістському наближенні переріз іонізації РА під дією фотонів з 

частотою ω із зв‘язаного стану з головним квантовим числом n та орбітальним 

квантовим числом l визначається стандартним квантово-механічним співвід-

ношенням (див., напр., [55]):   

                                          


 

2

1

2

[
)12(3

4
)( Elnlnl lM

lc


 ])1( 2

1 ElnlMl ,                    (1.9) 

 

Вище радіальний матричний елемент переходу іонізації зі зв'язаного ста-

ну з радіальною хвильовою функцією Rnl(r)  в стан безперервного спектра з 

хвильової функцією REl (r), нормовану на  на дельта-функції енергії,  

          

                                     )()()( '

0

2

'''
EEdrrrRrR

lEEl




 ,                                    

виглядає стандартним чином 

                                      


 
0

3

'' )()( drrRrrRM nlElElnl .                                   (1.10) 

Для континууму (Е≥0) хвильові функції звичайно представити як лінійну 

комбінацію двох лінійно-незалежних кулонівських функцій. Наприклад, у ви-

падку діраківського спінору (релятивістське кулонівське наближення) коефіці-

єнти в цій лінійній комбінації визначаються так, щоб при r→∞ 
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де                                              ,)1(  Ep  

,1 2E   
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Швидкість іонізації, викликаної тепловим випромінюванням, при фіксо-

ваній температурі T остаточно запишеться у вигляді: 
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Слід відзначити, що в літературі (див., напр., [45-60]) часто наводяться в 

певній мірі корисні наближені аналітичні вирази для швидкості іонізації, в яких 

явно визначена залежність від головного квантового числа n, орбітального мо-

менту L і температури T. Як правило, для отримання таких виразів автори вико-

ристують аналітичні формули для радіальних матричних елементів радіаційних 

переходів в воднєподібному наближенні квазікласичного підходу. Напр., 

Cooke-Gallagher (див., напр., [41,42] ), використуючи стандартні правила сум, 

одержали таку оцінку для швидкості індукованої BBR депопуляції 

рідбергівських станів: 

                                                    233

4

eff

BBR
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kT
Г                                         (1.13)    

Але пізніше, Фарлі та Винг [60] показали, що це співвідношення суттєво 

завищує  чисельно розраховані швидкості депопуляції, особиво для низьких n.  

Бетеров та інш. [50-55] суттєво покращили визначення швидкості депопуляції, 

запропонувавши такий вираз: 
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Наведемо далі визначення в моделі Гореславського, Делоне і Крайнова 

[44] перерізу іонізації атому в рідбергівському стані nL, який виражається через 

функцію Макдональда Kν (x):  

                    )]
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а в роботах Бетерова ті інш. [50-55] наводиться достатньо ефективний вираз для 

швидкості іонізації: 
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Й хоча приведені аналітичні вирази мають певне значення, в той же час, 

як відзначають самі автори, порівняння  WBBR, отриманих за допомогою наведе-

них формул  з результатами чисельних розрахунків на основі більш реалістич-

них послідовних підходів показує суттєву різницю в значеннях WBBR , особливо 

для   неводнєподібних станів лужних атомів з  великими значеннями квантово-

го дефекту.  Для атомів в основному і низько розташованому станах з великими 

частотами переходів між ними при температурі 300K n << 1, і ймовірність інду-

кованих тепловим випромінюванням переходів мала. Для рідбергівських станів 

з хвильовими числами переходів 10
4
 см

-1
  маємо n ~ 10, тому ймовірність інду-

кованих тепловим випромінюванням переходів може бути на порядок більше, 

ніж при спонтанному випромінюванні. 

Імовірність спонтанного випромінювання при переході атома з рівня nL 

на рівень n'L' визначається звичайно коефіцієнтом Ейнштейна, тобто: 

 

                            )''(2)''( 2

'

3 LnnLfLnnLA nn                           (1.17) 

 

де  α=1/137.03597 – стала тонкої структури,  

ωnn’ – частота переходу між станами n та n′ ,  

gf (nL→n′L′) – сила осцилятору: 
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У формулі (1.18) звичайно присутній квадрат радіального матричного 

елементу електричного дипольного моменту згідно із золотим правилом Фермі. 

Повна швидкість спонтанного розпаду звичайно визначається як сума ймовір-

ностей переходів во всі нижче розташовані стани  n<n‘:  
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Ймовірності індукованих BBR випромінюванням  переходів також вира 

жаються через сили осциляторів і числа заповнення фотонів на частоті ωnn‘: 
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Повна швидкість індукованих тепловим випромінюванням переходів ви-

значається сумою швидкостей переходів по всім станам n'L ': 
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Природньо BBR випромінювання сприяє заселенню як низько розташо-

ваних, так й високо розташованих станів, але в той же час під дією теплового 

випромінювання будуть заселятися переважно найближчі до даному стану з n '= 

n ± 1, які і дають основний внесок в повну швидкість індукованих тепловим ви-

промінюванням переходів, а в результаті спонтанного розпаду - саме низько 

лежачого стану. Очевидно, що внесок теплового випромінювання в повну шви-

дкість розпаду збуджених станів буде достатньо істотним [41,42]. 
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Крім каналу прямої фотоіонізації РА тепловим випромінюванням в зада-

чах про іонізацію РА важливим також є канал іонізації рідбергівських станів 

витягаючим електричним полем. Справа у тому, що якщо BBR випромінювання 

заселяє в РА стани з n '≥ n, є очевидним, що вони можуть бути іонізовані, при-

чому відповідний внесок в загальний іонізаційний сигнал може бути порівня-

ним  з внеском каналу прямої BBR фотоіонізації [54,55]. Для розрахунку швид-

кості в даному випадку польової іонізації WSFI достатньо розрахувати швидкість 

заселення високо розташованих станів BBR випромінюванням, тобто:  
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Наведемо конкретні вирази для величини (1.22), які використуються у ба-

гатьох роботах, зокрема, наближення Гореславського, Делоне і Крайнова [47]: 
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(1.23) 

а також вираз Бетерова тa інших [55]: 
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Доречно також вказати на ще один канал, а саме описує процес другого 

порядку , так звані індуковані BBR випромінюванням переходи з сусідніх ста-

нів n1L1 у високо розташовані стани  n2L2 з n2> n1 з можливою подальшою іоні-

зацією витягаючим електричним імпульсом. В роботі [55] для величини швид-

кості цього процесу отримане наступне співвідношення : 
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де nL

eff - ефективний час життя nL, причому замість величини WBBR слід вставити 

величину WSFI. (див. докладніше  [50-55]).  

У вказаних роботах наводиться вираз для величини повної швидкості іо-

нізації РА як сума:  
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де перший член в (1.26) WBBR - швидкість прямої фотоіонізації з початково збу-

дженого стану nL,  другий член W SFI - швидкість іонізації атомів у високо роз-

ташованих станах n2L2, заселених тепловим випромінюванням, електричним 

полем; третій член в (1.26) - повна швидкість прямої іонізації РА у  довколиш-

ніх до початково збудженого n1L1 станах; на кінець, останній – це іонізації ви-

соко розташованих станів, заселених в результаті двоступеневого процесу nL → 

n1L1→ n2L2.  

Повна ширина експериментально спостерігаємого рідбергівського стану 

атому або іону (природньо ізольованого від всіх зовнішніх полів крім BBR), 

складається, очевидно, із природньої, спонтанної радіаційної ширини та BBR-

індукованої (теплової) ширини:  
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Ефективний час життя стану РА природньо є обернено пропорційним по-

вній швидкості розпаду збудженого стану в результаті спонтанних переходів і 

переходів, індукованих тепловим випромінюванням, тобто можна записати: 
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Слід згадати, що наведені вище формули для визначення імовірностей, 

швидкостей переходів, часу життя записані у нерелятивістському наближенні й 

фактично використані у переважній більшості сучасних теорій та модельних 

уявлень щодо процесів збудження та іонізації РА в полі теплового випроміню-

вання (див., напр., [41-78]. Слід підкреслити, що насправді, процес збудження 

та іонізації РА тепловим випромінюванням не є простим процесом, як може 

здаватися на перший погляд; більш того, саме теоретичні та експериментальні 

складнощі опису РА підкреслюються практично у всіх оглядах. З теоретичної 

точки зору, послідовний розгляд процесу повинен включати і пряму фотоіоні-

зацію з початково  збудженого стану nL, іонізацію витягаючими електричними 

імпульсами високо лежачих рідбергівських станів, заселених тепловим випро-

мінюванням,  пряму фотоіонізацію рідбергівських станів, сусідніх до початково 

збудженого та спочатку заселених тепловим випромінюванням, на кінець іоні-

зацію електричними імпульсами вище розташованих станів, заселених внаслі-

док дво-багато-ступеневих процесів. На наш погляд, у будь-якому випадку най-

більш коректна та послідовна квантова теорія збудження та іонізації РА в полі 

теплового випромінювання бажано будувати на принципах КЕД, або відповід-

ному релятивістському наближенні.  

Далі розглянемо коротко принципово важливу та актуальну проблему 

зсуву частоти атомного переходу (в атомних годинниках, атомних та оптичних 

стандартах частоти). Фізичний аспект проблеми ілюструє рис.1 (докл. див.: 

http://www. physics. udel. edu/ ~msaf rono , а також [96-108]). 

 

 

Рисунок 1.1 Зcув частоти переходу в атомному годиннику за рахунок  

ефекту впливу теплового випромінювання 
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Фактично мова йде про те, що на практиці частоти переходів в атомних 

(оптичних) годинниках (атомні та оптичні стандарти частоти) мають бути ско-

ректовані  за рахунок урахування ефекту BBR зсуву, до речі, який дуже важко 

точно виміряти безпосередньо. Відповідний BBR зсув насправді може бути 

пригнічений тільки охолодженням годинника. При кімнатній температурі різ-

ниця BBR зсувів двох рівнів переходу стає одним із найбільших внесків у вели-

чину невизначеності для оптичних (атомних) годинників.  Як приклад, нагада-

ємо, що перехід у годиннику на Sr має найбільший BBR зсув серед всіх оптич-

них стандартів частоти і за теперішнього часу це питання знаходиться у стадії 

активної  розробки (див. [96-1099]); так званий частинний BBR зсув νBBR/ν0 в Sr 

більш ніж в 1000 разів більше, ніж подібний зсув в атомному годиннику на іоні 

Al
+
.  

Якщо вважати, що закон випромінювання Планка обумовлює залежність 

від частоти випромінювання чорного тіла при температурі Т, то зсув частоти 

переходу внаслідок дії цього ефекту  може бути пов'язаний з відповідною ска-

лярною поляризуємостю 0 згідно виразу [108,109]: 
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де  - досить мала так звана динамічна поправка (дивись докладніше [98-105]).  

Відповідно, корисно нагадати стандартні визначення скалярної і тензор-

ної поляризуємостей атому у стані, скажемо, v [108,109]: 
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У виразах (1.30) фігурують стандартні редуковані матричні елементи, а 

сумування введеться по всім проміжним станам, природньо, які дозволяються 

правилами відбору для електричних дипольних переходів.   Проблеми обчис-

лення виразів типу (1.30) аналізуються докладно у вище перелічених роботах. 

 

1.2 Огляд експериментальних досліджень та теоретичних методів опису   

характеристик рідбергівських атомів у полі теплового випромінювання 

 

Зрозуміло, що теоретичні аспекти випромінювання чорного тіла достат-

ньо давно дуже добре зрозумілі,в той час як кількісні ще далекі від задовільно-

го рівня. В світі нових теоретичних та експериментальних проблем (див. вище 

вступ), в останні роки інтерес до дослідження теплового випромінювання різко 

зріс.   

Одним з перших експериментальних спостережень взаємодії РА з полем 

теплового випромінювання були роботи Gallakher-Cooke (Фізична лабораторія 

Університету шт. Вірджинія)  [41,42], в яких були проведені вимірювання зна-

чень часів життя, зокрема, рідбергівських станів 17P і 18P атому натрію. У по-

дальшому програма досліджень тут була суттєво розвинена. 

За теперішнього часу  експериментальні установки для дослідження вза-

ємодії пучка теплових РА  мікрохвильовим полем мають такі групи: група С. 

Арош (Франція, Центр мікрохвильової спектроскопії, Еколь Нормаль, Париж) , 

R. Walther (ФРН, Мюнхенський університет), Т. Gallakger (Фізична лабораторія 

Університету шт. Вірджинія), D.Kleppner (Масачусетський технологічний ін-

ститут, США) [38-76].  

В останній час дослідження з детектування дії теплового випромінювання 

на РА потужно проводяться групою Леонарда  в Технічному університеті Ган-

новера (ФРН), й особливо ефективно групою Бетерова-Рябцева в Інституті на-

півпровідників РАН (раніше в Інституті теплофізики СО РАН) [50-55].  

На сьогодні переважна більшість експериментів із дослідження РА вико-

нувалося з використанням атомів лужних металів, і в загальному аспекті експе-
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риментальні установки по отриманню високо збуджених РА, у т.ч.  для рідбер-

гівських мазерів [75], майже ідентичні і відрізняються типами використовува-

них лазерів, специфічними режимами їх роботи, особливостями реєстраційної 

техніки обробки сигналу, тощо.  

Особливою слід вважати експериментальну установку групи П. Коча 

(США, Нью-Йоркський Університет), в якій швидкі РА отримувалися в резуль-

таті перезарядки протонів на мішені.  

На рисунку 1.2 наведена характерна схема  приготування та детектування 

РА лужних металів з огляду  [92].  

 

Рисунок 1.2 Cхема  приготування та детектування лужних РА (з [92]). 

 

В якості ілюстрації можливостей дослідження спектрів РА в холодній 

плазмі на рисунку 1.3 наведений експериментальний спектр рубідію в рідбер-

гівських станах, який випромінює в холодній плазмі (із роботи [93]). Добре 

спостерігаються рідбергівські стани з головним квантовим число 23-45 і різни-

ми значеннями орбітального квантового числа. 

Стосовно сучасних теоретичних моделей збудження та іонізації РА теп-

ловим випромінюванням, слід тут же підкреслити, що оскільки цей клас задач є 
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стандартним класом задач квантової оптики та спектроскопії атомів, звичайно 

для відповідних обчислень енергетичних та спектральних властивостей РА бу-

ли використані існуючі добре відомі, підкреслимо, у переважній більшості, не-

релятивістські методи та моделі. Авжеж, аналітичні вирази для радіаційних ам-

плітуд звичайного РА водню виявилися дуже корисними й були використані 

для перших оцінок.  

 

Рисунок 1.3 - Експериментальний спектр рубідію в рідбергівських станах, роз-

ташованого в холодній плазмі (із роботи [93]) 

 

Переважна більшість існуючих робіт по опису РА в полі теплового ви-

промінювання (див. [71-56,76-93]) базується на так званому кулонівському вод-

нє-подібному наближенні, різних версіях методу квантового дефекту, класич-

них та квазікласичних модельних підходах, методах  модельного та псевдо-

потенціалу. Причина такого становища пояснюється досить очевидно, оскільки 

фактично у всіх перелічених роботах об‘єктами дослідження були РА лужних 

елементів. Lehman, Kleppner D та співр. [41-45] застосували воднє-подібне на-
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ближення, метод квантового дефекту у простіших нерелятивістських версіях, 

метод модельного потенціалу типу Simons-Fues для обчислення радіаційних та 

спектральних характеристик РА лужних елементів. Глуховим та Овсянниковим 

також був використаний метод модельного потенціалу [56-59].  

Слід особливо відзначити окремо цикли теоретичних та експерименталь-

них робіт Рябцева-Бетерова та співр, а також теоретичних робіт Гореславського 

та ін., Дьячкова-Панкратова та ін. [48-60],  в яких фактично розвиваються удо-

сконалені версії квазікласичного підходу до обчислення радіаційних амплітуд, 

сил осциляторів, перерізів іонізації РА в полі теплового випромінювання. В ро-

ботах Рябцева, Бетерова та інш. [50-55] представлені результати розрахунків 

швидкості фотоіонізації високо збуджених (рідбергівських) атомів літію, на-

трію, калію, цезію і рубідію фоновим тепловим випромінюванням. Обчислення 

проведені для nS, nP і nD станів в діапазоні головних квантових чисел n = 8-65 

для температур рівноважного теплового випромінювання T=77, 300 і 600 К. У 

квазікласичному наближенні отримані прості аналітичні формули для оцінки 

швидкості іонізації РА атомів тепловим випромінюванням. Перелічені вище те-

оретичні роботи та відповідні моделі суттєво базувались на нерелятивістському 

наближенні. Природньо, відповідне релятивістське узагальнення уявляється 

скоріше технічною процедурою, ніж принципово важким кроком, тем не менш, 

переважна частина робіт з опису іонізації РА виконана в нерелятивістському 

наближенні.  

Як виключення з цього, слід вказати також вказати роботи [36,37], в яких  

розвивалося які узагальнене наближення квантового дефекту і ab ibitio метод 

модельного потенціалу для РА, багатозарядних іонів і автори провели розраху-

нки енергій, сил осциляторів переходів в спектрах Li-(Z=13-70), Na-

(SVI,C1VII)-, Ве-(Z=26-36) подібних іонів у вільному стані і плазмі з Ne=10
22

-

10
24

cm
-3

,T=0.5-2кеВ, а також енергетичних параметрів, радіаційних амплітуд 

для РА Na,K,Rb,Cs, швидкостей іх іонізації із станів в полі теплового випромі-

нювання. Терновський та інші [136-138] на основі методу модельного потенціа-

лу в межах релятивістського енергетичного підходу розвинунули новий реля-
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тивістський  підхід до опису характеристик важких рідбергівських атомів у ві-

льному стані і у зовнішньому електромагнітному полі (DC, AC ефект Штарка), 

а також новий метод моделювання хаотичної  динаміки їх іонізації в мікрохви-

льовому полі, та отримав декотрі нові дані по енергіям рівнів, радіаційним ши-

ринам, часам життя станів, енергіям, ширинам штарківських резонансів для рі-

дбергівських  Rb, Cs, Fr (n<80), а також  ряду станів Li-подібних іонів. Обидва 

підходи [36,37,136-138], також багаточисельні теоретичні розробки (див. [121-

126, 143-146,148,150,181-184] та джерела в них) суттєво базуються на відомому 

в теоретичній атомній фізиці калібрувально-інваріантному релятивістському 

енергетичному формалізмі Глушкова-Іванова [12-15,1,3,4,20-22], що є удоско-

наленою версією звичайного енергетичного підходу, який був розвинутий в ро-

ботах Іванова-Іванової і співр. [9,10,16-19,25,26,173,174] для багатоелектронних 

атомів  і Лабзовським , Дмітрієвим [157,158] для атому водню. 

Окремо, у дослідженні спектроскопічних властивостей атомів, причому 

не тільки РА, стоять цикли робіт Сафронової У., Сафронової М., та інших, (ди-

вись напр., [96-108] та інші), в яких теоретично вивчалися властивості різнома-

нітних як лужних, так й значно більш складних багатоелектронних атомів, з то-

чки зору впливу теплового випромінювання на енергетичні, спектральні, радіа-

ційні характеристики вказаних атомних систем. Головним стимулом до прове-

дення відповідних прецизійних обчислень було коло проблем, пов‘язаних із 

атомними годинниками, атомними та оптичними стандартами частоти, а також 

побудовою нових квантових стандартів для вимірювання фундаментальних 

констант, у т.ч., з‘ясування можливого дрейфу або варіацій  значення сталої 

тонкої структури, тестування фізичних постулатів тощо. Для багаточисленних 

розрахунків авторами було розроблено формалізм багаточастинкової релятиві-

стської теорії збурень (ТЗ=PT) з Дірак-Фоківським (DF) нульовим наближен-

ням PTDF
SD

, в якому виконано акуратне врахування  одно-і двічі  збуджених 

додаткових конфігурації (фактично, тут мова йде про багатоконфігураційне на-

ближення).  

На рис.1.4 наведена коротка свідка об‘єктів та енергетичних та спектрос-
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копічних властивостей багатоелектронних атомів (як правило не в рідбергівсь-

ких станах), які досліджувались за допомогою методу ТЗДФ
SD

 і, взагалі кажучи,  

є дуже важливими для розв‘язання вище перелічених проблем, зокрема, 

пов‘язаних із атомними годинниками, атомними та оптичними стандартами ча-

стоти, з‘ясування можливого дрейфу або варіацій  значення сталої тонкої стру-

ктури, тестування фундаментальних фізичних постулатів і т.ін. 

 

 

Рисунок 1.4 Лист атомних систем, енергетичних та спектроскопічних властиво-

стей багатоелектронних атомів (як правило не в рідбергівських станах), обчис-

лених методом ТЗДФ
SD  

Safronova U.I., Safronova M.S. та ін. (докладніше див. 

сайт: http://www.physics.udel.edu/~msafrono; [96-108]) 

 

1.3 Критичний огляд  методів теоретичного опису атомів та іонів, 

у тому числі  рідбергівських атомів, та заключні зауваження 

 

Слід спочатку нагадати, що сучасна атомна оптика та спектроскопія у 

своєму теоретичному та обчислювальному арсеналі має достатньо значну кіль-

http://scitation.aip.org/vsearch/servlet/VerityServlet?KEY=ALL&possible1=Safronova%2C+U.+I.&possible1zone=author&maxdisp=25&smode=strresults&aqs=true
http://www.physics.udel.edu/~msafrono
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кість різноманітних в той чи іншій мірі прецизійних методів розрахунку основ-

ного набору енергетичних та спектральних параметрів атомів, іонів, й зокрема, 

частково рідбергівських атомів. В літературі є достатня кількість оглядів, моно-

графій, статей тощо, в яких перелічуються існуючі теоретичні методи (див. [1-

184]. Як правило окремо виділяються емпіричні, полуемпіричні та неемпіричні 

методи. Серед простих підходів варто нагадати такі методи як багаточисельні 

квазікласичні та класичні моделі, кулонівське наближення (QA), метод кванто-

вого дефекту (QDM) в нерелятивістській та релятивістській формуваннях, різні 

версії методу модельного потенціалу, псевдопотенціалу тощо. До числа більш 

послідовних та широко використуємих відносяться різні версії методу самоуз-

годженого поля, чи то методи Хартрі-Фока (ХФ=HF), релятивістський ХФ 

(RHF),  Дірака-Фока (DF) в одно-та багато-конфігураційному наближеннях, а 

також дуже цікавий метод мега-DF, метод функціоналу густини, R-матричний 

підхід, далі дуже популярний в останні роки серед дослідників так званий ме-

тод Coupled Cluster (CC), відповідні багаточисленні нерелятивістські, релятиві-

стські, QED версії формалізму ТЗ з нульовими DF, RHF, HF,  модельним псев-

допотенціальним тощо наближеннями та інші. Слід зазначити, що більшість у 

указаних методів реалізована у вигляді відомих атомних комп‘ютерних кодів 

(комплексів), зокрема,  ―Dirac‖, ―Coan Code‖, ―Grasp‖, ―FAC‖, ―Bertha‖, 

―Superstructure‖, ―Superatom‖ та інші (див., докладніше, [185-192]).  

В той же час, хоча за допомогою перелічених підходів на протязі останніх 

декілька десятків років було отримано багато корисної інформації щодо влас-

тивостей багатьох легких та середніх атомів та іонів, тем не менш, на жаль, при 

конкретному застосуванні до обчислення характеристик рідбергівських атомів 

більшість з перелічені методів, як це не дивно, не здатні забезпечити спектрос-

копічну точність опису властивостей складних багатоелектронних атомів, у то-

му числі й РА з максимально повним  урахуванням всього набору складних  

обмінно-кореляційних ефектів, а також додатково одночасно релятивістських, 

радіаційних та ядерних ( у випадку важких систем).    

Перелічені вище стандартні методи самоузгодженого поля та їх узагаль-
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нення у вигляді методів ТЗ зіштовхуються із класичними як принциповими, так 

й обчислювальними складнощами. У багатьох оглядах та монографіях з атом-

ної теоретичної фізики та атомної спектроскопії у той чи іншій мірі шукані 

проблеми обговорюються, тому, на погляд, можна коротко виділити наступні 

[1-4,9-15,138,148].  По-перше, у багатьох випадків мова йде про недостатньо 

оптимізовані для цілей розв‘язуємих задач так звані затравочні гамільтоніани 

задачи, досить повільну збіжність відповідних рядів ТЗ.  Значні погрішності 

виникають в атомних обчисленнях внаслідок не достатньо коректного, повного 

та ефективно урахування основних обмінно-кореляційних ефектів (вічна про-

блема квантової хімії), що включать багаточастинкові кореляційні ефекти, тиск 

континууму тощо. Ці проблеми набувають значних додаткових труднощів у 

випадку моделювання атомів у зовнішніх полях, особливо високої інтенсивнос-

ті. Ключовою проблемою багатьох сучасних методів є використання так званих 

оптимізованих базисів електронних хвильових функцій, виконання принципу 

калібровочної інваріантності при обчисленнях радіаційних амплітуд. Як вказа-

но в [1], різниця в значеннях сил осциляторів, радіаційних амплітуд та інших 

аналогічних характеристик може досягати сотні процентів, особливо у випадку 

використання різних виразів для фотонного пропагатору.  

У випадку складних багатоелектронних атомів дуже важливою є пробле-

ма адекватного вибору нульового затравочного гамільтоніану та відповідно са-

моузгодженого потенціалу середнього поля, при цьому у випадку складних 

атомів із багато електронним атомним остовом навіть для рідбергівських станів 

принципово важливим є урахування так званого ефекту некулонівського групу-

вання рівнів [173,138]. Особливо ці проблеми проявляються при обчисленні 

ймовірностей радіаційних, автоіонізаційних та інших переходів, характеристик 

багатофотонних резонансів тощо. Для рідбергівських атомних систем ці про-

блеми пояснюють, чому так звані або кулонівське наближення, або метод кван-

тового дефекту не дозволяють коректно описати асимптотичні залежності раді-

аційних амплітуд від квантових чисел рідбергівського електрону. Відомі робо-

ти, в яких дається докладне пояснення цього ефекту, це, напр., роботи Aymar et 
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al, Ivanov et al та інші (див., напр., [1,37, 172-174, 136-138]).   

Фактично проблема зводиться до того, що при обчисленні радіаційних 

амплітуд (сил осциляторів, перерізів збудження та іонізації тощо) має місце 

компенсація відповідних інтегралів внаслідок осциляцій електронних орбіта-

лей, що значно погіршує точність та змінює величини відповідних матричних 

елементів. Тут же слід нагадати про відчутність взаємного розташуванням вуз-

лів електронних орбіталей до типу атомної моделі, зокрема, напр., виду вико-

ристуємого в теорії відповідного самоузгодженого потенціалу середнього поля 

(напр.. можна казати про потенціал взаємодії ―зовнішня квазічастинка-атомний 

остов‖ у випадку багаточастинкових атомних систем (див. докладніше [1-4]). 

Дуже критичне значення має адекватне сумування та максимальне урахування 

проміжних станів при обчисленні обмінно-кореляційних поправок другого та 

вище порядків ТЗ, поляризуємостей атомів та інших аналогічних величин. 

Авжеж у сучасній атомній теорії розроблені методи обчислення відповідних 

безкінечних сум типу (1.20), у тому числі, різні версії методу функцій Гріну, 

метод диференціальних рівнянь Іванова-Іванової та інші, тем не менш, часто їх 

використання потребовує значних обчислювальних ресурсів [1-22].  У всякому 

випадку розв‘язання цієї проблеми потребовує ретельного розгляду у тій чи ін-

шій задачі.  

Також до недоліків перелічених вище методів та моделей обчислення ба-

гатоелектронних атомів, у тому числі  РА в полі теплового випромінювання,   

авжеж навіть з урахуванням величезної  теоретичної та практичної значущості 

результатів, отриманих у багатьох вище перелічених роботах, на наш погляд, 

треба віднести те, що, по-перше, основна увага приділена лише РА лужних 

елементів, причому  природньо досліджена невелика частина цікавих для дода-

тків та застосувань енергетичних станів, спектральних властивостей вказаних 

РА, по-друге, на наш погляд,  значної уваги потребовують дослідження багато-

електронних РА, у тому числі важких та супер важких атомних систем. Зали-

шаються актуальними і перелічені вище проблеми та недоліки стандартних ме-

тодів атомної спектроскопії при застосуванні до розрахунку властивостей РА у 
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полі теплового випромінювання.  

Таким чином, можна констатувати , що у всякому випадку на сьогодні іс-

нує гостра необхідність розвитку нових або суттєво удосконалених існуючих  

методів обчислення характеристик РА, у т.ч., їх збудження та іонізації в елект-

ромагнітному, зокрема, BBR полі, насамперед на основі послідовних релятиві-

стських або КЕД підходів для забезпечення адекватної сучасному рівню спект-

роскопії точності.  Крім того, дуже бажаним уявляється подальше отримання 

максимально достовірної інформації про енергетичні та спектральні характери-

стик не тільки легких, відносно простих атомів типу лужних, не тільки для ни-

зько розташованих, але й високо розташованих, автоіонізаційних станів , для 

більшого набору характеристик складних, багатоелектронних РА, про більшість 

з яких у сучасній атомній спектроскопії на сьогодні немає достовірної інформа-

ції.  
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РОЗДІЛ 2 

 

НОВА РЕЛЯТИВІСТСЬКА ТЕОРІЯ ЗБУДЖЕННЯ ТА ІОНІЗАЦІЇ   

РІДБЕРГІВСЬКИХ АТОМІВ У ПОЛІ BBR ВИПРОМІНЮВАННЯ:  

КАЛІБРОВОЧНО-ІНВАРІАНТНА ВЕРСІЯ МЕТОДУ  

РЕЛЯТИВІСТСЬКОЇ ТЕОРІЇ ЗБУРЕНЬ   

 

2.1 Вступні зауваження 

 

В даному підрозділі ми викладемо новий підхід до обчислення енергети-

чних та спектральних характеристик ( у т.ч. осциляторів, радіаційних ширин, 

швидкостей збудження і іонізації) РА тепловим BBR випромінюванням, який 

базуються на узагальненому релятивістському енергетичному підході з викори-

станням S-матричного формалізм Gell-Mann та Low, вперше у послідовній і по-

вній формі застосуємо його для розв‘язання класу задач по обчисленню імовір-

ностей, редукованих матричних елементів радіаційних Е1 переходів, швидкос-

тей збудження та іонізації РА в BBR полі [198-206]. Крім того, формується нова 

так звана «гібридна»  калібровочно-інваріантна версія релятивістської ТЗ Dirac-

Breit-Kohn-Sham з ефективним акуратним урахуванням складних обмінно-

кореляційних ефектів як ефектів другого та вище порядків ТЗ плюс поправки на 

тиск континууму.  

Важливо підкреслити цілу низку елементів, які відрізняють розробляємий 

в даній роботі підхід стосовно класу задач збудження та іонізації РА в полі теп-

лового випромінювання від існуючих на сьогодні альтернативних методів, саме  

в теорії РА в BBR полі, переважна більшість яких, по-перше, фактично базуєть-

ся на стандартному  амплітудному квантово-механічному формалізмі, плюс, по-

друге, які, як правило, побудовані у нерелятивістському наближенні [41-60]. 

Наш підхід є послідовно релятивістським і фактично базується на калібруваль-

но-інваріантній версії енергетичного формалізму Glushkov-Ivanov [12-15,1,3,4] 

(S-матричний формалізм Gell-Mann та Low [156] з КЕД матрицею розсіяння), 
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який, до речі сходить в теорії релятивістського  атома від  робіт Лабзовського 

Л.Н., Іванова Л.Н., Іванової О.П. та інших [18-20,157,158]. Слід зазначити, що 

формалізм [12-15,1,3,4] отримав широке розповсюдження як в роботах вітчиз-

няних, так й зарубіжних дослідників, зокрема, с успіхом адаптований до 

розв‘язання різноманітних класів задач оптики та спектроскопії важких атомів, 

багатозарядних іонів у вільному стані, автоіонізаційної спектроскопії, спектро-

скопії атомів в інтенсивному полі лазерного випромінювання тощо. Наступний 

момент є в тому, що ми вперше сформулюємо в теорії РА в полі теплового ви-

промінювання необхідний апарат релятивістської ТЗ на основі гамільтоніану 

Dirac-Breit-Kohn-Sham. На відміну від відомих версій формалізму релятивістсь-

кої ТЗ Dirac-Breit [16-20,125,126,138,148] в роботі вперше розвинута нова гіб-

ридна схема урахування як одно-так й багато-квазічастинкових обмінно-

кореляційних ефектів (які включать ефекти взаємного екранування квазічасти-

нок, тобто віртуальні збудження зовнішніх квазічастинок, обмінно-

поляризаційне квазічастинок через поляризуємий багато електронний остов, а 

також їх взаємодія з остовом через фотонний вакуум, ітераційні поправки до 

масового оператору квазічастинок, тиск континууму та інші), зокрема, поляри-

заційні ефекти враховуються як у гамільтоніану задачі, так й у відповідних  ам-

плітудах радіаційних переходів шляхом введення неемпіричного багато-

частинкового поляризаційного функціоналу (взято оригінальну форму функці-

оналу Глушкова [18b), в той час як екранувальні обмінно-кореляційні ефекти  

враховувались шляхом розширення базису релятивістських діраківських орбі-

талей, урахування станів континууму виконано у межах узагальненої ефектив-

ної процедури Dirac-Sturm [37,125,126].  

Відповідно, у світлі сказаного  вперше в теорії РА в полі теплового ви-

промінювання, стартуючи з гамільтоніану Дірака-Брейта-Кона-Шема, ми роз-

виваємо фактично нову процедуру  обчислення відповідних характеристик збу-

дження та іонізації РА, радіаційних амплітуд саме на основі  релятивістського 

калібровочно-інваріантного енергетичного формалізму Glushkov-Ivanov [12-

15,1,3,4]. Важливо також нагадати, що останній суттєво удосконалює початкову 
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форму енергетичного підходу  Іванова-Іванової та співр. [17-22], для складних 

багато електронних атомів, і має суттєві переваги над стандартним амплітуд-

ним формалізмом квантової механіки (який базується фактично на золотом 

правилу Фермі). Тут слід апріорі відзначити й єдинообразність обчислення спе-

ктрів та спектральних характеристик РА, зокрема,  дійсної частини комплексної 

електронної енергії атому (тобто спектри енергетичних рівнів), так й уявної ча-

стини (яка відповідає  радіаційним амплітудам, ширинам тощо),   автоматичне 

розв‘язання відомої в квантовій механіці атомів проблеми узгодження фаз та 

інші.  

Додомо  також, що в новому підході більш досконало (на відміну від всіх 

існуючих на сьогодні моделей та теорій іонізації РА в поле теплового випромі-

нювання), точніше фактично вперше  розв‘язуються проблеми ефективного та 

коректного виконання принципу калібровочної інваріантності, що означає й ві-

дповідне акуратне та ефективне  урахування складних багаточастинкових об-

мінно-кореляційних ефектів, у т.ч. станів континууму в межах процедури Діра-

ка-Штурма-Кона-Шема, конструювання базисів оптимізованих релятивістських  

орбіталей. Фактично це складає основу ефективної методики обчислення хара-

ктеристик РА, які містять у своїх визначеннях суми другого порядку ТЗ із під-

сумовуванням по безкінечному набору проміжних станів, наприклад, поляризу-

ємості тощо.    

 

2.2 Релятивістський енергетичний підхід в теорії збудження та  

іонізації рідбергівських атомів в полі теплового випромінювання:  

концептуальні положення 

 

Важливий стартовий момент  полягає у тому, що в теорії релятивістсько-

го атома на відміну від нерелятивістського випадку відома польова процедура 

розрахунку енергетичних зсувів E, пов‘язана із діагоналізацією секулярної ма-

триці, з використанням адіабатичної формули Gell-Mann та Low [156] передба-
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чає обчислення матричних елементів секулярного оператору для збуджених 

стані, які є комплексними вже у другому порядку ТЗ (відповідно, перший поря-

док ТЗ для E). Повна енергія системи в теорії релятивістського атому має ста-

ндартний вигляд, а саме [1,15,20]:   

                                                     E = ReE + i ImЕ,                                        (2.2) 

                                                             Im E = -/2,                                            (2.3) 

де   звичайно інтерпретується як ширина атомного рівня, при цьому ймовір-

ність розпаду (переходу) =W і в межах формалізму ТЗ представляється у ви-

гляді суми по віртуальним станам, окремі члени якої відповідають внескам різ-

них каналів розпаду в ширину рівня.    

Викладаємий концептуальний підхід  дозволив раніше у єдино образному 

представленні дуже ефективно розв‘язати самі різноманітні класи задач, зокре-

ма, в квантовій оптиці, атомній спектроскопії, теорії радіаційних переходів ві-

льних атомів, автоіонізаційній спектроскопії, мезоатомній фізиці, теорії ядра і в 

багатьох інших галузях [1-26,125-126,136-138,148-153]. У випадку взаємодії ре-

лятивістського атому з лазерним випромінюванням формалізм Gell-Mann & 

Low дозволив побудувати теорію визначення  енергетичного зсуву E атомного 

рівня через електродинамічну матрицю розсіювання, яка включає взаємодію РА 

з полем фотонного вакууму (спонтанні радіаційні переходи, або природня раді-

аційна ширина; E
sp

 ), так й полем лазерного випромінювання (E) [1,15,20]. 

Стосовно нашого класу задач, таким образом, мова піде про визначення енерге-

тичного зсуву E
BBR

 атомного рівня при наявності, крім  спонтанного каналу 

радіаційного розпаду, також і каналу розпаду внаслідок  дії BBR випроміню-

вання, з цією різницею, що, очевидно, з‘явиться температурний множник: 

 

                                     
.

2

)(
)()(

BBR TГ
iTETE BBRBBR 

                          (2.4)
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Далі стандартна техніка використання адіабатичної формули Гелл-Мана і 

Лоу з електродинамічною матрицею S [1,15,20]:  

                                           Ei=
0

lim


iglni|S(0,|g)| i|g = 1                       (2.5) 
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

 ,       (2.5а) 

                                     )exp()exp()( 00 tiHVtiHtV P                    (2.5б) 

де      - адіабатичний параметр,  

g –константа зв'язку,  

0H  - незбурений гамільтоніан системи,  

далі фактично призводить до побудови відповідного ряду ТЗ для зсуву енергії 

із звичайною фейнманівською діаграматизацією (для нас важливі лише діагра-

ми, внесок яких в радіаційну ширину атомного рівня є ненульовим). Докладне 

та ретельне обґрунтування всіх аспектів процедури такої побудови викладено, 

напр., в [1,3,4,12-20,125,126]. При цьому уявна частини енергетичного зсуву 

E
BBR

 безпосередньо пов‘язується із імовірністю розпаду атомного рівня в полі 

теплового випромінювання, авжеж з урахуванням (1.16). Розглядаємо далі для 

визначеності одноквазічастинковий атом (тобто багато електронний атом з од-

ним валентним електроном над остовом заповнених оболонок, при чому остан-

ній створює деякий потенціал, скажемо Vcore; узагальнення на випадок багато-

частинкових атомних систем є лише технічним моментом, хоча очевидно ви-

кладки суттєво ускладнюються.  Якщо у нульовому наближенні багато елект-

ронна підсистема релятивістського атому розглядається як система невзаємо-

діючих діраківських електронів, то включення кулонівської взаємодії між елек-

тронами  індукує спонтанний зсув. Опускаючи технічні деталі, неважко зрозу-

міти, що загальний вигляд оператору збурення ТЗ в КЕД теорії для атомної сис-

теми є: 

 

- )(rVсore  - J(x)A

(x),                                               (2.6) 
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де A- вектор- потенціал електромагнітного поля, J-оператор струму. Подальша 

процедура передбачає конкретні обчислення ненульових внесків в уявну части-

ну енергетичного зсуву для декотрого рівня  з урахуванням (2.5), тобто [1]:   

 

                                    E (0) = i
0

lim


  {2S
(2)

 + 4S
(4)

 - 2S
(2)

 S
(2)

}             (2.7) 

з відповідним усередненням фотонних операторів по стану фотонного вакууму  

і т.ін.  

В загальному випадку можна визначити фотонний пропагатор у вигляді 

сума членів з поперечною (Т) і поздовжньою (L) частинами як [1]:  

 

                                  22
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                       (2.8а)                            

де С –калібровочна стала. 

Природно, вид фотонного пропагатору задається відповідною калібров-

кою. Корисно нагадати вираз для фотонного пропагатору, скажемо, в калібров-

ці Кулону: 

                                        1212
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r
D 


                  (2.8б) 

В нашій роботі далі використовуються калібровки Кулона, Фейнмана,  

Бабушкіна). Конкретні вирази для відповідних внесків в уявну частину енерге-

тичного зсуву природно залежать від порядку ТЗ, розглядаємих фейнманівсь-

ких діаграм тощо. Нагадаємо, що в нашому випадку, як й у випадку вільного 

атому, єдиною діаграмою другого порядку ТЗ, внесок якої в уявну частину є 

ненульовим, є діаграма виду:  В= . Згідно із стандартною технікою (див. 

деталі в [12-15,20]) пунктирній лінії в діаграмі В відповідає "оператор" елект-

рон-електронної взаємодії: 

                                                       2112 1exp
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ri

r
                       (2.9) 
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Як показано в [15,20] і це природно вірно й в нашому випадку у другому 

порядку ТЗ внесок в ImЕ, відповідний діаграмі В: 

  

                                                     ,ImIm ВjiEВEі                        (2.10а) 

                           )()()()()(
8
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або після декотрих викладок: 
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                                         W ij~
ijω

ijijV =<ij| ijjiij /rαri )1)(||sin(   |ji>,                       (2.11б) 

 

Тут ij – частота радіаційного електронного переходу ,  

i   - діраківський біспінор електрону.  

i, – матриці Дірака.   

Окремі члени суми по n в (2.11) являють собою внески різних каналів, зо-

крема, ймовірність, скажемо, дипольного переходу дорівнює [1,15,20]: 
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


nVW ij
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4

1
                                             (2.12) 

Аналогічно (дивись докладніше [1,15]) проводиться розгляд внесків діаг-

рам четвертого порядку КЕД ТЗ (ненульовий внесок в радіаційну ширину да-

ють обмінно-кореляційні діаграми , наведені на рис.2.1). 

 

 

 

                  Cdir-pol                            Cex-pol 

Рисунок 2.1 Діаграми четвертого порядку КЕД ТЗ, які дають ненульовий  

внесок в радіаційну ширину 
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Як показано в [15] (див. також [1,3]) це природно вірно й в нашому випа-

дку у четвертому порядку ТЗ внесок в ImЕ, відповідний діаграмам С є: 
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(2.13) 

Нагадаємо, згідно із [15], що внесок (2.13) формально відображає роль 

складних багаточастинкових колективних, кореляційних ефектів, й насправді, 

може залежати від калібровки фотонного пропагатору, якщо діраківські біспі-

нори для електронів атомної системи визначені не абсолютно точно (що зви-

чайно й має місце практично завжди). До речі, саме, цей фундаментальний факт 

пояснює відому принципову проблему всієї сучасної теоретичної атомної спек-

троскопії, пов‘язану із неспівпадінням значень сил осциляторів, обчислених в 

амплітудному підході на основі відомих формул «довжини» (калібровка фотон-

ного пропагатора Кулона) та «швидкості» (калібровка Фейнмана). 

В роботах [12-15] запропонований потужний фундаментальний принцип 

побудови оптимізованого одноквазічастинкового представлення в теорії реля-

тивістського багатоелектронного атома (перевірки виконання принципу каліб-

ровочної інваріантності, принаймні при обчисленні радіаційних ширин) і ура-

хування складних багаточастинкових обмінно-кореляційних ефектів. Коротко 

основна концепція полягає у тому, що для оптимізації релятивістських елект-

ронних біспінорів використаний фундаментальний принцип мінімізації енерге-

тичного функціонала (2.13), що представляє внесок кореляційних діаграм 4 по-

рядку ТЗ, фактично, тобто внесок діаграм, пов'язаний з обміном поздовжніми 

фотонами в уявну частину енергії системи. Вклади залежать від калібровки по-

тенціалів електромагнітного поля, й називаються калібровочно- неінваріантни-
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ми. Тоді електронний базис буде оптимізованим, якщо вже в 2-му наближенні 

мінімізувати калібровочно- неінваріантні внесок типу (2.13).  

У подальшому ця процедура буде адаптована повністю імплементована й 

в наш підхід до визначення ймовірностей збудження та іонізації РА тощо, в то-

му числі, в полі теплового випромінювання, причому вперше  для 

розв‘язуємого класу задач в межах нової версії релятивістської багаточастинко-

вої теорії збурень типу Дірака-Брейта-Кона-Шема.  Розглянемо далі ключові 

аспекти цієї теорії. 

 

2.3 Нова версія релятивістської багаточастинкової теорії збурень 

Дірака-Брейта-Кона-Шема  в калібрувально-інваріантному 

формулюванні в теорії рідбергівських атомів 

 

2.3.1 Основні рецепти побудови формалізму ТЗ, вступні припущення,  

гамільтоніан нульового наближення 

 

Слідуючи рецептам [1], для розвитку основ нового методу обчислення РА 

в полі теплового випромінювання ми побудуємо апарат ab ibitio релятивістської 

ТЗ, причому вже в нульовому наближенні будемо намагатися  врахувати основ-

ну частину релятивістських та обмінно-кореляційних (принаймні одно-

частинкових ефектів). Загальний рецепт, як вказувалося вище, полягає  у вико-

ристанні адіабатичної формули Гелл-Мана та Лоу з електродинамічної матри-

цею для послідовного релятивістського розрахунку енергетичного зсуву [1,15-

20]. Далі природно слід конкретизувати гамільтоінан атомної системи в нашій 

теорії, а саме: гамільтоніан Дірака-Брейта-Кона-Шема (DBKS).  При цьому на 

відміну від альтернативних аналогічних версій ми будемо оптимізувати базис 

релятивістських DBKS орбіталей.  

Загальне визначення гамільтоніану Дірака-Брейта (в атомних одиницях) є 

таким:    

 



 48 

                    
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ieNi

DB rVrZVmcciH }) |({ 2 ,              (2.14) 

де     i,  – матриці Дірака,  

Z- заряд ядра,  

с- швидкість світла,  

m – маса електрону (m=1 в атомних од.),  

) |(Z ieN rV - потенціал електрон-ядерної взаємодії (формально: -Z
2
/ri ). 

На кінець, в (2.14)  ij

rel

ee rV -  релятивістський потенціал між електронної 

взаємодії, який фактично враховує як брейтівську, тобто, магнітну взаємодію, 

так й ефекту запізнення, і має стандартний вигляд [18]:    

 

 

                                              
ij

ji

ijijji

rel

ee
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riωexprrV
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                         (2.15)          

 

де ij – частота переходу.  До речі, використання (2.15) є також елементом но-

визни для сучасних теорій РА BBR полі. 

Відзначимо, що у зв‘язку з тим, що наш новий підхід фактично адапту-

ється до комп‘ютерного атомного коду ―Superstom-ISAN‖[191-195], в якому то-

чковий  потенціал електрон-ядерної взаємодії:  

 

                                                  VeN( r)= - Ze
2
/r,                                    (2.16а) 

насправді замінений на потенціал взаємодії електрону із ядром скінченого роз-

міру, що має декотрий (напр., модель Гауса або Фермі [1]) розподіл заряду у 

просторі (тобто враховується важливий для важких та супер важких атомів 

ефект скінченного розміру ядра), а саме:                                  
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(тут  R – радіус ядра важкого атому, а ядерна густина може бути визначена, на-

пр., в моделі Гауса), наша теорія може в принципі застосовуватися для вивчен-
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ня властивостей й супер важких атомів. З іншого боку, хоча ми  ввели в нашу 

теорію послідовний потенціал (2.16б), зрозуміло, що для вивчаємих нами РА, 

тим паче РА у полі теплового випромінювання, урахування ефекту скінченного 

розміру ядра є не принциповим  внаслідок достатньо малому внеску, принаймні 

не для важких атомів.  

Далі формально розглядаємо багато-електронний РА із декількома квазі-

частинками над остовом заповнених електронних оболонок. Відповідні  стани з 

декількома квазічастинками у спектрі атому, згідно із   [1,15-20], звичайно бу-

демо розглядати як групу вироджених станів і далі формально може бути ви-

значена відповідна секулярна матриця:  

 

                                                                 



Nk

i

iMM
0

)(
,                                (2.17) 

де     Nk - число квазічастинок,   

M
(0)

 -  внесок вакуумних діаграм (див. далі),  

M
(1)

-внесок одно-квазічастинкових діаграм,  

M
(2) 

– дво-квазічастинкових діаграм, тощо.  

Величина М
(1)

 є рівною сумі енергій відокремлених QP без врахування їх 

взаємодії. У подальшому, згідно із [1,15-20], виникне задача діагоналізації від-

повідної дійсної матриці М, після чого визначається дійсну матрицю коефіцієн-

тів з власними векторами станів 
IK

Jieiv i
B ,, . В релятивістському наближенні од-

ночасно реалізується перехід від чистої  j-j схеми зв‘язку  моментів до предста-

влення проміжної схеми, де квантові числа I, I‘ нумерують стани.  

Діагональні елементи трансформаційної матриці <IК| M | I’К’> мають ви-

гляд:   

                   
','

,,

'

',' ,,||,','
ieiv

IK

Jieivii

IK

ieiv i
BJieivMJieivB'IK| M | IK ,         (2.18) 

 

Для подальшого будування ряду релятивістської ТЗ нам потрібно визна-
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читися з гамільтоніаном нульового наближення, для чого використаємо рецеп-

ти [1,15,20] і напишемо шуканий гамільтоніан у формі, яка дозволить врахувати 

всі основні релятивістські ефекти як одно-частинкові, так й дво-частинкові з 

точністю до 
2
 (  – стала тонкої структури),а також суттєву частину  одно-та 

багаточастинкових обмінно-кореляційних ефектів у релятивістському набли-

женні функціоналу густини KS. Фактично останнє конкретизує визначення са-

моузгодженого потенціалу середнього атомного поля VSCF. Таким чином, гамі-

льтоніан нульового наближення в нашій теорії прийме такий вид:  

                                   

                        
i

iSCFieN

DB rVrVmccpH )]}() |(Z[{ 2

0                     (2.19) 

                              )]|()()([)( brVrVrVrV CorexCSCF  ,                        (2.20) 

 

Тут )(rVC  - стандартний кулонівський потенціал взаємодії квазічастинки із еле-

ктронною хмарою,  

Vex – одно-частинковий обмінний потенціал (див. далі),     

VCor – одно-частинковий кореляційний потенціал (див. далі),     

b – декотрий оптимізаційний параметр, що буде визначений далі згідно із 

процедурою Glushkov-Ivanov  [15] (див. нижче).  

Визначимося далі з одно-частинковими обмінним та кореляційним поте-

нціалами. Як показали багаточисельні розрахунки звичайних атомів та іонів 

(див., напр., [1]) ефективним підходом для урахування цих ефектів є метод фу-

нкціоналу густини. Зокрема, в теорії Kohn-Sham у наближенні локальної густи-

ни обмінний потенціал пов'язаний із обмінною енергією і є функціоналом елек-

тронної густини [31]:  
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де  )]([ rE eex   - обмінна енергія багато електронної системи, яка відповідає од-
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норідній густині )(re .  

Для наших цілей зручним буде використання в якості Vex  узагальненого 

обмінного потенціалу Kohn-Sham (нагадаємо, що в оригінальній роботі [31]він 

введений у нерелятивістській формі), який має вигляд у нерелятивістському 

наближенні. У випадку введення у гамільтоніан Kohn-Sham повздовжнього век-

торного потенціалу фотонів можна сконструювати відповідний релятивістський 

обмінний потенціал [1]: 
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де   crie /)(3 3/12  ,  

с – швидкість світла.  

Для визначення одно-частинкового кореляційного потенціалу VCor, ми у 

подальшому розгляді будемо використовувати відомий узагальнений потенціал 

Gunnarsson-Lundqvist, який у прийнятій формі вперше введений в атомну спек-

троскопію адаптува Glushkov et al [1,18b] й який використаний у багатьох робі-

тах із розитку альтернативних атомних методів (див., напр., [37,138,148-153]):  
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                                                                                                                       (2.23)         

  Введений нами у розгляд так званий калібровочний параметр b буде далі 

визначений на основі відомого методу Glushkov-Ivanov [15].  

Далі визначимо оператор збурення ТЗ з нульовим наближенням (2.19)- 

(2.23). Очевидно, його вигляд буде таким:  
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Зазначимо, що на відміну від робіт [37,136-138] , присвячених РА, в нашій тео-

рії замість кулонівського потенціалу (метод квантового дефекту) та некулонів-

ського модельного потенціалу використується неемпіричне наближення функ-

ціоналу густини. Авжеж, як й в методі  [173],  ми також із самого початку вра-

ховуємо важливий ефект суттєво некулонівського групування рівнів у важких 

РА.  

Таким чином, з урахуванням визначаємого виразами (2.19)-(2.23) нульо-

вого наближення нашої релятивістської ТЗ далі неважко записати відповідну 

систему релятивістських одно-квазічастинкових рівнянь Дірака для подальшого 

визначення одно-електронних енергій та «затравочних» релятивістських елект-

ронних бі-спінорів. Останній, який, як це прийнято у квантовій електродинамі-

ці, визначається стандартно (див. [1]), у вигляді добутку  відповідних (великої 

та малої) радіальних функцій та стандартного сферичного спінору   rjlm
 
, де 

j- повний одно-електронний момент. 

Систему релятивістських одно-частинкових релятивістських рівнянь Ді-

рака для  великої та малої діраківських компонент в нашій теорії можна записа-

ти у наступному вигляді:   

   

                   gZZEgrbVrVZrff niSCFieN   2)]|() |(Z[  ,   (2.25) 

 

                             fZEfrbVrVZrgg niSCFieN   )]|() |(Z[ ,         (2.26) 

 

де nE  - одно-електронна енергія.  

 - квантове число Дірака 

Відповідні граничні умови для (2.26) визначаються першими членами ві-

домих розкладань функцій у ряд Тейлора і докладно прописані та проаналізо-

вані, напр., в [1,3].  Чисельне розв‘язання системи рівнянь (2.26) виконується на 
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основі стандартної процедури Рунге-Кутта 4-порядку (комп‘ютерний атомний 

код ―Superatom‖).  

На кінець, слід розглянути дуже важливе питання щодо розрахунку нор-

мувального множника для функції безперервного спектра. Для цього викорис-

таємо відомий прийом Іванова і співр. (див. деталі в [20]).  

Справа у тому, що очевидно правильно нормовані функції континууму 

повинні мати такі  асимптотики (з точністю до першого члена розкладання) [1]: 
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                        (2.27) 

В межах процедури Іванова і співр. (див. деталі в [20,121,122])  шуканий 

множник визначається як відповідна межа:   
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З метою забезпечення стійкої чисельної процедури і підвищення ії ефек-

тивності )(2 rN осереднюється по періоду осциляцій 
k

T
2

 , тобто:    
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                                   (2.29) 

В результаті ),(2 TrN скоріше збігається до стаціонарного значення, чим 

)(rN . При цьому:                      

                                            
222 )(lim),(lim NrNTrN  .                      (2.30) 

Обчислення величини 
),(2 TrN

далі може бути зведено до чисельного 

розв‘язання достатньо простого диференціального рівняння.  
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2.3.2 Релятивістська багато-частинкова теорія збурень Дірака-Брейта-Кона-

Шема  в теорії рідбергівських атомів:  Поправка першого порядку, радіаційна 

амплітуда,  кулонівські і брейтівські інтеграли. 

 

Після формального визначення нульового наближення нашої версії ТЗ і 

базису релятивістських хвильових функцій нульового наближення подальші 

обчислення поправки першого порядку та інших неважко провести на основі 

стандартної техніки, докладно описаної в [1,18] і реалізованої у виді відповід-

них блоків атомного комплексу ―Supratom-ISAN‖. Вся різниця полягає у тому,   

у тому, що в якості релятивістських електронних функцій в нашій теорії бе-

руться розв‘язки системи діраківських рівнянь (2.26), а також розвинута нова 

схема урахування обмінно-кореляційних ефектів та відповідна процедура оп-

тимізації одноквазічастинкового представлення в теорії.  

Нагадаємо, що відповідні матричні елементи в першому наближенні ре-

лятивістської ТЗ по оператору збурення (2.24) можуть бути представлені у доб-

ре відомому вигляді [1,20]: 
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де, як звичайно, P1, P2 є рівними 1 або ½, в залежності від співвідношення між 

наборами квантових чисел станів 1,2,3,4; Відповідні величини CoulQ  та Breit

λQ  від-

повідають стандартному розподілу релятивістського міжелектронного потенці-

алу  ij

rel

ee rV  (2.15) на кулонівську, тобто:  cos ||r12/r12 та брейтівську: 

cos||r1212/r12 частини. За визначенням величина Coul

Q  виражається через 

комбінації стандартних слетерівського типу радіальних інтегралів R (з велики-



 55 

ми fi=i  і малими gi= i
~

компонентами діраківської функції) і відповідно кутових 

коефіцієнтів S  (див. [20], де надано докладний опис відповідних матричних 

елементів).  

Хоча формальні вирази для кулонівської та брейтівської частин добре ві-

домі і неодноразово докладно описувалися в літературі, для подальшого розг-

ляду варто коротко нагадати їх вигляд, напр.,  згідно [1,15,20], 
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Кутовий множник в релятивістській комбінації (2.32а) має добре відомий 

вигляд (див., напр., [1]): 
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де комбінація {l1l3} означає, що ( + l1 + l3) є парне число;  

Аналогічно визначаються кутові множники в (2.34в) для брейтівської ча-

стини.  

При визначенні матричних елементів амплітуд радіаційних переходів, 

тобто інтегралів типу (2.32), виникне необхідність обчислення уявних частин 

відповідних кулонівських та брейтівських інтегралів з підстановкою визначе-
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них в нашій теорії релятивістських біспінорів типу Дірака-Кона-Шема 

Стосовно визначення відповідних радіальних інтегралів у вище наведе-

них формулах, які власне кажучи визначають радіаційні ширини  , нагадаємо 

слідуючи   [1,20], що уявна частина оператору (2.15), тобто звичайно може бути 

розкладена у добре відомий ряд по функціям Бесселя першого роду,  

 

          

       ,cos
2

sin

0
212

2
11

2
1

2112

12












rrPrJrJ
rrr

r
       (2.34) 

 

де () = 2 + 1,  - взагалі мультіпольність, і відповідно для матричного елемен-

ту радіаційного переходу (2.11) записати наступне:    
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Далі коротко опишемо вигляд радіальних інтегралів в формулах (2.32), 

зокрема,  3421 ; rrrrR :  
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де      Z – заряд ядра,  

 - стала тонкої структури,  

J- функція Бесселя,  

Г – гамма функція.  
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Нагадаємо, що інші радіальні інтеграли у формулі (2.32) мають аналогіч-

ний (2.36)-(2.38) вигляд, з тією різницею, що з‘являються відповідно малі ком-

поненти діраківської функції, й крім того, li замінюється на  1 ii ll
~

 для æ1 > 0 

і li + 1 для æi < 0.  

Варто пояснити, що в світлі сказаного й із урахуванням  (2.2)-(2.4) та (2.12) 

ймовірність радіаційного переходу i-j є сума електричної 
EW  та магнітної 

MW , які в нашій теорії виражаються через матричні елементи (2.35), (2.36):   
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Узагальнення приведених для формул для більш складних, ніж одно-

квазічастинкові, атомних систем виконується стандартними засобами атомної 

спектрсокпії. 

Дуже корисно прояснити, що переважна більшість зарубіжних дослі-

джень радіаційних характеристик атомів виконує розрахунки слетерівського 

типу інтегралів в межах амплітудного підходу методом чисельного інтегруван-

ня. В нашій теорії при обчисленні радіаційних амплітуд, зокрема, інтегралів ти-

пу (2.32) ми використали ефективний метод диференціальних рівнянь Іванова і 

співр. [1,15-20], який до речі запрограмований у виді відповідного окремого в 

атомному комплексі ―Supеratom-ISAN‖. В рамках цього методу розрахунок ра-

діального інтегралу вида  333444222111 ;Im ljnljnljnljnR  зводиться до 

розв‘язання такої  системи диференціальних рівнянь:  
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з відповідними граничними умовами. При цьому, шуканий інтеграл:  
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Слід зазначити, що приведені вище формули для визначення поправки 

першого порядку ТЗ для енергії релятивістського атому мають загально приз-

наний вигляд (мається на увазі школа Іванова-Іванової  і співр.[1,15-20,121-

125]), але конкретні чисельні значення відповідних радіальних інтегралів при-

родньо залежать від використуємих базисів релятивістських діраківських фун-

кцій, а останні в свою чергу визначаються нульовим наближенням релятивіст-

ської ТЗ, тобто в нашій теорії системою рівнянь (2.17).   

Саме в цьому є основна різниця між нульовими наближеннями різномані-

тних версій релятивістських ТЗ, які застосовуються для опису енергетичних, 

спектральних, радіаційних характеристик релятивістського атома, і в яких базо-

вим є гамільтоніан типу Дірака-Брейта.  Очевидно, різноманітні базиси функцій 

нульового наближення в подальшому зумовлюють і різні властивості відповід-

них рядів ТЗ для енергії тощо. В якості важливого коментарю додамо, що досі 

ми реалізовували побудову формалізму релятивістської ТЗ ДБКШ, орієнтую-

чись на одно-квазічастинкові атомні системи (тобто системи типу лужних ато-

мів або галогенів). Слід зазначити, що узагальнення нашої теорії для РА в полі 

теплового випромінювання на випадок більш складних атомів, скажемо, дво-

або трьох-квазічастинкових систем, не має принципових труднощів, а пов‘язано 

лише із очевидно зростаючими технічними труднощами.   Користуючись техні-

кою щодо побудови формалізму ТЗ, викладеною у відомій монографії [1], і ста-

ртуючи з наших гамільтоніанів (див. вище) можна сформулювати відповідний 

формалізм калібровочно-інваріантної релятивістської ТЗ DBKS для багаточас-

тинкових атомних систем. При цьому потрібно мати на увазі, при розрахунку 

енергетичної матриці в разі, скажемо, трьох-квазічастинкових станів трудоміс-

тким завданням буде, у тому числі, обчислення кутових частин матричних еле-

ментів, які виникають при інтегруванні по кутовим і підсумовуванні по спіно-
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вим змінним. У цьому випадку варто користуватися досить ефективним мето-

дом, запропонованим Фано  і адаптованим в задачах атомної спектроскопії, зо-

крема, Івановим і співр. (див., напр., [17-20]). 

 

2.3.3 Релятивістська багато-частинкова теорія збурень 

Дірака-Брейта-Кона-Шема: Поправки другого та вище порядків,  

обмінно-кореляційні ефекти. 

 

Послідовне урахування обмінно-кореляційних ефектів при розрахунках , 

в принципі, будь-яких енергетичних та спектральних характеристик багатоеле-

ктронних атомів традиційно є однією з центральних задач квантових систем, 

атомної спектроскопії. Добре відомо, що без їх кількісно прецизійного ураху-

вання адекватний опис шуканих характеристик не є можливим, відповідно на-

вряд чи можна розраховувати й на побудову адекватної кількісної теорії будь 

яких радіаційно-іонізаційних процесів в атомах, у тому числі в РА в полі тепло-

вого випромінювання, а також при побудові теорії обчислення BBR  зсувів час-

тоти переходу в атомних годинниках. Тому, цей аспект уявляється принципово 

важливим й для нашої теорії РА в BBR полі.  Нижче ми приведемо нашу нову 

фактично гібридну схему урахування основних обмінно-кореляційних ефектів 

другого та вище порядків ТЗ. Оскільки проблематика опису та обчислення об-

мінно-кореляційних ефектів дуже добре та багаточисельно описана  в сучасній 

літературі (див., напр.,  [1,2]), ми обмежимося далі спочатку якісним аналізом 

класів обмінно-кореляційних поправок, а потім опишемо адаптовані та удоско-

налені нами алгоритми урахування відповідних класів шуканих ефектів. Нага-

даємо, що, як добре відомо із стандартних курсів квантової хімії, відповідні по-

правки вводяться як різниця між енергію атомної системи, розрахованою в од-

но-конфігураційному наближені ХФ ( або Дірака-Хартрі, ДФ) та точною нере-

лятивістською енергією  (див., напр., [1,2,]). В класичних багато-

конфігураційних теоріях типу ХФ ( або Дірака-Хартрі, ДФ) урахування кореля-

ційних поправок другого та вище порядків ТЗ виконується шляхом будування 
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відповідної багато-конфігураційної хвильової функції системи. При цьому 

окремо виділяються основні класи кореляційних поправок другого порядку і 

домінуючих поправок вищих порядків, а саме, мова йде про такі ефекти як  ек-

ранування кулонівської взаємодії квазічастинок (електронів, вакансій)  поляри-

заційна взаємодія квазічастинок, а також взаємодія квазічастинка-дірка, ітерації 

масового оператору квазічастинки тощо. Природньо, при розгляді обмінно-

кореляційних ефектів дуже зручним є використання техніки фейнманівських 

діаграм.  

Слід прояснити, оскільки в нашій теорії оператори (2.9), (2.10) генерують 

відповідний повний затравочний набір ортонормованих одно-квазічастинкових 

станів, відповідні кореляційні поправки обчислюються по ТЗ з оператором збу-

рення (2.14). Неважко показати, при такому визначенні базису орбіталей, коре-

ляційні поправки до енергії атомних рівнів першого порядку фактично є відсу-

тніми. Насправді, це було показано ще в піонерських роботах Іванова-

Толмачова, а також окремо Kelly (див., напр.,  [1,17-20]). Обмінні одно-

частинкові поправки в певній мірі враховуються у наближенні Кона-Шема [31].  

Основними поправками до енергії одно-квазічастинкового атому, таким 

чином, є обмінно-кореляційні  поправки другого порядку [1,140], що описують-

ся класичними фейнманівськими діаграмами, приведеними  на рисунку 2.2 

(аналогічно 2.1).   

 

 

Рисунок 2.2 Обмінно-кореляційні поправки до енергії ( α, β, γ —збуджені 

стани; п, т — стани з атомного остову) 
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Діаграми вищих порядків ТЗ по оператору (2.14) описують такі ефекти як 

екранування кулонівської взаємодії квазічастинок (електронів, вакансій)  поля-

ризаційна взаємодія квазічастинок, а також взаємодія квазічастинка-дірка, іте-

рації масового оператору квазічастинки [1,140]. Діаграми, що описують ефект 

екранування кулонівської взаємодії, наведені на рисунку 2.3.  

 

 

Рисунок 2.3 Клас діаграм, пов'язаний з ефектом екранування  

кулонівської взаємодії. 

 

Багаточисельні атомні розрахунки показують [1,140], що принаймні у ви-

падку лужних атомів цей клас діаграм є домінуючим, фактично зменшуючи ко-

реляційний внесок, в той час як інші його збільшують. Діаграми класу «взаємо-

дія квазічастинка-дірка» в поляризаційному операторі наведені на рисунку 2.4.    

 

 

Рисунок 2.4 Діаграми класу «взаємодія квазічастинка-дірка» в поляриза-

ційному операторі. 

Як вказувалося у багатьох роботах (див., напр.,  [1,2,140,152,153]), з фізи-

чної точки зору причина їх появи обумовлена підсумовуванням по віртуальним 

збудженням  електронів атомного остова при обчисленні кореляційного вкладу. 

Тобто, на мові традиційного багато-конфігураційного розгляду це відповідає 

необхідності урахування віртуальних збуджень атомного остову.  

Зазначимо тут же, що ефекти цього класу є кількісно дуже важливими не 

тільки при обчисленні енергій станів багатоелектронних атомів, але й в розра-

хунках відповідних ймовірностей радіаційних переходів, сил осциляторів, пе-

рерізів збудження та іонізації. Стосовно поляризаційних поправок слід нагада-
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ти, що, напр., для лужних елементів звичайно на КЕД мові говорити про поля-

ризаційну взаємодію зовнішньої квазічастинки з віртуальним фотонним вакуу-

мом через поляризуємий остов. Неважко зрозуміти, що ці збудження змінюють 

самоузгоджений потенціал атомного остова, причому, можна показати, що фак-

тором посилення цього класу діаграм є діагональний кулонівський інтеграл ну-

льової мультіпольності. На рисунку 2.5 наведено клас діаграм, пов'язаних із 

ітераціями масового оператора квазічастинки.  

 

 

 

Рисунок 2.5 Клас діаграм, пов'язаних із ітераціями масового оператора  

квазічастинки. 

 

          У стандартному підході масовий оператор зазвичай вводиться таким чи-

ном, що середнє значення від нього є кореляційний поправка до енергії виду 

<ψ| ̂ | ψ>. У діаграмах, що містять ̂  більше одного разу, присутні проміжні 

стани. Докладний якісний аналіз шуканого ефекту посилення наданий в робо-

тах Фламбаума і співр., Глушкова та співр. та інших (див., напр., 

[1,18,140,152]).  

          У стандартному розгляді ланцюжок екраніровочних діаграм утворює в 

фейнманівській діаграмній техніці просту геометричну прогресію, підсумову-

вання якої зводиться до обернення матриці. Ітерації взаємодії частинка-дірка і 

масового оператора зводяться до вирішення відповідних рівнянь.  

          До прикладу, формальне визначення кореляційної поправки до енергії дру-

гого порядку визначається формулами:  
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де      V- оператор між електронної взаємодії (2.6),  

 - поляризаційний оператор,  

G - функція Гріна, яка в принципі в нашій теорії повинна визначатися 

розв‘язками системи рівнянь (2.17); ії формальне визначення [140]:  
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Тут, як звичайно, n| — заповнені стани остова;  

|  — збуджені стани дискретного спектру та континууму.   

Поляризаційний оператор формально визначається наступною інтеграль-

ною формулою:  
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(2.43) 

Далі можна нагадати, що у стандартному розгляді підсумовування не-

скінченного ланцюжка екраніровочних діаграм зводиться до підсумовування 

геометричній прогресії, в результаті чого має місце просто перенормування по-

ляризаційного оператору, тобто:  

                                        
1)](1)[()(   iV                              (2.44) 

і відповідно вводиться екранована кулонівська взаємодія ViVVV 
~

. Докла-

дна процедура урахування поправки за рахунок ітерацій масового оператору 

викладена, напр., в [1,140].   

Переходячи до конкретизації нашої схеми урахування кореляційних ефе-

ктів варто нагадати, що на практиці [1,2,18] часто використають два основних 

засобу уточнення результатів розрахунку в першому порядку ТВ: 
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і) перший засіб пов'язаний з розширенням секулярної матриці М (2.4) 

шляхом введення набору нових збуджених станів; в цьому випадку елементи 

секулярної матриці розраховуються в першому порядку ТВ; 

іі) другий засіб передбачає включення поправок вищих порядків в кожен 

з матричних елементів, причому розмір секулярної матриці (2.4) при цьому 

зберігається. 

У такому розгляді фактично поправки другого і вище порядків ТЗ врахо-

вують накладення додаткових станів в кожному з елементів (2.4). 

Ми для урахування багаточастинкових обмінно-поляризаційних ефектів 

використаємо метод багаточастинкових поляризаційних функціоналів густини 

[198-200,18b]. Зокрема, обмінно-поляризаційну взаємодію квазічастинок в 

атомній системі з декількома частинками над остовом заповнених атомних обо-

лонок будемо описувати релятивістським дво-квазічастинковим поляризацій-

ним оператором l

polV Re V(r1,r2|θ) , вперше введеним в роботі Глушкова [18b] і уза-

гальнюючим відповідний нерелятивістський аналог Іванова-Іванової [18a]. Згі-

дно із [18b] , релятивістський дво-квазічастинковий оператор l

polV Re V(r1,r2|θ) міс-

тить суму прямого та обмінного поляризаційних членів, а саме: 
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з релятивістським фактором: 
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та X – чисельний коефіцієнт.  

Відомий альтернативний аналог (2.45) – це потенціал Виктoра-Лафлін-

Тейлора, який має вигляд [165,173]: 

 

)/()/()(cos)/()/()(cos
1

),( 0240141223

2

3

1

'

0230231212

2

2

112

21 rrwrrwp
rr

rrwrrwp
rrr

rrv dd
p 









             

(2.46) 

(тут 1p - поліноми Лежандра, )/(cos 212112 rrrr


 , α –поляризуємість, w - декотра фу-

нкція , r0 – параметричний радіус;   тобто  для використання цього потенціалу  

попередньо треба визначати декотрі параметри, зокрема,  r0 , α і т.ін.) і, як підк-

реслювалося у ряді робіт [125,173] має певні недоліки у порівнянні з (2.45). 

Очевидно, неважко зрозуміти, що насправді конкретний чисельний ви-

гляд потенціалів (2.45) залежить від визначення електронної густини атомного 

остова, тобто в кінцевому результаті визначається видом гамільтоніану нульо-

вого наближення ТЗ (2.9), (2.10) і розв‘язками системи релятивістських діраків-

ських рівнянь (2.17). 

Суттєвою обставиною при використанні в методі розрахунку РА є той 

факт, що кутові частини матричних елементів операторів (2.45) оператору  між 

електронної взаємодії (2.6) співпадають, тобто фактично при обчисленні як 

енергій станів, переходів, так й відповідних амплітуд радіаційних переходів 

ефективне урахування обмінно-поляризаційних поправок зведеться лише до 

модифікації радіальних інтегралів, що входять у формули для поправки першо-

го порядку ТЗ по між квазічастинковій взаємодії.  Це можна показати, розклав-
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ши 
//1 rr   по функціям Неймана і використавши теорему про сумування сфе-

ричних гармонік [1]. Поляризаційна поправка проявляється лише як поправка 

до радіальних інтегралів: 
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Для обчислення формул типу (2.46) ми також використуємо  ефективний 

метод диференціальних рівнянь Іванова і співр., в межах якого обчислення ін-

тегралів виду [15,18-20]:  
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зводиться до розв‘язання системи диференціальних рівнянь з нульовими грани-

чними умовами, яка докладно описана, напр., в [1].   

 Повна система рівнянь авжеж включає  рівняння для модифікованих фу-

нкцій Бесселя )2()1( ,  ZZ  , одночастинкових радіальних функцій. Всі інші радіальні 

інтеграли, у тому числі, інтеграли першого порядку ТЗ, обчислюються як 

розв‘язки відповідних диференціальних рівнянь. Слід також розуміти, що вра-

ховуючи наші визначення основних операторів ТЗ, чисельні значення відповід-
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них матричних елементів від операторів (2.24), (2.45) тощо на релятивістських 

хвильових функціях системи (2.17) будуть відрізнятися від відповідних значень 

інших самоузгоджених підходів.   

Дуже важливо далі пояснити, що з урахуванням функціоналів (2.45) від-

повідні формули нашої теорії для ймовірностей переходів в РА в полі теплово-

го випромінювання приймуть такий оригінальний вигляд: 
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й аналогічно для величин типу (1.7)-(1.12), (1.17)-(1.22), (1.26)-(1.28). 

Один із розповсюджених шляхів урахування внесків діаграм іншого кла-

су, а саме, екраніровочних, існує два принципово різних шляхи. Одних з нимх – 

стандартний, пов‘язаний із розширенням секулярної матриці, та відповідних 

базисів орбіталей.  

Другий шлях передбачає використання екраніровочних потенціалів. На-

пр., у  відомих роботах Іванова та співр. по релятивістській ТЗ з модельним по-

тенціалом нульового наближення [18-20], традиційно група екраніровочних ко-

реляційних ефектів враховувалася шляхом введення до гамільтоніану нульово-

го наближення  ab initio екранувального ефективного потенціалу кулонівського 

типу. Слід зазначити, що використання найбільш розповсюджених форм таких 

потенціалів, природньо, дозволяє у декотрій  мірі враховувати внески екраніро-

вочних діаграм. Але строго кажучи, така процедура є певно недостатньою, осо-

бливо, коли розв‘язуються задачі, де максимально повне урахування обмінно-

кореляційних ефектів є принципово важливим (напр., обчислення радіаційних 

та автоіонізаційних ширин для складних багатоелектронних атомів, розрахунок 

поляризуємостей атомів, штарківських зсувів,  зсувів частот переходів атомних 

годинників за рахунок впливу теплового випромінювання). Таким чином, стає 
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потрібним розширення базису релятивістських атомних орбіталей, принаймні 

пов‘язаних із віртуальними збудженнями валетних частинок, тому в нашій схе-

мі передбачено в кінцевий бази долучені орбіталі із орбітальним квантовим чи-

слом l, як правило, не менше 6). Паралельно з цим є також дуже важлива про-

блема ефективного урахування станів континууму. Добре відомо, що урахуван-

ня цих станів є принципово важливим при розрахунках радіаційних та автоіоні-

заційних характеристик тих же РА, що , очевидно, може істотно ускладнити  

обчислювальну процедуру. Їх неврахування суттєво знижує точність опису 

атомних характеристик, в т.ч., радіаційних та автоіонізаційних характеристик.  

 

2.4 Удосконалений метод Дірака-Штурма для урахування станів  

континууму та процедура оптимізації базисів релятивістських  

електронних хвильових функцій. 

 

Для розв‘язання проблеми коректного урахування станів континууму у по-

дальшому ми використовуємо ефективну процедуру, яка базується на відомому 

методі Дірака-Штурму. Авжеж, в літературі наводиться декілька реалізованих 

алгоритмів цього підходу. Для нас природним представляється стартувати з 

процедури, реалізованої в роботах Глушкова-Свинаренко та ін. (див. напр., 

[152]), тим більш що вона була розроблена із потенційною можливістю викори-

стання саме хвильових функцій Кона-Шема.  

Головна ідея метода складається у тому, що простір функцій атомних ста-

нів можна «натягнути» на простір штурмівських орбіталей, який є і рахунковим 

і дискретним. Набір штурмівських орбіталей вводиться зі спеціально заданою 

асимптотикою, що є принциповим для збіжності спектрального розкладання, 

включаючи спектральне розкладання функцій Гріна (2.42).  

Стосовно нашого класу задач, алгоритм  штурмівських розкладів модифі-

кується та виглядить наступним чином. Будемо розглядати для визначеності 

атом лужного елементу, скажемо, натрій. В штурмівській постановці задачі 
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виконується пошук власних значень та власних функцій наступного рів-

няння Дірака з гамільтоніаном (2.9), тобто:  

 

                                     )(])([ xxhDKS                       (2.49а) 
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Якщо  <0, рівняння (2.48) має чисто дискретний спектр власних 

значень  =(). Фігуруючий в (2.48) ваговий оператор звичайно зада-

ється у вигляді оператору, який є пропорційним потенціалу в гамільтоні-

ану, скажемо, нульового наближення  Н0. На першому етапі вирішується си-

стема релятивістських рівнянь Дірака (2.17) і визначаються діраківські радіаль-

ні функції , а також відповідні  діагональні параметри Лагранжа 
4s

,
3p

, 
3s

 і т.д. 

На другому етапі чисельно вирішується система рівнянь, еквівалентна (2.48): 

                                      

            0))|()()()((  iiCorXiCeN brVrVrVrVci            (2.50) 

 

Рівняння (2.50) фактично точно адаптовано до нашої версії ТЗ, й відпові-

дно одно-квазічастинкового оператору.  Далі слід мати на увазі [152], що кож-

ній орбіталі реального або штурмівського стану відповідають параметри: i  ,  i 

(при цьому  i = 1 для орбіталей реальних станів). Важливо також підкреслити, 

що всі орбіталі штурмівського доповнення рівняння (2.48) мають експонентну 

асимптотику при r, яка збігається з асимптотикою останньої орбіталі реаль-

ного стану у відповідному базисі релятивістських орбіталей реальних станів 

(який природньо задається в нашому випадку розв‘язками системи рівнянь 

(2.17)).  Кількість явно врахованих функцій реальних станів, як зазвичай, ви-

значається емпірично у чисельних розрахунках. Тут слід пам‘ятати, що  функції 

явно врахованих реальних станів представляють редуковане спектральне розк-

ладання для функції Гріна (2.42). Залишкова частина при цьому зменшується як 
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exp exp[-r(-2)1/2
] при r, де - власна енергія останнього явно врахованого 

реального стану. Абсолютно таку ж асимптотику мають всі орбіталі штурмівсь-

кого доповнення у відповідному базисі. Ця обставина є дуже суттєвою в плані 

збіжності алгоритму. Також варто забігаючи вперед додати, що наше рівняння 

(2.50) містить ваговий оператор (четвертий член), що відрізняє нашу схему, на-

пр., від схеми Glushkov-Svinarenko et al [152]; як показали подальші обчислен-

ня, саме такий вибір (2.50) є найбільш прийнятним і ефективним для нашого 

класу задач.  Особливо критичне значення це має   при для коректного обчис-

лення скалярної і тензорної поляризуємостей атому (1.30).  

В заключення підрозділу коротко викладемо основні аспекти принципово 

нового для сучасних досліджень властивостей  РА у полі теплового випроміню-

вання і відповідних прикладних задач алгоритму, який передбачє по будову оп-

тимізованих базисів релятивістських дірак-брейт-кон-шемівських орбіталей, що 

, як вказувалося вище, одночасно забезпечує й пряму перевірку виконання 

принципу калібровочної інваріантності при обчисленні радіаційних амплітуд 

переходів.  

Згідно із оригінальною ідеєю (див. [15]), для оптимізації релятивістських 

електронних біспінорів використаний фундаментальний принцип мінімізації 

енергетичного функціонала (2.13), що представляє внесок кореляційних діаграм 

4 порядку ТЗ, фактично, тобто внесок діаграм, пов'язаний з обміном поздовж-

німи фотонами в уявну частину енергії системи. Всі фундаментальні та технічні 

аспекти реалізації формалізму мінімізації калібровочно-неінваріантного функ-

ціоналу (2.13) для різноманітних атомних моделей (тобто,  вид гамільтоніану 

нульового наближення, вибір потенціалів атомного поля, конкретизація систе-

ми діраківських рівнянь в релятивістських моделях і таке інше) докладно ви-

кладені в [1,15].  

Тому для завершення побудови нашого підходу в аспекті оптимізації ба-

зисів орбіталей достатньо розглянути лише ті питання, що відрізняють наш під-

хід від оригінального, а також багаточисельних узагальнюючих алгоритмів та 
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подальших конкретизацій  (див.,напр., [36,37,136-138, 141-153] на різних класах 

власних функцій гамільтоніанів відповідних атомних моделей, що будувались 

для розв‘язання різних класів задач атомної, молекулярної, а також ядерної 

спектроскопії. Підкреслимо, що переважна більшість шуканих алгоритмів, як й 

оригінальна версія Глушкова-Іванова [15], реалізовані на класі власних функцій 

релятивістського гамільтоніану Дірака з модельним потенціалом нульового на-

ближення в емпіричній або неемпіричній формах, а також в наближеннях Діра-

ка-Фока або Дірака-Кона-Шема, причому в останньому випадку в мінімізацій-

ному алгоритмі були  задіяні переважно нерелятивістські формі обмінно-

кореляційних потенціалів теорії функціоналу густини (див. напр., [31-33]).  

Найбільш популярним та коректним алгоритмом реалізації методу оптимізації 

базису релятивістських орбіталей є безпосередня функціональна мінімізація ка-

лібровочно-неінваріантного внеску (2.13) [1,3].  

В нашому випадку це реалізовано на класі власних функцій гамільтоніану 

Дірака-Брейта-Кона-Шема з релятивістськими виразами для кон-шемівських 

обмінно-кореляційних функціоналів. Конкретно відповідний внесок (2.13) в ра-

діаційну ширину може бути виражений через комбінації матричних елементів 

обмінно-поляризаційного функціоналу (2.45):  

 

           )|(Im dCpol CjiE   =F    }|)|,( )|,(|{ 2121  rrVrrV Rel

polex

Rel

poldir .   (2.51) 

Далі процедура мінімізації зводиться до ланцюжка варіацій типу              

  ...,,,  jijiSCFc ggffV  ,визначається поправка першого порядку до 

власних функцій ДБКШ  jiji ggff ,,, , розв‘язків рівнянь ДБКШ, яка визначаєть-

ся  відомим біспінором з енергетичним параметром  виду [15,20]:  

                                           F= 

in
imiiniiiimiin EEmnVmnΨ )/(||                        (2.52) 

компоненти якого задовольняють новій системі рівнянь типу системи Глушко-

ва-Іванова-Іванової, але з іншими визначеннями ключових потенціальних чле-

нів, а саме: : 
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де в означеннях нашої теорії: 

)]|()()([ brVrVrVV CorexCSCF   

 

                                         EZrVA SCF 

2)/(1)(  .                                         (2.54) 

 Таким чином, реалізація описаного алгоритму вирішує проблему побудови оп-

тимізованого базису релятивістських електронних хвильових функцій. Додат-

ково варто звернути увагу на ту обставину, що в залежності від величини калі-

бровочно-неінваріантного внеску в радіаційну ширину можна абсолютно оха-

рактеризувати ступінь коректності урахування у методі внеску вважливих бага-

точастинкових обмінно-кореляційних ефектів. Такий результат вперше отрима-

ний в теорії РА в полі теплового випромінювання, а також теорії розрахунків 

BBR-індукованих зсувів частоти атомного переходу в атомних (оптичних) го-

динниках (стандартах частоти). Інші технічні деталі чисельної реалізації алго-

ритму викладені в [1,152,198-200]. Як й вище для чисельного розв‘язання сис-

теми диференціальних рівнянь діраківського типу використаний метод Рунге-

Кутта, четвертого порядку (окрема програма в атомному комплексі ―Superatom-

ISAN‖ [191-195]).  

 

2.5 Висновки до розділу 2 

 

Враховуючи все вище сказане, можна констатувати, що в даному розділі 

розвинутий новий суттєво релятивістський підхід в спектроскопії РА в полі те-

плового випромінювання теорії до розрахунку енергетичних та спектральних 

характеристик ( радіаційних ширин, швидкостей збудження і іонізації) РА BBR 

полем, який базується узагальненій калібровочно-інваріантній версії релятиві-

стського енергетичного підходу Glushkov-Ivanov (S-матричний формалізм Gell-

Mann та Low), та «гібридній»  версії релятивістської ТЗ Dirac-Breit-Kohn-Sham з 
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ефективним акуратним урахуванням складних обмінно-кореляційних ефектів,   

які включать ефекти взаємного екранування квазічастинок, обмінно-

поляризаційне квазічастинок через поляризуємий багато електронний остов, а 

також їх взаємодія з остовом через фотонний вакуум, ітераційні поправки до 

масового оператору квазічастинок, тиск континууму та інші. Урахування об-

мінно-поляризаційних ефектів виконано на основі використання неемпіричного 

багато-частинкового поляризаційного функціоналу,  екранувальні обмінно-

кореляційні ефекти  враховувались шляхом розширення базису релятивістських 

діраківських орбіталей, урахування станів континууму виконано у межах уза-

гальненої ефективної процедури Дірака-Штурма плюс додатково розв‘язана 

проблема перевірки та коректного виконання принципу калібрувальної інваріа-

нтності при обчисленні імовірностей елементарних атомних процесів в РА в 

BBR полі, що забезпечено також використанням базисів оптимізованих реляти-

вістських  орбіталей. Важливий аспект теорії – урахування ефектів суттєво не-

кулонівського групування рівнів у рідбергівських спектрах. Додатково є мож-

ливим застосування нової теорії обчислення не тільки радіаційних властивостей 

РА в BBR полі, але й розрахунків характеристик РА, які містять у своїх визна-

ченнях суми другого порядку ТЗ із підсумовуванням по безкінечному набору 

проміжних станів, наприклад, поляризуємості,  BBR зсувів частот атомних пе-

реходів в атомних годинниках тощо. 
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РОЗДІЛ 3 

РЕЗУЛЬТАТИ ОБЧИСЛЕННЯ ЕНЕРГЕТИЧНИХ ТА  

СПЕКТРАЛЬНИХ ХАРАКТЕРИСТИК  РІДБЕРГІВСЬКИХ АТОМІВ  

В ПОЛІ ТЕПЛОВОГО ВИПРОМІНЮВАННЯ   

 

3.1   Вступні зауваження 

 

 У цьому підрозділі ми приведемо дані, по-перше, тестових обчислень 

одно-електронних ns1/2  , np1/2  енергій (іонізації), редукованих дипольних матри-

чних елементів (радіаційних амплітуд) для переходів головних серій в спектрах  

лужних атомів Na, K, Rb, Cs, сил осциляторів 3s-3р,3p-3d  переходів  в Na-

подібних  іонах SVI, ClVII , енергій,  імовірностей ряду переходів, у т.ч. Е1 пе-

реходів 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

6s(S1/2), 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

7s(S1/2), E2 квадруполь-

ного переходу 5d
9
6s

2
(D5/2,D3/2)- 5d

10
6s (S1/2)  в іоні Hg

+ 
тощо у вільному стані, 

по-друге, обчислень радіаційних амплітуд, ефективного часу життя, швидкос-

тей BBR-іонізації в залежності від головного квантового числа, при різних тем-

пературах і т.ін. вказаних атомів у рідбергівських станах у полі теплового ви-

промінювання. З метою аналізу можливостей нової теорії проведено порівнян-

ня окремих наших даних для ефективного часу життя, швидкості BBR-іонізації 

для рідбергівських станів 17,18 Р,D та декотрих інших (T=300K, 500К),окремих 

рідбергівських  nS, nР, nD станів Rb ( Т=300К)  з даними відповідно прецизій-

них експериментів Gallagher-Cookе (Virdginia group), Beterov-Ryabtsev et al 

(Novosibirsk), Nascimento-Caliri-de Oliveira etal (2006) [41, 42, 61, 54,55].  Наве-

дені дані масових обчислень (частина даних отримана взагалі вперше) ефектив-

ного часу життя, швидкості BBR-іонізації для рідбергівських nS1/2 , nР1/2,3/2, 

nD3/2,5/2 (n=5-100) станів  атомів Na,K,Ca
+
,Rb,Cs, Hg

+  
в температурному інтерва-

лі 0-600К, у т.ч. Т=300,500К), для низки станів проведено порівняння з даними 

удосконалених квазікласичних обчислень Beterov et al, Glukhov-Ovsiannikov, 

модельних обчислень Kleppner et al, Theodosiou та ін. [43-62,78],  проаналізова-

ні основні фізичні процесу особливості BBR-іонізації рідбергівських атомів. 
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3.2 Тестові обчислення одно-електронних енергій,  дипольних матричних  

елементів, сил осциляторів радіаційних переходів в лужних атомах  

у вільному стані 

 

3.2.1 Тестові обчислення одно-електронних енергій в лужних атомах  

у вільному стані: Na, K, Rb, Cs 

 

В таблицях 3.1-3.4 ми надаємо дані наших обчислень  одно-електронних 

ns1/2  , np1/2  енергій (іонізації) лужних атомів Na, K, Rb, Cs, а також з метою по-

рівняння експериментальні і дані альтернативних теоретичних обчислень різ-

номанітними методами, зокрема: СС (coupled cluster) метод,  PTRHF – багато-

частинкова ТЗ з релятивістським хартрі-фоківським (RHF) наближенням ;  

PTDF
SD

 – багаточастинкова ТЗ з дірак-фоківським (DF) нульовим наближенням 

з урахуванням так званих одно-і двічі  збуджених конфігурації, QDM – узагаль-

нений метод квантового дефекту з урахуванням обмінно-кореляційних ефектів, 

DFM- метод функціонала густини, MP-REA -метод модельного потенціалу в 

межах енергетичного підходу  (дані з робіт: [37,78,79,96,130, 138,161-163]).  

Таблиця 3.1  

Теоретичні та експериментальні (exp. ) 1-електронні ns1/2  , np1/2  енергії (cm
-1

) 

Na: - теорія – coupled cluster метод (CC); PTDF
SD

 – багаточастинкова ТЗ з DF 

нульовим наближенням і дані нашої теорії ([16,26-29,38])   

Na
 3s1/2

 
4s1/2

 
5s1/2

 
6s1/2

 

PTDF
SD

 41447.3 15708.8 8248.48 5076.68 

CC 41352 15690 - - 

Наша теорія 41448 15710 8249 5077 

Exp. 41449.4 15709.4 8248.76 5076.82 

Na 3p1/2
 

4p1/2
 

5p1/2
 

6p1/2
 

PTDF
SD

 24493.9 11183.0 6409.31 4153.22 

CC 24465 11172 - - 

Наша теорія 24494 11183 6410 4154 

Exp. 24493.3 11182.4 6409.06 4153.12 
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Таблиця 3.2  

Теоретичні та експериментальні (exp. ) 1-електронні ns1/2  , np1/2  енергії (cm
-1

) K: 

теорія – coupled cluster метод (CC); PTDF
SD

 – багаточастинкова ТЗ з DF нульо-

вим наближенням [78,96,161-163] і дані нашої теорії  

K 4s1/2
 

5s1/2
 

6s1/2
 

7s1/2
 

PTDF
SD

 34962 13958 7548 4730 

CC 35028 13983 - - 

Наша теорія 35005 13984 7556 4733 

Exp. 35010 13986 7559 4735 

K 4p1/2
 

5p1/2
 

6p1/2
 

7p1/2
 

PTDF
SD

 22023 10304 6008 3938 

CC 22016 10306 - - 

Наша теорія 22024 10306 6011 3942 

Exp. 22025 10308 6010 3940 

Таблиця 3.3  

Теоретичні та експериментальні (exp. ) 1-електронні ns1/2  , np1/2  енергії (cm
-1

) 

Rb: теорія – coupled cluster метод (CC); PTDF
SD

 – багаточастинкова ТЗ з DF ну-

льовим наближенням, QDM – метод квантового дефекту,  DFM – метод фунці-

оналу густини, MP-REA -метод модельного потенціалу в межах енергетичного 

підходу [37,78,79,96,130, 138,161-163] і дані нашої теорії   
 

Rb
 5s1/2

 
6s1/2

 
7s1/2

 
8s1/2

 

CC 33721 13564 - - 

PTDF
SD

 33649 13527 7365 4637 

QDM 33672 13522 7346 4624 

DKS 33684 13539 7372 4639 

MP-REA 33684 13548 7368 4640 

Наша теорія 33685 13550 7372 4642 

Exp. 33691 13557 7380 4644 

Rb 5p1/2 6p1/2 7p1/2 8p1/2 

CC 21117 9857 - - 
ТЗДФ

SD
 21111 9969 5852 3854 

DKS 21110 9970 5854 3854 

MP-REA 21114 9975 5854 3855 

Наша теорія 21113 9973 5855 3856 

Exp. 21112 9976 5856 3856 
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Таблиця 3.4  

Теоретичні та експериментальні значення (в cm
-1

) одно-електронних ns1/2  , np1/2  

енергій (іонізації) Cs: exp. - [78,79,161-163]), теорія – coupled cluster метод (CC); 

PTRHF – багаточастинкова ТЗ з РХФ нульовим наближенням;  ТЗДФ
SD

 – бага-

точастинкова ТЗ з ДФ нульовим наближенням (враховані одно-і двічі збуджені 

SD конфігурації), MP-REA- метод модельного потенціалу в ЕА; QDA – уза-

гальнене HКД з урахуванням обмінно-кореляційних поправок, метод  DKS 

[37,96,125,138] і наші дані 

Cs 6s1/2 7s1/2 8s1/2 9s1/2 

CC 31443 12876 - - 

PTDF
SD

 31262 12801 7060 4479 

PTRHF 31305 12765 - - 

QDM 31284 12798 7054 4471 

DFM 31388 12832 7069 4480 

MP-REA 31395 12868 7076 4488 

Наша теорія 31396 12870 7078 4490 

Exp. 31407 12871 7089 4496 

Cs 6p1/2 7p1/2 8p1/2 9p1/2 

CC 20217 9549 - - 

PTDF
SD

 20204 9621 5687 3760 

QDM  20196 9613 5674 3749 

DFM 20212 9624 5688 3762 

MP-REA 20218 9633 5689 3767 

Наша теорія 20221 9636 5691 3770 

Exp. 20228 9641 5698 3769 

 

Аналізуючи дані щодо одно-електронних енергій слід пам‘ятати, що 

авжеж їх розрахунок, з одного боку, демонструє точність методу, яка природно 

забезпечується коректністю відповідного гамільтоніану теорії або моделі; з ін-

шого боку, відомо, що цілком добрі по точності дані можуть бути отримані й 

при використанні не зовсім коректних базисів орбіталей. Як неважко побачити 

з наданих таблиць, найбільш прецизійні дані дають насамперед метод Safronova 

et al PTDF
SD

, coupled cluster метод,  MP-REA метод Терновського.  В той же час, 

більш адекватним та коректним критерієм прецизійності тієї чи іншої теорії, 
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природньо є обчислення залежних від електронної густини властивостей, зок-

рема, радіаційних амплітуд (тобто ймовірностей переходів або сил осцилято-

рів), оскільки прецизійність їх обчислення напряму залежить від якості відпові-

дних базисів релятивістських електронних хвильових функцій, коректності 

урахування  обмінно-кореляційних та інших поправок.  

 

3.2.2 Тестові обчислення дипольних матричних елементів, сил осциляторів  

радіаційних переходів в лужних атомах у вільному стані: Na, K, Rb, Cs  

та Na-подібних іонах 

 

В таблиці 3.5 ми надаємо дані наших обчислень сил осциляторів для 3s-

3р, 3p-3d  переходів  в Na-подобных ионах SVI, ClVII, а також відповідні експе-

риментальні дані і дані обчислень на основі різних теоретичних підходів, зок-

рема, методами, зокрема, 1/Z розкладання, 1/Z розкладання з урахуванням по-

ляризації остова Хартрі-Фок (ХФ), наближення конфігураційної взаємодії, ба-

гато-конфігураційний метод Хартрі-Фока, варіаційний метод Хартрі-Фока, ку-

лонівське наближення, полуемпіричний метод модельного потенціалу, різнії 

версії енергетичного підходу із використанням модельного потенціалу Іванова-

Іванової, а також Міллеру-Гріну  (див. [1,17,161]).  

Слід зазначити, що більшість з перелічених методів, дані обчислень яки-

ми наведені в таблиці 3.5, розвивалися ще з початку 60-років минулого сторіччя 

і за теперішнього часу і природньо мають відомі недоліки. Ми наводимо ці дані 

з метою продемонструвати загальну ефективність розвинутої нами теорії і у 

подальшому для аналізу даних будемо орієнтуватися на найбільш потужні аль-

тернативні сучасні методи, зокрема, coupled cluster метод, методи багаточасти-

нкова ТЗ з DF нульовим наближенням тощо.  

Стосовно даних таблиці 3.5, відзначимо, що, як і слід було очікувати,  іс-

тотним виявився внесок обмінно-поляризаційних поправок, склавши ~10% ве-

личини сили осциляторів.  
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Таблиця 3.5  

Сили осциляторів переходів в Na-подібних іонах 

Іон S V1 C1 VII 

Перехід 3s
2
S-3p

2
P 3p

2
Р-3d

2
D 3s

2
S-3p

2
P

 
3p

2
Р-3d

2
D 

Ехр. 0,660,02 0,600,03 
0,6040,0

15 
0,5570,003 

1/Z розкладання 0,64 0,62 0,641 0,53 

Хартрі-Фок (ХФ) 0,694 0,664 0,644 0,591 

1/Z розкладання з ураху-

ванням поляризації остова 
0,564 0,532 0,538 0,407 

Наближення конфигура-

ційної взаємодії 
0,646 0,65 - - 

Багатоконфигураційний 

метод Хартрі-Фока 
0,651 - 0,604 - 

Варіаційний метод Хартрі-

Фока 
0,650 0,64 - - 

Кулонівське наближення 0,658 0,622 0,6135 0,562 

Полуемпіричний метод 

модельного потенціалу 
0,692 0,574 - 0,533 

Релятивістський метод Ха-

ртрі-Фока 
0,67 0,663 0,670 0,594 

Енергетичний підхід 0,67 0,61 0,61 0,573 

Модельний енергетичний 

підхід 
0,662 0,601 0,605 0,561 

Наша теорія (без ураху-

вання поляризації остову) 
0,761 0,690 0,693 0,674 

Наша теорія (з урахуван-

ням поляризації остову) 

0,661 (А) 

0.661 (В) 

0,660 (С) 

0,601 (А) 

0.600 (В) 

0,601 (С) 

0,602 (А) 

0.602 (В) 

0,603 (С) 

0,559 (А) 

0.558 (В) 

0,559 (С) 
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Також дуже важливо, що обчислені нами значення сил осциляторів фак-

тично з використанням трьох калібровок фотонного пропагатору (Кулону, 

Фейнмана, Бабушкіна; дані А,В,С в останньому рядку таблиці 3.5) відмінно уз-

годжуються один з одним, що свідчить, по перше, про високий ступінь оптимі-

зованої та коректності одно-квазічастинкового представлення, яке генерується 

у нульовому наближенні нашої теорії й відповідно дуже малу величину каліб-

ровочно-неінваріантного внеску; по-друге, на традиційні мові амплітудного 

квантово-механічного формалізму, величини сил осциляторів, обчислені з ви-

користанням операторів переходів у формі «довжини», «швидкості», «приско-

рення» для генерованого представлення практично збігаються. До речі, це свід-

чить про високу коректність урахування основних обмінно-кореляційних поп-

равок та безпосередньо виконання принципу калібровочної інваріантності. 

Отримані нами значення сил осциляторів значно краще інших узгоджуються  з 

прецизійними експериментальними даними. 

В таблиці 3.6 ми надаємо дані наших обчислень (ат.од.) редукованих ди-

польних матричних елементів для радіаційних переходів головних серій в спек-

трах  атомів Na, К, Cs, Fr, а також відповідні наявні експериментальні (Еxp.) 

дані і дані альтернативних теоретичних обчислень, зокрема: PTDF
SD

 – багато-

частинкова ТЗ з DF ―0‖ наближенням (враховані SD конфігурації) by Safronova 

etal;  QDM – узагальнене наближення квантового дефекту з урахуванням об-

мінно-кореляційних поправок Tkach; PTRHF – багаточастинкова ТЗ з РХФ ―0‖ 

наближенням Dzuba-Flambaum;  MP-REA – метод модельного потенциалу в 

межах енергетичного підходу Ternovsky та ін. (з робіт [37,78,79,96,130, 138,161-

163]). Дані нашої теорії відповідають обчисленням редукованих дипольних ма-

тричних елементів з використанням двох калібровок фотонного пропагатору 

(Кулону та Фенману), тобто на традиційній мові амплітудного підходу – фор-

мулам «довжини» та «швидкості». Знову звертає на себе увагу безпосередньо 

виконання принципу калібровочної інваріантності, дуже мала величина каліб-

ровочно-неінваріантного внеску і ефективність урахування основних обмінно-

кореляційних поправок. 
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Таблиця 3.6  

Eкспериментальні дані (Еxp.) і дані теоретичних обчислень редукованих дипо-

льних матричних елементів (ат.од.)  для радіаційних переходів в спектрах важ-

ких лужних  атомів Na, K,Rb, Cs: PTDF
SD

 – багаточастинкова ТЗ з DF ―0‖ на-

ближенням Safronova etal;  PTRHF – багаточастинкова ТЗ з РХФ ―0‖ наближен-

ням Dzuba-Flambaum; MP-REA – метод модельного потенціалу в межах енерге-

тичного підходу Ternovsky etal; QDM – узагальнене наближення квантового 

дефекту Tkach etal [37,78,79,96,130, 138,161-163];  наша теорія  

Атом 

Перехід 

Na 

3p1/2-3s1/2 

Na 

3p3/2-3s1/2 

K 

4p1/2-4s1/2 

K 

4p3/2-4s1/2 

Exp. 3.5246 (23) 4.9838 (34) 4.102 (5) 5.800 (8) 

PTRHF 4.209 5.810 4.296 6.257 

PTDF
SD 

 3.531 4.994 4.098 5.794 

Наша  

теорія 

3.521 

3.523 

4.980 

4.982 

4.099 

4.101 

5.796 

5.798 

Атом 

Перехід  

Rb 

5p1/2-5s1/2 

Rb 

5p3/2-5s1/2 

Cs 

6p1/2-6s1/2 

Cs 

6p3/2-6s1/2 

Exp. 4.231(3) 5.977(4) 4.4890(6) 6.3238(7) 

PTRHF 4.209 5.810 4.296 6.257 

PTDF
SD 

 4.221 5.956 4.478 6.298 

QDM 4.032 5.720 4.282 5.936 

MP-REA 4.230 5.974 4.488 6.322 

Наша  

теорія 

4.232 

4.234 

5.976 

5.979 

4.490 

4.492 

6.324 

6.325 

             Примітка:  Na (3p1/2-3s1/2: 3.49; 3p3/2-3s1/2: 4.95 (КЕД-ТЗ); 

                          K (4p1/2-4s1/2: 3.97; 4p3/2-4s1/2: 5.76 (КЕД-ТЗ); 

      Rb (5p1/2-5s1/2: 4.23; 5p3/2-5s1/2: 5.97 (КЕД-ТЗ)); 

                              Cs (6p1/2-6s1/2: 4.48; 6p3/2-6s1/2: 6.32 (КЕД-ТЗ) [141]. 
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3.2.3 Обчислення енергій та ймовірностей радіаційних  

переходів у іоні Hg
+
 

 

В цьому підрозділі ми надаємо дані обчислень енергій та імовірностей 

радіаційних переходів (сил осциляторів), зокрема, Е1 переходів 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-

5d
10

6s(S1/2), 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

7s(S1/2), E2 квадрупольного переходу 5d
9 

6s
2 

(D5/2 

,D3/2)- 5d
10

6s (S1/2)  в одноразово іонізованому атомі Hg
+
. Слід зазначати цей іон 

характеризується, по-перше, недостатньо добрим рівнем вивчення спектраль-

них характеристик, по-друге, є дуже цікавим з точки зору необхідності корект-

ного урахування як релятивістських так й кореляційних поправок, оскільки пе-

реходи проходять в досить сильному полі ядра із зарядом Z=80 

[1,36,137,161,162,166]. В межах нашого формалізму ТЗ вказані вище стани зви-

чайно інтерпретуються як одно- і трьох-квазічастинкові стани електронів (6s)  

(вакансії 5d
-1

) над остовом  заповнених електронних оболонок 5d
10

6s
2
. В табли-

цях 3.7-3.9 ми наводимо дані нашої теорії, а також експериментальні дані 

(Moore, NBS) та дані альтернативних теоретичних обчислень енергій та ймові-

рностей дипольних Е1 переходів 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

6s(S1/2), 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-

5d
10

7s(S1/2), E2 квадрупольного переходу 5d
9
6s

2
(D5/2,D3/2)- 5d

10
6s (S1/2)  в Hg

+
: HF 

- хартрі-фоківські дані, DF – дірак-фоківські дані , DF (exp.) – дірак-фоківські 

дані отримані з використанням експериментальних довжин переходів, RPT-MP  

–дані релятивістської ТЗ з модельним потенціалом нульового наближення 

([29,126,142,146]). Аналіз наведених в табл.3.7,3.8 даних свідчить про те, що, 

по-перше, стандартні методи HF, DF в одно-конфігураційному варіанті дають 

дуже високу похибку при обчисленні енергій та  ймовірностей радіаційних пе-

реходів, причому при використанні в дірак-фоківській схемі експерименталь-

них довжин переходів точність обчислень суттєво зростає, оскільки очевидно, 

використання емпіричних даних дозволяє провести ефективно врахувати час-

тину дуже важливих з кількісної точки зору кореляційних поправок. В нашій 

теорії послідовно виконано ефективне акуратне урахування основних обмінно-

кореляційних ефектів,  які включать ефекти взаємного екранування частинок,  
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      Taблиця 3.7  

Енергії переходів 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

6s(S1/2), 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

7s(S1/2),  

5d
9
6s

2
(D5/2,D3/2)- 5d

10
6s (S1/2) в іоні Hg

+
 (в Ry): HF - хартрі-фоківські дані, DF – 

дірак-фоківські дані , DF (exp.) – дірак-фоківські (з викориcтанням експеримен-

тальних довжин переходів), RPT-MP  –дані релятивістської ТЗ з модельним по-

тенціалом нульового наближення, Our-наша теорія ([29,126,142,146]) 

Метод E6s 7P1/2-6S1/2 7P3/2-6S1/2 7P1/2- 7S1/2 7P3/2-7S1/2 D3/2- S1/2 D5/2- S1/2 

 Exp. -1.378 0.987 1.020 0.115 0.148 0.461 0.324 

HF -1.07 0.721 0.721 0.095 0.095 0.863 0.863 

DF -1.277 0.904 0.922 0.109 0.127 0.608 0.460 

RPT-MP -1.377 0.986 1.019 0.114 0.147 0.462 0.325 

Our -1.378 0.987 1.020 0.115 0.148 0.462 0.324 

Taблица 3.8.  

Ймовірності Е1 переходів 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

6s(S1/2), 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

7s(S1/2)   

в Hg
+ 

(в с
-1

): HF - хартрі-фоківські дані, DF – дірак-фоківські дані , DF (exp.) – 

дірак-фоківські (з викориcтанням експериментальних довжин переходів), RPT-

MP  –дані релятивістської ТЗ з модельним потенціалом нульового наближення, 

Our-наша теорія ([29,126,142,146]); Ехр. – Moore, NBS (Washington) 

Метод 7P3/2-6S1/2 7P1/2- 6S1/2 7P3/2- 7S1/2 7P1/2- 7S1/2 D3/2- S1/2
* 

D5/2- S1/2
* 

Exp. 1.5310
8
 2.3510

7
 1.4410

8
 6.3710

7
 53.52.0 11.60.4 

HF 4.7510
6 

4.7510
6 

3.6510
7 

3.6510
7 1360 1360 

DF 8.4510
7
 1.6710

7
 6.8910

7
 4.7110

7
 257.0 77.4 

DF (Eexp) 1.1710
8
 2.0410

7
 1.1010

8
 5.5210

7
 63.9 13.3 

RPT-MP 1.4910
8
 2.3110

7
 1.4110

8
 6.3310

7
 54.53 11.84 

Our 1.5110
8
 2.3310

7
 1.4310

8
 6.3510

7
 53.84 11.72 

Примітка: *5d
9
6s

2
(D5/2,D3/2)- 5d

10
6s (S1/2); 

 

обмінно-поляризаційне квазічастинок через поляризуємий багато електронний 

остов, а також їх взаємодія з остовом через фотонний вакуум, ітераційні попра-

вки до масового оператору частинок, тиск континууму та інші. Це, в результаті, 

забезпечує достатньо добре узгодження теорії і експерименту. 
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3.3 Результати обчислення ефективних часів життя, швидкостей  

BBR іонізації для РА лужних та інших атомів та іонів  

у полі теплового випромінювання 

 

3.3.1 Результати обчислення величин дипольних матричних елементів,  

ефективного часу життя для рідбергівських станів в спектрі атому   

натрію 

 

В таблиці 3.9 ми наводимо наші теоретичні дані, а також експеримента-

льні дані Gallakher-Cooke (Virdginia group) і оцінки Gounand  для ефективного 

часу життя рідбергівських станів 17р, 18р в спектрі атому Na [41,42]. 

Таблиця 3.9 

Наші  теоретичні дані, оцінки Gounand  та експериментальні дані Gallakher-

Cookt (Virdginia group) для ефективного часу життя (s)рідбергівських станів 

17р, 18р в спектрі атому Na (T=300K) 

State Exp. data 

Gallakher-

Cooke 

Data by 

Gounand 

Теор. дані  

Gallakher-

Cooke 

Наша 

теорія 

17р 11.4
4.1

6.5



  48.4 15.5 16.8 

18р 13.9
9.2

8.8



  58.4 17.9 18.5 

Прим: Gallakher T.,Cooke W.,Phys.Rev.Lett. 42, 835 (1979); Gounand  F,  

            J.Phys. (Paris),40,457 (1979). 

 

Далі на рис.3.1 ми наводимо наші теоретичні дані (переривчасті лінії), а 

також експериментальні дані (трикутники, квадратики) Gallakher-Cookе (Vird-

ginia group) [41,42] для залежності ефективного часу життя життя (s) від ефек-

тивного квантового числа для рідбергівських станів nS, nD рідбергівських ста-

нів в спектрі атому Na  (T=300). Експериментальні дані для ns станів обозначені 

трикутниками, nd станів - квадратиками. 
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Рисунок 3.1 Залежність ефективного часу життя життя від n
*
  

для рідбергівських станів nS, nD атому Na  (T=30,400K). 

 

При цьому для станів з n нижче 15 ці експериментальні дані отримані за 

допомогою флюоресцентної техніки при температурі 400К. Часи життя станів з 

n більш ніж 15  вимірені за допомогою методу польової іонізації  для Т=30К. 

Порівняння наших даних з наведеними на рис.1.3 експериментальними 

результатами демонструє дуже добру згоду цих данних, причому для  nS та nD 

станів згода краще, ніж для nP станів.   

Далі на рисунку 3.2 ми наводимо  дані для часу життя nS, nP, nD станів 

атомів Na, K,Rb: кола - експериментальні дані (Gallagher-Cookе); безперервна 

лінія – теорія (кулонівське наближення; Gallagher-Cookе) без урахування тепло-

вого BBR впливу, точкова лінія – теорія (кулонівське наближення; Gallakher-

Cookе), але з урахуванням BBR впливу [41,42]; жирна переривчата лінія – дані 

нашої теорії  з урахуванням BBR впливу.    
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Рисунок 3.2 Дані для часу життя nS, nP, nD станів атомів Na, K,Rb: кола -

експериментальні дані (Gallakher-Cookе); безперервна лінія – теорія (кулонівсь-

ке наближення; Gallakher-Cookе) без урахування BBR впливу,  точкова лінія – 

теж саме, але з урахуванням BBR впливу; переривчата лінія – дані нашої теорії  

у урахуванням BBR впливу 

 

Варто звернути увагу на той факт, що згідно із експериментом ефективні 

часи життя р станів для натрію драматично сильно зменшуються під впливом 

BBR випромінювання (див. також табл. 3.10)., причому для р станів ефект зна-

чно сильніше, чим для S, D  станів.   

У таблиці 3.10 наведені результати порівняння експериментальних даних 

(Е1 - експеримент групи Kleppner etal, 1982 [42]; Е2 - експеримент групи 

Burkhardt etal  [44])  з даними теоретичного обчислення швидкостей іонізації 

РА  натрію в станах (17,18D, 18P) при температурах 300К,  500К; теоретичні 

дані відповідають таким теоретичним моделям: T1 – модель Глухова-

Овсяннікова, яка базується  на нерелятивістській теорії модельного потенціалу 

Simons-Fues) [56-59]; Т2- модельна теорія Lehman (Th2) [45], квазікласична  

модель Dyachkov-Pankratov (Th3) [46]; Т3- удосконалена квазікласична модель  
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Beterov etal [50-55]; T4 -моделі Tkach etal, що базуються на методі квантового 

дефекту і модельному потенціалі [36,37] та Т6- наша теорія. 

Таблиця 3.10 

Теоретичні та експериментальні значення швидкості (10
3
 с

-1
) BBR -

іонізації натрію з рідбергівських станів: E1- Kleppner etal; E2- Burkhardt etal; T1 

- нерелятивистская теория МП Simons-Fues; T2- теорія Lehman; T3- квазікласи-

чна  модель Dyachkov-Pankratov; Т4- удосконалена квазікласична модель  

Beterov etal; T5 -моделі Tkach etal, що базуються на методі квантового дефекту і 

модельному потенціалі; Т6- наша теорія. 

T nL E1 E2 T1 T2 T3 T4 T5a Th5b 

300 17D 1.0 - 1.08 0.95 0.9 1.15 1.05 

1.02 

0.99 

500 18P - 5.7
 

4.18
 

- - - 5.34 5.53 

 

Аналізуючи результати обчислення теоретичного обчислення швидкос-

тей іонізації РА  натрію в станах (17,18D, 18P) при температурах 300К,  500К 

варто звернути на увагу на те, що, по-перше, дані різноманітних моделей зна-

ходяться у фізично реалістичній згоді один з одним (Т=300К) й, в тому числі, з 

даними експериментів. По-друге, хоча квазікласичні моделі, а також моделі, що 

базуються на методах квантового дефекту та модельного потенціалу в принципі 

розроблені виключно на випадок лужних елементів й дають насправді цілком 

адекватні результати, тем не менш, ми вважаємо, що дані більш  послідовних 

квантових методів є більш адекватними (до речі, останні забезпечують краще 

узгодження з експериментом. Очевидно, при дослідження натрію досить суттє-

ве значення мають якість релятивістських базисів,  коректне урахування обмін-

но-поляризаційних поправок і т.ін.   

Далі на рисунку 3.3 ми наводимо дані теоретичного обчислення на основі  

нашої теорії температурної залежності швидкостей іонізації РА  натрію в стані 

17D (переривчаста лінія), дані модельного розрахунку Kleppner etal в межах  

кулонівського наближення і відповідні експериментальні дані Kleppner etal [43]. 
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Рисунок 3.3 Дані теоретичного обчислення в межах нашої теорії темпера-

турної залежності швидкостей іонізації РА  натрію в стані 17D (переривчаста 

лінія), дані модельного розрахунку Kleppner etal в межах кулонівського набли-

ження (безперервна лінія) та експериментальні дані гр. Kleppner etal (1982). 

Spencer W.P., Vaidyanathan A., Kleppner D, Ducas T.Phys.Rev.A.26,1490 (1982); 

 

Аналіз даних на рисунку 3.3 показує, що при температурах вище 150К 

дані нашої теорії і кулонівської моделі Kleppner etal дуже близькі друг до другу 

і достатньо добре узгоджуються з експериментальними вимірюваннями, але 

при температурі нижче 150К має деяке відхилення  кулонівської моделі від да-

них експерименту. У цьому сенсі наша теорія дає більш адекватні результати.  

Далі на рисунку 3.4 ми наводимо експериментальні та теоретичні дані 

щодо загальної швидкості BBR-індукованої іонізації для рідбергівських (a) nS 

станів  and та (b) nD станів атому натрію (Т=300К): Експеримент (кола та квад-

ратики); Теорія: удосконалена квазікласична модель  Beterov etal (безперервна 

лінія, New J. Phys. 11, 013502 (2009) [55,56]; наша теорія (переривчаста лінія) 

Зазаначимо, що для визначення додаткових величин WR,Wmix використані ви-

значення [55].   
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Рисунок 3.4 Загальна швидкість BBR-індукованої іонізації для рідбергівських 

(a) nS станів  та (b) nD станів атому натрію (Т=300К): Експеримент (кола та 

квадратики); Теорія: удосконалена квазікласична модель  Beterov etal (безпере-

рвна лінія, New J. Phys. 11, 013502 (2009); ); наша теорія (переривчаста лінія) 

 

Аналіз даних наведених на рис.3.4 показує, що, по-перше, обидві теорії 

досить добре описують експериментальні дані для  nS станів  та  nD станів ато-

му натрію з n до 15, але далі спостерігається досить суттєве відхилення даних 

квазікласичного обчислення від експерименту. Найбільш адекватне пояснення 

цього важливого факту надали Beterov etal у своїх досить потужних роботах  

[55,56], пов‘язавши відхилення квазікласичної теорії від експерименту  надто 

важливим значенням обмінно-кореляційних поправок, зокрема, для  nS станів.  

Фактично для nS станів виникає певна аномалія, оскільки  орбітали для 

шуканих станів достатньо глибоко проникають в атомний остов, що викликає 

досить сильну взаємодію з ним. Додатковим фактором є відома обставина, а 

саме, квантові дефекти для цих станів є досить великими, в той час як для   nD 

станів атому натрію картина принципово інша. В нашій теорії шукані ефекти 

враховані досить ретельно й коректно, у зв‘язку з чим  теорія дає результати у 

добрій згоді з шуканим експериментом. В таблиці 3.11 ми наводимо наші тео-

ретичні дані щодо ефективного часу життя при різних температурах Т= 300, 

600K для різноманітних nS, nP, nD (значення квантова числа досить великі) рі-

дбергівських станів в спектрі атому Na.  
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Таблиця 3.11  

Наші теоретичні дані для  ефективного часу життя (нс) для різноманітних nS, 

nP, nD рідбергівських станів в спектрі атому Na для різних Т=300, 600K  

n T= 300 K  T= 600 K  

Lj 

 

P1/2 

P3/2 

D3/2 

D5/2 

P1/2 

P3/2 

D3/2 

D5/2 

30 

 

136.3 

135.6 

23.1 

23.3 

25.9 

25.8 

14.11 

14.12 

40 

 

264.4 

263.8 

53.9 

54.1 

46.2 

46.1 

28.60 

28.61 

50 

 

435.9 

433.7 

100.9 

100.1 

72.7 

72.6 

48.22 

48.32 

60 

 

653.2 

659.9 

168.7 

168.9 

105.0 

104.9 

73.36 

73.38 

70 

 

912.9 

909.5 

258.8 

258.9 

142.9 

142.7 

103.8 

103.9 

80 

 

1219.2 

1216.0 

373.3 

373.5 

186.9 

186.8 

140.0 

140.1 

 

На закінчення цього підрозділу ми також коротко наведемо результати 

аналізу часових рядів (a) залежностей населеності рівнів 18s, 17p та вище лежа-

чих рівнів Na після  дії лазерного імпульсу, а також (b) залежностей населеності 

рівня 18р та вище лежачих рівнів Na в атомних BBR-експериментах Gallahger-

Cooke [41,42]. Така постановка уявляється за теперішнього часу дуже актуаль-

ною  і мотивована, по-перше,  у зв‘язку із інтенсивними дослідженнями нового 

в стандартній оптиці та спектроскопії феномену квантового (оптичного) хаосу, 

і в т.ч., можливого прояву ефектів квантового хаосу в спектральній динаміці іо-

нізації рідбергівських атомів в мікрохвильовому полі, по-друге, в роботах , зок-

рема, з нашою участю  було розроблено удосконалений  хаос-динамічний під-

хід до чисельного дослідження характеристик хаосу в квантових, в т.ч., рідбер-
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гівських системах, який серед всього іншого включає низку методів нелінійно-

го аналізу і теорії систем та хаосу, зокрема,  таких як метод мультіфракталів та 

вейвлет-аналіз, алгоритми на  основі автокореляційних функцій та середньої 

взаємної інформації, методи кореляційного інтегралу та хибних найближчих 

сусідів, аналіз на основі топологічних, динамічних інваріантів, зокрема, показ-

ників Ляпунова, ентропії Колмогорова та інші (підхід реалізовано як 

комп‘ютерний код ―Geomath‖) [138,184,206-208]. Дослідження часових рядів на 

основі методів  [138,184,206-208] показало у випадку (b) залежностей, в прин-

ципі, очевидну відсутність будь-яких елементів хаосу. У випадку (а) залежнос-

тей, ситуація значніше ускладнилася. Аналіз відповідних рядів (з часовим інте-

рвалом 2 нс; число точок 4800; повний часовий інтервал 9,6 мкс), оцінка топо-

логічних інваріантів, зокрема, кореляційної розмірності (d2=1.4), показників  

Ляпунова (1=+0.113, 2=-0.0001), ентропії Колмогорова (Kentr=0.113) тощо 

показують, що елементи слабкого хаосу, цілком можливо,  можуть спостеріга-

тися в поведінці розглянутих  характеристик, зазначимо, у  повній аналогії із 

поведінкою відповідних поляризаційних (населеностей) залежностей для двоа-

томних молекул в мікрохвильовому полі.  Тем не менш, для більш надійного 

висновку потрібно мати більш докладні та довгі, на відміну від [42в], часові ря-

ди відповідних часових залежностей населеності рівнів РА. 

 

3.3.2 Результати обчислення величин ефективного часу життя  

для рідбергівських станів в спектрах калію та калій-подібного іону кальцію 

 

В таблицях 3.12 та 3.13 ми наводимо теоретичні та експериментальні дані  

для часу життя групи станів нейтрального калію:  Експериментальні дані (Еxp.; 

D. Hart, J. Atkinson, J. Phys. B 19, 43 _1986) і дані теоретичних обчислень: DF, 

PTDF
SD

 – багаточастинкова ТЗ з DF ―0‖ наближенням Safronova etal, модельні 

обчислення QA-MP: Нart-Atkinson та Theodosiou [62,77,96,97], а результати на-

ших обчислень. 
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Таблиця 3.12  

Теоретичні та експериментальні дані часу життя (нс) для групи nS, nP  

станів в спектрі атому калію (див. текст) 

 

Рівень DF PTDF
SDc

 QA-МР Our Exp. 

5s1/2 40.3 42.5 42.5  41.9 -  

6s1/2 78.2 81.4 88 87.4  88±2 

7s1/2 143.4 148.8 158 156.2 155±6 

8s1/2 241.6 250.7 264 248.6 238±4 

9s1/2 379.3 393.6 414 392.8 384±14 

10s1/2 563.2 584.7 614 581.9 575±26 

11s1/2 797.4 828.9 872 825.5 783±50 

12s1/2 982.0 1034.6 1191 1124.6 1148±42 

4p1/2 21.7 26.8 26.8  27.1  26.69±0.05 

4p3/2 21.5 26.5 26.5  26.7  26.34±0.05 

5p1/2 116.2 137.1 127.1 137.4 137.6±1.3 

5p3/2 113.6 133.9 124.0 135.1  134±2 

6p1/2 295.0 340.7 321.7 342.6 344±3 

6p3/2 287.7 332.0 312.8 334.5 333±3 

7p1/2 589.3 648.6 619.8 627.9 623±6 

7p3/2 573.9 632.0 601.8 602.6 592±8 

8p1/2 1037.5 1077.2 1020.2 1033.6  

8p3/2 1009.2 1050.2 1010.5 1024.1  

9p1/2 1675.7 1652.0 1607.5 1618.5  

9p3/2 1628.3 1611.2 1561.3 1572.3  

10p1/2 2538.9 2397.6 2345.8 2355.8  

10p3/2 2464.8 2338.9 2279.4 2290.1  

11p1/2 3610.4 3293.8 3267.5 3278.4  

11p3/2 3501.0 3212.9 3173.4 3183.9  

12p1/2 4323.6 3791.2 4402.9 4355.2  

12p3/2 4178.8 3691.7 4279.78 42.28.9  
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Таблиця 3.13  

Теоретичні та експериментальні дані часу життя (нс) для групи nD  

станів в спектрі атому калію (див. текст) 

Рівень DF PTDFSDc QA-МР Our Exp. 

3d3/2 35.7 41.9 39  39.8  42±3 

3d5/2 36.2 42.5 45.8  45.9   

4d3/2 218.7 289.4 285.9 287.4  

4d5/2 223.9 293.9 291.2 290.8   

5d3/2 732.7 653.1 579 575.9 572±14 

5d5/2 751.5 650.8  572.4  

6d3/2 1567.9 925.7 1085 831.2 807±20 

6d5/2 1597.2 913.7  820.6  

7d3/2 2605.3 1231.9 1403 1213.1 1201±26 

7d5/2 2633.1 1212.7  1194.6  

8d3/2 3820.2 1627.0 1742 1612.5 1533±80 

8d5/2 3838.0 1600.3  2592.4  

9d3/2 5239.7 2127.1 2151 2105.3 2000±140 

9d5/2 5242.7 2091.7  2074.6  

10d3/2 6491.1 2586.3 2808 2401.9 2268±146 

10d5/2 6474.6 2542.8  2360.5  

Примітка: Експ.-модель: D. Hart, J. Atkinson, J. Phys. B 19, 43 (1986); 

Модельні обч.: С. Theodosiou, Phys. Rev. A 30, 2881 (1984);  

PTDF – М.Safronova-U.Safronova, Phys.Rev.A.78, 052504 (2008) 

 
Аналіз результатів таблиць 3.12,3.13 показує, по-перше, що урахування 

релятивістських та кореляційних поправок, й зокрема, обмінно-поляризаційних, 

має суттєве значення для точності обчислення відповідних часів життя, по-

друге, урахування впливу теплового випромінювання зменшує значення часу 

життя. В цілому, результати нашої теорії знаходяться у фізично реалістичній 

згоді із даними експерименту.  В таблицях 3.14 та 3.15 ми наводимо теоретичні 

та експериментальні дані  для часу життя групи станів одноразово іонізованого 
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атому кальцію:  Eкспериментальні дані (Еxp.; D. Hart, J. Atkinson, J. Phys. B 19, 

43 _1986) і дані теоретичних обчислень: DF, PTDF
SD

 – багаточастинкова ТЗ з 

DF ―0‖ наближенням Safronova etal; модельні обчислення QA-MP: Нart-Atkinson 

та Theodosiou [62,77,96,97], а результати наших обчислень. 

Таблиця 3.14  

Теоретичні та експериментальні дані часу життя (нс) для групи nD  

станів в спектрі іону кальцію (див. текст) 

Рівень MP** QDM** PTDF
SDc

 QA-МР* Our Exp. 

5s1/2 2.85 4.50 3.91 4.15  4.19 4.3(4)  

6s1/2 4.98 7.25 6.39 6.77 6.80   

7s1/2 8.60 12.0 10.63 11.26 11.29  

4p1/2 6.62 6.54 6.88 6.98 7.03 7.098(20) 

4p3/2 6.62 6.54 6.69 6.93 6.95 6.924(19) 

5p1/2 29.3 32.8 35.4 36.20 36.22  

5p3/2 29.3 32.8 34.8 35.25 36.27  

6p1/2 85.2 91.0 89.0 100.25 94.57  

6p3/2 85.2 91.0 90.0 99.67 95.52  

4d3/2 4.09 2.84 2.83 2.87 2.91 2.9(3) 

4d5/2 4.09 2.84 2.85 2.89 2.95 3.1(2) 

5d3/2 7.00 5.63 6.16 6.15 6.16 4.3(2) 

5d5/2 7.00 5.63 6.21 6.20 6.22  

4f3/2 1.43 4.18 3.55 3.89 3.90  

4f5/2 1.43 4.18 3.54 4.90 4.91  

Примітка: *Theodosiou C.E., Phys.Rev.A.-1989.-Vol.39.-P.4880-4888. 

**
Glukhov I., Nikitina E., Ovsiannikov V., J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 49 (2016) 035003; 

 

Висновки до аналізу результатів, наведених у таблиці 3.14, є аналогічни-

ми висновкам до даних таблиць 3.12,3.13, як стосовно ролі релятивістських та 

обмінно-поляризаційних ефектів, так й урахування впливу теплового випромі-

нювання на часи життя.   
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3.3.3 Результати обчислення величин ефективного часу життя  

для рідбергівських станів в спектрах атомів рубідію та цезію 

 

В таблиці 3.15 ми наводимо наші теоретичні дані (Our) значення часів 

життя (в нс) групи декотрих збуджених станів атому рубідію, а також експери-

ментальні дані та альтернативні теоретичні результати, одержані на основі різ-

них підходів: кулонівське наближення (QA) та МР, і PTDF
SD

 (багаточастинкова 

ТЗ з DF
SD

  нульовим наближенням) плюс дані PTDF
SDc

 цього методу з компіля-

ційним внеском; MP-REA – метод модельного потенціалу в межах енергетич-

ного підходу (дані з робіт [37,96,99,138,161-163]). Аналіз даних таблиці 3.15 

показує, що погрішність обчислення часу життя різних рівнів в атомі рубідію 

очевидно залежить від акуратності, послідовності та коректності урахування 

основних релятивістських та кореляційних поправок, й насамперед, обмінно-

поляризаційних. В цілому, результати нашої неемпіричної релятивістської тео-

рії  знаходяться у фізично реалістичній згоді із даними експерименту, принаймі 

значно кращій, ніж декотрі інші альтернативні теоретичні підходи.  Це ж стосу-

ється й впливу теплового випромінювання зменшує значення часу життя. Та-

кож слід звернути увагу на ту обставину, що для Р станів роль обмінно-

кореляційних поправок є значно більш суттєвою, чим, скажемо для D станів. 

Далі наведемо результати обчислення ефективного часу життя рідбергів-

ських станів атому рубідію в залежності від температури теплового випромі-

нювання. На рисунку 3.5 ми наводимо теоретичні дані (переривчаста лінія) що-

до залежності величин ефективного часу життя для групи рідбергівських (a) nS, 

(b) nР та (с) nD станів атому рубідію при температурі Т=300К), а також експе-

риментальні дані – кола (Nascimento V.A., Caliri L.L., de Oliveira A.L., etal, 

Phys.Rev.A 74, 054501(2006) [61]) і дані альтернативного теоретичного обчис-

ленні на основі удосконаленої квазікласичної моделі Бетерова та інш. – безпе-

рервна лінія (Beterov I., Ryabtsev I., Tretyakov D., Phys.Rev. A 79, 052504 (2009) 

[54]). Нами отримані відповідні значення часів життя рівнів із значеннями  го-

ловного квантового числа n аж до 100.  



 96 

Таблиця 3.15  

Наші теоретичні дані (Our) значення часів життя (в нс) групи декотрих збудже-

них станів атому рубідію, а також експериментальні дані та альтернативні тео-

ретичні результати, одержані на основі різних підходів: кулонівське наближен-

ня (QA) та МР, і PTDF
SD

 (багаточастинкова ТЗ з DF
SD

  нульовим наближенням) 

плюс дані PTDF
SDc

 цього методу з компіляційним внеском; MP-REA – метод 

модельного потенціалу в межах енергетичного підходу (дані з робіт 

[37,96,99,138,161-163]). 

Рівень QA-MP PTDF
SD

 PT- DF
SDc

 MP-EA Our Exp. 

6s1/2 -  45.4  45.4 45.5 45.5 45.57(17)  

7s1/2 - 88.3 88.3 88.1 88.2 88.07(40)  

8s1/2 - 161.8 161.9 161.4 161.5 161(3) 

9s1/2 266.36 - 271.7 262.1 262.1 253(14) 

10s1/2 417.84 - 426 421.3 426.4 430(20) 

6p1/2 - 123 122.5 124.1 124.1 125(4) 

6p3/2 - 113 112.4 112.1 112.6 112(3) 

7p1/2 - 280 277.8 274.3 274.1 272(15) 

7p3/2 - 258 255.2 249.0 248.8 246(10) 

8p1/2 - 508 501.0 497.4 496.9  

8p3/2 - 471 464.2 456.2 455.1 400(80) 

9p1/2 - - - 796.4 795.6  

9p3/2 - - - 743.6 742.7 665(40) 

10p1/2 - - - 964.2 963.8  

10p3/2 - - - 921,0 920.5  

7d3/2 331.08 - 339.5 336.2 340.5 345(9) 

7d5/2 319.57 - 327.0 324.8 328.1 325(22) 

8d3/2  -  488.3 490.4 515(30) 

8d5/2  -  431.1 432.8 421(25) 

 



 97 

 
(a) 

 
(b) 

 
( c ) 

Рисунок 3.5  Залежність  величини ефективного часу життя для групи рідбер-

гівських (a) nS, (b) nР та (с) nD станів атому рубідію при температурі =300К: 

Експериментальні дані  BagnatoV etal - кола;  Теоретичні дані: безперервна лі-

нія - дані обчислення на основі удосконаленої квазікласичної моделі Бетерова 

та інш.; переривчаста лінія – дані нашої теорії. 

Прим: Ехр.- Nascimento V.A., Caliri L.L., de Oliveira A.L., etal, Phys.Rev.A 74, 054501(2006);  

            Квазікласика: Beterov I., Ryabtsev I., Tretyakov D., Phys.Rev. A 79, 052504 (2009); 
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На рисунку 3.6 наведені дані про  швидкості BBR іонізації  для рідбергів-

ських (a)  nS, (b) nD станів атому Rb: безперервні лінії (1) і (3) – дані обчислень 

в межах удосконаленої квазікласичної моделі Beterov et al (фор-ла 1.16) 

Т=300,600К відповідно; переривчаті лінії (2) і (4) –дані на основі квазікласичної 

моделі D'yachkov-Pankratov для Т=300,600К [54,55,46]; точкові лінії (5) і (6) – 

дані нашої теорії Т=300,600К. 

 

 

 

Рисунок 3.6 –Швидкості BBR іонізації  для рідбергівських (a)  nS, (b) nD станів 

атому Rb: безперервні лінії (1) і (3) – дані обчислень в межах удосконаленої 

квазікласичної моделі Beterov et al (фор-ла 1.16) Т=300,600К відповідно; пере-

ривчаті лінії (2) і (4) –дані на основі квазікласичної моделі D'yachkov-Pankratov 

для Т=300,600К ; точкові лінії (5) і (6) – дані нашої теорії Т=300,600К. 

 

Варто також додати, що для температурі  Т=300 аналогічні даним рис.3.6 

отримані також в інших роботах, напр., [37,49,60,77], де використаний метод 

квантового дефекту та модельного потенціалу.  На кінець, на рисунку 3.7 наве-

дені наші дані про швидкості BBR іонізації  для рідбергівських (a)  nS, (b) nD 

станів атому цезію. Відзначимо, що як й у випадку із рубідієм отримані дані 

знаходяться у досить добрій кореляції із даними квазікласичних обчислень 

Beterov et al [54,55], маючи, однак, для декотрих станів деякі чисельні відмінно-

сті, аналогічні відмінностям рис.3.5.  Варто також додати, що дані перелічених 
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вище робіт по швидкостям іонізації  РА в BBR полі приводяться в літературі в 

переважній  

 

 

Рисунок 3.7 –Швидкості BBR іонізації  для рідбергівських (b)  nS, (a) nD станів 

атому цезію (наші дані):  (1), (2) відповідно для Т=300К та Т=600К. 

 

більшості для рідбергівських станів з n<40, за виключенням робіт Beterov et al , 

де розглядалися рідбергівські стани  з n до 80. В нашій роботі вперше отримані 

відповідні дані і для вище розташованих рідбергівських станів.  

Аналізуючи отримані результати доречно зупинитись й на деяких фізич-

них аспектах явища, зокрема, неважко зрозуміти, що по-перше, чим вище тем-

пература тим більше є швидкість іонізації атому під дією BBR випромінювання 

[55]. Має місце максимум в залежності швидкості від головного квантового чи-

сла очевидно, пов'язаний із співвідношенням з порогом іонізації, меншим або 

рівним  максимуму в частотній залежності густини числа теплових фотонів |Enl| 

~ 1.58kT. Як неважко з‘ясувати для Т=300К шуканий максимум знаходиться в 

околі n ~ 25 (для різних станів Na, К, Rb, Сs з великими квантовими дефекта-

ми), в той час як для Т=600К,  n менше.   В цілому аналіз даних наведених на 

рис.3.5,3.6 показує, що, по-перше, квазікласична і наша квантова теорії досить 

добре описують експериментальні дані для  nS станів  та  nD станів атому рубі-

дію але в той же час має місце відхилення даних квазікласичного обчислення 

від експерименту. Як вказано вище, найбільш адекватне пояснення цього важ-

ливого факту надали Beterov etal у своїх досить потужних роботах  [50-55], 
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пов‘язавши відхилення квазікласичної теорії від експерименту  надто важливим 

значенням обмінно-кореляційних поправок. Добре відомо, що із зростанням за-

ряду ядра у лужних атомах роль поляризаційного ефекту різко зростає. В нашій 

теорії ці ефекти враховані досить ретельно й коректно, у зв‘язку з чим  теорія 

дає результати у добрій згоді з шуканим експериментом. 

 

3.4 Висновки до розділу 3 

 

В даному розділі, ми привели дані тестових обчислень одно-електронних 

ns1/2  , np1/2  енергій (іонізації), редукованих дипольних матричних елементів (ра-

діаційних амплітуд) для переходів головних серій в спектрах  лужних атомів 

Na, K, Rb, Cs, сил осциляторів 3s-3р,3p-3d  переходів  в Na-подібних  іонах SVI, 

ClVII , енергій,  імовірностей ряду переходів, у т.ч. Е1 переходів 

5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

6s(S1/2), 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

7s(S1/2), E2 квадрупольного пере-

ходу 5d
9
6s

2
(D5/2,D3/2)- 5d

10
6s (S1/2)  в іоні Hg

+ 
тощо у вільному стані, і головне, 

дані обчислень радіаційних амплітуд, ефективного часу життя, швидкостей 

BBR-іонізації в залежності від головного квантового числа, при різних темпе-

ратурах і т.ін. вказаних атомів у рідбергівських станах у полі теплового випро-

мінювання.  

З метою аналізу можливостей нової теорії ми виконали докладне порів-

няння окремих наших даних для ефективного часу життя, швидкості BBR-

іонізації для окремих рідбергівських  nS, nР, nD Na, Rb при T=300K,500К (од-

ночасно виконаний нами хаос-динамічний аналіз часових залежностей населе-

ності рівнів 18s, 17p та вище лежачих рівнів Na в атомних BBR-експериментах 

Gallahger-Cooke  і оцінка топологічних інваріантів виявили вперше можливу  

наявність елементів слабкого хаосу) тощо  з даними відповідно прецизійних ек-

спериментів Gallakher-Cookt (Virdginia group), Beterov-Ryabtsev et al (Novosi-

birsk), Nascimento-Caliri-de Oliveira etal (São Paulo), яке підтвердило досить доб-

ре узгодження теорії з даними вказаних, до речі, недавніх досить прецизійних 

експериментів. Далі, ми навели ( у чисельній та графічній формі) дані масових 
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обчислень (частина даних отримана взагалі вперше) ефективного часу життя, 

швидкості BBR-іонізації для рідбергівських nS1/2 , nР1/2,3/2, nD3/2,5/2 (n=5-100) 

станів  атомів Na,K,Ca
+
,Rb,Cs, Hg

+  
в температурному інтервалі 0-600К, у т.ч. 

Т=300,500К), причому для низки станів провели порівняння з даними удоско-

налених квазікласичних обчислень Beterov et al, Glukhov-Ovsiannikov, модель-

них обчислень Kleppner et al, Theodosiou та інших;  на кінець, ми виявили клю-

чові фізичні особливості BBR-іонізації рідбергівських атомів та установили  

основні фактори, які обумовлюють достатньо добре узгодження нової релятиві-

стської теорії з експериментом, і пов‘язані, насамперед, з використанням опти-

мізованих базисів релятивістських орбіталей, виконанням принципу каліброво-

чної інваріантності при обчисленні радіаційних амплітуд (ширин), ефективним 

акуратним урахуванням основних обмінно-кореляційних ефектів, у тому числі, 

ефекту поляризації остову та інші.        
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ВИСНОВКИ 

 

Запропоновані та реалізовані в роботі нові послідовні релятивістські мето-

ди обчислення енергетичних та спектральних характеристик релятивістських 

рідбергівських атомів у полі теплового BBR- випромінювання і одержані на їх 

основі нові дані для радіаційних амплітуд, ефективних часів життя, швидкостей 

BBR іонізації закладають основи принципово нового релятивістського підходу 

у сучасній оптиці та спектроскопії рідбергівських атомів  в BBR-полі. 

  Основні результати роботи полягають у наступному: 

1. Вперше в спектроскопії багатоелектронних РА в полі BBR випромінювання 

розвинутий новий релятивістський ab initio підхід до визначення i обчислення 

енергетичних і спектральних характеристик, який базується на узагальненому 

релятивістському енергетичному підході (у калібрувально-інваріантній версії 

методу Glushkov-Ivanov і S-матричному Gell-Mann-Low формалізмі), новій 

версії релятивістської ТЗ з гамільтоніаном Dirac-Breit-Kohn-Sham з новою 

схемою побудови оптимізованого 1-електронного представлення з 

використанням фундаментального принципу мінімізації калібровочно-

неінваріантних Еninv внесків у радіаційні ширини рівнів.  

2. В межах релятивістської теорії РА в BBR полі вперше  розроблені та 

реалізовані ефективні процедури коректного урахування основних обмінно-

кореляцій-них ефектів (взаємного екранування частинок, обмінно-

поляризаційна взаємодія квазічастинок через поляризуємий остов, а також їх 

взаємодія з фотонним вакуумом через остов, ітераційні поправки до масового 

оператору, некулонівське групування рідбергівських рівнів та ін.), у т.ч., новий 

підхід до обчислення радіаційних амплітуд (з виконанням принципу 

калібровочної інваріантності) з  введенням у матричні елементи обмінно-

поляризаційного оператору, а також узагальнена схема Dirac-Sturm для 

урахування станів безперервного спектру.    
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3. На основі нового підходу проведені тестові обчислення низки енергетичних, 

спектральних параметрів атомів, зокрема, 1-електронних ns1/2  , np1/2  енергій (іо-

нізації), радіаційних амплітуд для переходів головних серій в спектрах  лужних 

атомів Na, K, Rb, Cs, 3s-3р,3p-3d  переходів  в Na-подібних  іонах SVI, ClVII 

енергій, радіаційних амплітуд Е1 переходів 5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

6s(S1/2), 

5d
10

7p(P1/2,P3/2)-5d
10

7s(S1/2), E2 переходу 5d
9
6s

2
(D5/2,D3/2)- 5d

10
6s (S1/2)  в іоні Hg

+ 

та ін. у вільному стані, проведено порівняння отриманих даних з даними з да-

ними альтернативних теорій (багаточастинкової ТЗ з RHF, DF і DF
SD

 нульовим 

наближеннями), і показано, що для забезпечення адекватної точності опису шу-

каних параметрів є обов‘язковим прецизійне урахування релятивістських, об-

мінно-кореляційних ефектів (Еninv~1%).   

4. На основі нового підходу виконане обчислення і проведено докладне порів-

няння величин ефективного часу життя, швидкості BBR-іонізації для окремих 

рідбергівських nS, nР, nD станів Na, Rb при T=300K,500К (одночасно викона-

ний нами хаос-динамічний аналіз часових залежностей населеності рівнів 18s, 

17p та вище лежачих рівнів Na в атомних BBR-експериментах Gallahger-Cooke, 

оцінка топологічних інваріантів вказали вперше на можливу наявність елемен-

тів слабкого квантового хаосу) з даними відповідно прецизійних експериментів 

Gallagher-Cooke (Virdginia), Beterov-Ryabtsev et al (Novosibirsk), Nascimento etal 

(São Paulo), яке демонструє досить добре узгодження нашої теорії з експериме-

нтальними; аналіз температурної залежності швидкостей іонізації РА 17D Na і 

порівняння з модельними даними Kleppner etal, обчисленими на основі куло-

нівського наближення показує, що при температурах вище 150К дані нашої 

теорії і кулонівської моделі Kleppner etal дуже близькі один до одного і достат-

ньо добре узгоджуються з експериментальними вимірюваннями, але при тем-

пературі нижче 150К має відхилення  кулонівської моделі від даних експериме-

нту; наша теорія дає прийнятну згоду з експериментом, що обумовлено ураху-

ванням обмінно-поляризаційних ефектів, ефекту некулонівського групування 

рідбергівських рівнів тощо. 
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5. На основі нового підходу отримані прецизійні теоретичні ( у переважній бі-

льшості  вперше) дані для радіаційних амплітуд, ефективного часу життя рідбе-

ргівських nS1/2 , nР1/2,3/2, nD3/2,5/2 (n=5-100) станів  атомів Na,K,Ca
+
,Rb,Cs, Hg

+  
в 

широкому температурному інтервалі 0-600К; для низки станів проведено порі-

вняння з даними удосконалених квазікласичних обчислень Beterov etal, 

Glukhov-Ovsiannikov, модельних обчислень Kleppner et al, Theodosiou та ін., яке 

свідчить про досить добре узгодження з квазікласичними даними, за винятком 

ряду виключень; зокрема, для рідбергівських станів з n=25-45 спостерігається 

відхилення квазікласичних даних від експерименту, що пов‘язано з невраху-

ванням суттєвого внеску обмінно-поляризаційних ефектів, які в нашій теорії 

враховані достатньо коректно. Отримані дані показують фізично обґрунтоване, 

часом різке, зменшення під впливом BBR випромінювання величин часів жит-

тя, причому для р станів ефект значно сильніше, ніж для інших.    

6. На основі нового підходу отримані прецизійні теоретичні (для ряду станів 

вперше) дані для швидкості BBR-іонізації рідбергівських nS1/2,nР1/2,3/2, nD3/2,5/2 

(n=5-100) станів Na, K, Ca
+
, Rb, Cs 

 
в широкому температурному інтервалі 0-600 

К; для ряду станів проведено порівняння з даними удосконалених квазікласич-

них обчислень Beterov et al, та ін., яке свідчить про досить добре узгодження з 

квазікласичними даними, за винятком групи рідбергівських станів, для яких 

мають місце відхилення від експерименту, пов‘язані з необхідністю акуратного 

урахування обмінно-кореляційних ефектів; максимум швидкості BBR іонізації 

знаходиться в околі n ~ 20-25 (для різних станів Na, К, Rb, Сs з великими кван-

товими дефектами) при Т=300К й при більших температурах зсувається в сто-

рону менших значень n.    
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