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Ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü ýíåðãèé òåðìîâ îò êâàíòîâûõ äå�åêòîâ â èîíàõñ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííûìè ýëåêòðîííûìè îáîëî÷êàìè è åå ïðèìåíåíèåïðè âû÷èñëåíèÿõ ïàðàìåòðîâ ãëàäêîãî íåëîêàëüíîãî ìîäåëüíîãîïîòåíöèàëàÎ.Â. Êðèñüêî1,a , Â.Ì. Ñèëîíîâ2,b , Ò. Â. Ñêîðîáîãàòîâà3 , Ì. Â. Ñóíöîâà21Âëàäèìèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò, �àêóëüòåò ïðèêëàäíîé ìàòåìàòèêè è �èçèêè, êà�åäðà�óíêöèîíàëüíîãî àíàëèçà è åãî ïðèëîæåíèé. �îññèÿ, 600005, Âëàäèìèð, óë. �îðüêîãî, ä. 87.2Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò, êà�åäðà�èçèêè òâåðäîãî òåëà. �îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 2.3Êèãàëüñêèé èíñòèòóò íàóêè è òåõíîëîãèè, �àêóëüòåò íàóêè, êà�åäðà ìàòåìàòèêè. �óàíäà, 3900,Êèãàëè, àâåíþ Àðìèè.E-mail: a krisko52�mail.ru, b silonov_v�mail.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 21.10.2009, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 03.11.2009Ïðîâåäåí àíàëèç óðîâíåé ýíåðãèé âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ñâîáîäíûõ èîíîâ ñ ïîëíîñòüþ çàïîëíåí-íîé ýëåêòðîííîé îáîëî÷êîé. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ïîñòîÿííûõ çíà÷åíèÿõ îðáèòàëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåëè çàðÿäîâ èîíîâ äëÿ ðÿäîâ Li, Na, Cu, Ag, Au ìîæíî ïðåäïîëîæèòü ñóùåñòâîâàíèå ëèíåéíîé ñâÿçèìåæäó ýíåðãèÿìè òåðìîâ Enl è êâàíòîâûìè äå�åêòàìè dnnl . Ïîëó÷åíà ýìïèðè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòüêâàíòîâûõ äå�åêòîâ dnnl îò ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë n . Åå ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ îöåíêè åùåíåèçâåñòíûõ çíà÷åíèé ýíåðãèé òåðìîâ. Òàêæå ïîêàçàíî, ÷òî ëèíåéíûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâãëàäêîãî íåëîêàëüíîãî ìîäåëüíîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà Anl ñâîáîäíûõ èîíîâ îò ýíåðãèé òåðìîâ Enlÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì èõ ëèíåéíûõ çàâèñèìîñòåé îò êâàíòîâûõ äå�åêòîâ dnnl .Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîäåëüíûé ïñåâäîïîòåíöèàë, êâàíòîâûé äå�åêò, ýíåðãèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ñâîáîäíûõèîíîâ.ÓÄÊ: 539.2. PACS: 31.15.Bs, 71.15.Dx.

ÂâåäåíèåÌåòîä ìîäåëüíûõ ïñåâäîïîòåíöèàëîâ òèïà Õåé-íå�Àáàðåíêîâà (ÌÏÕÀ) øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ðàñ-÷åòà ýëåêòðîííûõ è àòîìíûõ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ è ñïëà-âîâ [1�4℄. Îñîáåííîñòè ýòîãî ìåòîäà ïîäðîáíî îïèñàíûâ [5�9℄. Îñíîâíûì íåäîñòàòêîì ìåòîäà ìîäåëüíîãîïîòåíöèàëà ÌÏÕÀ ÿâëÿåòñÿ åãî ðàçðûâíûé õàðàê-òåð â ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå, ïðèâîäÿùèé ê íå�èçè-÷åñêèì îñöèëëÿöèÿì åãî �îðì�àêòîðà. Èñïîëüçîâàâ-øàÿñÿ â [8℄ ëèíåéíàÿ èíòåðïîëÿöèÿ çàâèñèìîñòåéïàðàìåòðîâ ÌÏÕÀ îò ýíåðãèé òåðìîâ ïðè ïåðåõîäå îòñâîáîäíûõ èîíîâ ê êîíäåíñèðîâàííîìó ñîñòîÿíèþ íåäî-ñòàòî÷íî îáîñíîâàíà. Ïðåäëîæåííûé â [10�13℄ ãëàäêèéíåëîêàëüíûé ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë (�ÍÌÏ) ïðîñòûõìåòàëëîâ õàðàêòåðèçóåòñÿ îòñóòñòâèåì íå�èçè÷åñêèõîñöèëëÿöèé åãî �îðì�àêòîðîâ.Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû:a) èñïîëüçóÿ äàííûå [14, 15℄ äëÿ ýëåìåíòîâ ðÿäîâ Li,Na, Cu, Ag, Au, âûÿâèòü �óíêöèîíàëüíûå çàâèñèìîñòèìåæäó ýíåðãèÿìè òåðìîâ Enl è êâàíòîâûìè äå�åêòàìèdn äëÿ ñâîáîäíûõ èîíîâ ñ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííûìèýëåêòðîííûìè îáîëî÷êàìè è �èêñèðîâàííûìè çíà÷åíè-ÿìè îðáèòàëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë l = 0, 1, 2;á) îïðåäåëèòü çàâèñèìîñòü êâàíòîâûõ äå�åêòîâ dnnlîò ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë n ;â) íàéòè �óíêöèîíàëüíûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ�ÍÌÏ Anl ñâîáîäíûõ èîíîâ îò ýíåðãèé òåðìîâ Enlè èñïîëüçîâàòü èõ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ �ÍÌÏâ êîíäåíñèðîâàííîì ñîñòîÿíèè.

Ëèíåéíàÿ ñâÿçü ìåæäó ýíåðãèåé òåðìàè êâàíòîâûì äå�åêòîì ïðè �èêñèðîâàííîìîðáèòàëüíîì êâàíòîâîì ÷èñëå è âàëåíòíîñòè èîíàÇíà÷åíèå ýíåðãèè òåðìà (áåç ó÷åòà ñïèí-îðáèòàëü-íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ), íîðìèðîâàííîé íà êâàäðàò âà-ëåíòíîñòè èîíà â ïîëå èîíà ñ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííûìèîáîëî÷êàìè, ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå [16℄EnlZ2 = �1n2nl eff = �1(n+ dnnl)2 (Ry), (1)ãäå Enl � çíà÷åíèå ýíåðãèè òåðìà â ðèäáåðãàõ (áåçó÷åòà ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ), îòñ÷èòàííîéîò ýíåðãèè èîíèçàöèè èîíà, ïðè çàäàííûõ çíà÷åíèÿõãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n è îðáèòàëüíîãî êâàíòîâî-ãî ÷èñëà l , dnnl � êâàíòîâûé äå�åêò, nnl eff = n+dnnl �ý��åêòèâíîå ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî.Êâàíòîâûé äå�åêò dnnl âîçíèêàåò âñëåäñòâèåîáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âàëåíòíîãîýëåêòðîíà ñ ýëåêòðîíàìè èîííîãî îñòîâà [16℄. Äëÿ åãîðàñ÷åòîâ òðåáóåòñÿ ïðèìåíåíèå êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõìåòîäîâ ðàñ÷åòà. Â ñëó÷àå ìíîãîýëåêòðîííûõ èîíîâ ýòàçàäà÷à ïîêà íå ðåøåíà.Ïðîâåäåííûé â íàñòîÿùåé ðàáîòå àíàëèç ýêñïå-ðèìåíòàëüíûõ çàâèñèìîñòåé Enl/Z2 îò dnnl [14, 15℄ïîêàçàë, ÷òî äëÿ áîëüøèíñòâà ýëåìåíòîâ ðÿäîâ Li, Na,Cu, Ag, Au òàáëèöû Ìåíäåëååâà íàáëþäàåòñÿ ëèíåéíàÿñâÿçü ìåæäó ýíåðãèÿìè òåðìîâ Enl è êâàíòîâûìè äå-�åêòàìè dnnl . Â ýòîì ñëó÷àå ïîÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòüïðîâîäèòü îöåíêó çíà÷åíèé òåðìîâ, ýêñïåðèìåíòàëüíûåçíà÷åíèÿ êîòîðûõ íåèçâåñòíû. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíûçàâèñèìîñòè ýíåðãèé òåðìîâ jEnl j/Z2 îò êâàíòîâûõ äå-
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�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè ýíåðãèé òåðìîâ jEnl j/Z2 îò êâàíòîâûõ äå�åêòîâ dnnl äëÿ èîíîâ Ag, Cd, In, Sr, Rbïðè l = 2, äëÿ èîíîâ Cu, Zn, Ga, K, Ca ïðè l = 0 è äëÿ èîíîâ Na, Mg, Al, Si, P, S ïðè l = 1. Òî÷êè �ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ [14, 15℄, ñïëîøíûå ïðÿìûå � ëèíåéíûå �óíêöèè, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþÌÍÊ�åêòîâ dnnl äëÿ èîíîâ Ag, Cd, In, Sr, Rb ïðè l = 2 (à),äëÿ èîíîâ Cu, Zn, Ga, K, Ca ïðè l = 0 (á) è äëÿ èîíîâNa, Mg, Al, Si, P, S ïðè l = 1 (â). Òî÷êè íà ýòîìðèñóíêå ñîîòâåòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿìýíåðãèé òåðìîâ Enl/Z2 â çàâèñèìîñòè îò êâàíòîâûõäå�åêòîâ dnnl . Ñïëîøíûå ïðÿìûå � ëèíåéíûå �óíê-öèè ýíåðãèé Enl/Z2 îò dnnl , ïîñòðîåííûå ìåòîäîìíàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì âûðàæåíèÿjEnljZ2 = adnnl + b, (2)ãäå a è b � îöåíêè êîý��èöèåíòîâ (íå çàâèñÿùèõîò n) ëèíåéíûõ �óíêöèé, àïïðîêñèìèðóþùèõ ýêñïå-ðèìåíòàëüíûå çàâèñèìîñòè Enl/Z2 îò dnnl . Çíà÷åíèÿêîý��èöèåíòîâ a è b äëÿ ðàçëè÷íûõ èîíîâ ïðèâåäåíûâ òàáëèöå.Èç ðèñ. 1 è òàáëèöû âèäíî, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíûåçíà÷åíèÿ ýíåðãèé òåðìîâ ïðèâåäåííûõ èîíîâ ñ âûñîêîéñòåïåíüþ íàäåæíîñòè (ñì. êîý��èöèåíò äåòåðìèíàöèèR2 â òàáëèöå) ëèíåéíî çàâèñÿò îò çíà÷åíèé êâàíòîâûõäå�åêòîâ dnnl . Çàâèñèìîñòè, àíàëîãè÷íûå ïðèâåäåííûìíà ðèñ. 1, íàáëþäàþòñÿ ïðàêòè÷åñêè äëÿ âñåõ ýëåìåí-òîâ ðÿäîâ Li, Na, Cu, Ag, Au òàáëèöû Ìåíäåëååâà.Èñêëþ÷åíèå ñîñòàâëÿþò p- è d -ñîñòîÿíèÿ íåêîòîðûõýëåìåíòîâ ðÿäîâ Cu, Ag, Au âñëåäñòâèå ñèëüíîãîñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Ïîëàãàÿ, ÷òî jEnlj/Z2 ëèíåéíî çàâèñèò îò dnnl (2),ïîëó÷èì ñ ó÷åòîì (1), (2) óðàâíåíèå òðåòüåãî ïîðÿäêàîòíîñèòåëüíî dnnl(adnnl + b)(n+ dnnl)2 � 1 = 0. (3)Èñïîëüçóÿ ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ÌÍÊ çíà÷åíèÿ êî-ý��èöèåíòîâ a è b , ìîæíî îöåíèòü çíà÷åíèÿ dnnlâ çàâèñèìîñòè îò n (ðåøàÿ óðàâíåíèå 3-ãî ïîðÿäêàîòíîñèòåëüíî dnnl ).

Ïàðàìåòðû àïïðîêñèìàöèè ëèíåéíûõ çàâèñèìîñòåéýíåðãèé òåðìîâ èîíîâ îò êâàíòîâûõ äå�åêòîâïðè �èêñèðîâàííûõ îðáèòàëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõÝëåìåíò n l a b n1 R2Ag 5�12 d �6.0838 �12.176 2.001381 0.9064Cd 5�14 d �1.8358 �3.4372 1.872317 0.9953In 5�7 d �1.1493 �1.9893 1.73088 1Rb 4�12 d 1.1208 1.5168 1.353319 0.9789Sr 4�12 d �1.3995 �2.0211 1.444159 0.9923Cu 4�9 s �6.3472 �16.394 2.582871 0.9981Zn 4�8 s �4.4406 �9.7006 2.184525 0.998Ga 4�6 s �3.4062 �6.5724 1.92954 1K 4�11 s �6.4384 �14.033 2.179579 0.9982Ca 4�8 s �3.7238 �6.7034 1.80015 0.9998Na 3�7 p �7.8377 �6.6948 0.854179 0.9996Mg 3�6 p �4.8406 �3.3603 0.694191 0.9996Al 3�6 p �4.3637 �2.5632 0.587391 0.9982Si 3�6 p �4.1377 �2.1074 0.509317 0.9988P 3�6 p �4.1618 �1.8766 0.450911 0.9983S 3�6 p �4.1407 �1.6736 0.404183 0.9994Ââåäåì îáîçíà÷åíèÿdn1 = ba , m= n�dn1, y = dnnl + dn1m , y1 = 1am3 .(4)Èç óðàâíåíèé (3) ïîëó÷àåì êóáè÷åñêîå óðàâíåíèå îòíî-ñèòåëüíî y : y = 1am3(1 + y)2 . (5)Èñïîëüçóÿ ìåòîä èòåðàöèé äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (5)îòíîñèòåëüíî y , ðåøåíèå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåíåïðåðûâíîé äðîáè. Îãðàíè÷èâàÿñü òðåòüèì ïîðÿäêîì
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!2 . (6)

Â èòîãå çàâèñèìîñòü êâàíòîâîãî äå�åêòà dnnl îò ãëàâ-íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n ñ ó÷åòîì (3), (4), (6) èìååòâèä dnnl = Ænnl � dn1, (7)ãäå Ænnl = y1m 1+ y1�1+ y11+ y1�2
!2 .

Èç (7) ñòàíîâèòñÿ ïîíÿòíûì �èçè÷åñêèé ñìûñë dn1 .Ïðè n!1 y1 ñòðåìèòñÿ ê íóëþ, ïåðâîå ñëàãàåìîåâ (7) òàêæå ñòðåìèòñÿ ê íóëþ. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî dn1ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êâàíòîâûé äå�åêò òåðìà ïðè ñòðåì-ëåíèè ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ê áåñêîíå÷íîñòè.Ïðè âû÷èñëåíèÿõ ïàðàìåòðîâ �ÍÌÏ Al èîíà äëÿêðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ íåîáõîäèìî çíàòü âèäèõ �óíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè [10�13℄.Ñ ýòîé öåëüþ ïî ìåòîäèêå [10℄ íàõîäèëèñü ïàðàìåò-ðû Al äëÿ çàäàííûõ çíà÷åíèé ý��åêòèâíûõ êâàí-òîâûõ ÷èñåë nnl eff ïðè �èêñèðîâàííîì îðáèòàëüíîìêâàíòîâîì ÷èñëå l . Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòèïàðàìåòðîâ �ÍÌÏ Al(nnl eff) äëÿ p-ñîñòîÿíèÿ öèíêà(Z = 2, Rm = 3 a. e.) è äëÿ d -ñîñòîÿíèÿ èíäèÿ (Z = 3,Rm = 3.5 a. e.). Çäåñü âåðòèêàëüíûìè ïóíêòèðíûìèëèíèÿìè îáîçíà÷åíû çíà÷åíèÿ ý��åêòèâíûõ êâàíòîâûõ÷èñåë äëÿ öèíêà ( l = 1, n = 5, 6, 7, 8). Îáëàñòè çíà-÷åíèé Al(nnl eff) , îòìå÷åííûå êðóæêàìè, ñîîòâåòñòâóþòòåì çíà÷åíèÿì Al(nnl eff) , ïðè êîòîðûõ ïñåâäîâîëíîâûå�óíêöèè íå îáðàùàþòñÿ â íóëü âíóòðè èîííîãî îñòîâàöèíêà.Èç ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 2 çàâèñèìîñòåé ïàðàìåòðîâ�ÍÌÏ Al(nnl eff) âèäíî, ÷òî îíè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé�óíêöèè, áëèçêèå ê ïåðèîäè÷åñêèì ñ ïåðèîäîì îêîëîåäèíèöû (àíàëîãè÷íûå çàâèñèìîñòè íàáëþäàþòñÿ ïðèäðóãèõ çíà÷åíèÿõ âàëåíòíîñòåé Z è ìîäåëüíûõ ðàäèó-ñîâ Rm ).Ñïëîøíûå êðèâûå � çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâAl(nnl eff) îò çíà÷åíèé ý��åêòèâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ-ëà nnl eff . Âåðòèêàëüíûìè ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè îáî-çíà÷åíû çíà÷åíèÿ ý��åêòèâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà äëÿöèíêà ( l = 1, n= 5, 6, 7, 8).Âûÿâëåííàÿ ïåðèîäè÷íîñòü Al(nnl eff) õàðàêòåðíàè äëÿ äðóãèõ ýëåìåíòîâ èçó÷àâøèõñÿ ðÿäîâ òàáëèöûÌåíäåëååâà, è åå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ïåðèîäè÷å-ñêîé �óíêöèè Al(n+ dnnl) =Al(dnnl). (8)Èñïîëüçóÿ (7), (8), ïîëó÷àåìAl(nnl eff) =Al(n� dn1 + Ænnl). (9)Äëÿ âñåõ èîíîâ, ðàññìàòðèâàåìûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå,Ænnl � 1. �àçëîæèì Al(nnl eff) (9) â ðÿä ïî ïîðÿäêó

�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ �ÍÌÏ Al(nnl eff) äëÿp -ñîñòîÿíèÿ öèíêà (Z = 2, Rm = 3 a. e.) è äëÿ d -ñî-ñòîÿíèÿ èíäèÿ (Z = 3, Rm = 3.5 a. e.) îò çíà÷åíèéý��åêòèâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà nnl effìàëîñòè Ænnl äî ïåðâîãî ïîðÿäêà â òî÷êå nnl eff == n� dn1 :Al(nnl eff) =Al(n� dn1) + dAl1(nnl eff)dnnl eff ����nnl eff=n�dn1Ænnl.(10)Èñïîëüçóÿ ñâîéñòâî ïåðèîäè÷íîñòè �óíêöèèAl(nnl eff) (8), ñ ó÷åòîì (10) ìîæíî çàïèñàòüAnl =Al(nnl eff) = Al(�dn1) + dAnl(nnl eff)dnnl eff ����nnl eff=�dn1Ænnl.(11)Äàëåå âîñïîëüçóåìñÿ ëèíåéíîé çàâèñèìîñòüþ ýíåðãèèòåðìà jEnlj/Z2 îò êâàíòîâîãî äå�åêòà dnnl (2). Ïîä-ñòàâëÿÿ â (2) dnnl èç (7), ïîëó÷àåìjEnljZ2 = (a Ænnl � adn1 + b) = a Ænnl. (12)Èñïîëüçóÿ (12), ïðåäñòàâèì (11) â âèäåAnl = Al(�dn1) + dAl(nnl eff)dnnl eff ����n eff=�dn1 jEnlj/Z2a . (13)Ïðè �èêñèðîâàííûõ çíà÷åíèÿõ îðáèòàëüíûõ êâàíòî-âûõ ÷èñåë l è âàëåíòíîñòÿõ Z ïàðàìåòðû Al(�dn1)è ïðîèçâîäíûå dAl(nnl eff)dnnl eff ���nnl eff=�dn1 ÿâëÿþòñÿ êîíñòàí-òàìè (ýòî ñëåäóåò èç ïåðèîäè÷åñêîãî õàðàêòåðà çà-âèñèìîñòè Al(nnl eff)). Ñëåäîâàòåëüíî, ïàðàìåòðû Anlÿâëÿþòñÿ ëèíåéíûìè �óíêöèÿìè Enl/Z2 . Ëèíåéíîñòüçàâèñèìîñòè Anl îò Enl/Z2 ñóùåñòâóåò ïðè óñëîâèè, ÷òî



58 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2010. � 1òðåòèé ÷ëåí â ðàçëîæåíèè ïî ïîðÿäêó ìàëîñòè Ænnl (10)çíà÷èòåëüíî ìåíüøå âòîðîãî:dAl(neff)dneff ����n eff=�dn1 EnlZ2a � d2Al(neff)dn2eff ����n eff=�dn1 � EnlZ2a�2 .(14)Èç (13) ñëåäóåò ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ�ÍÌÏ Anl îò ýíåðãèé òåðìîâ Enl/Z2 . Ïîäîáíàÿ ëèíåé-íàÿ çàâèñèìîñòü ïîçâîëÿåò íàõîäèòü ïàðàìåòðû �ÍÌÏAl äëÿ êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ.Ïî íàøèì îöåíêàì, óñëîâèå (14) âûïîëíÿåòñÿ ïðàê-òè÷åñêè äëÿ âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ ýëåìåíòîâ ïåðèîäè-÷åñêîé òàáëèöû Ìåíäåëååâà.
Çàêëþ÷åíèåÏðîâåäåííûé àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî ïðè �èêñèðî-âàííûõ çíà÷åíèÿõ îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ìîìåíòàè âàëåíòíîñòè èîíà1) ïàðàìåòðû �ÍÌÏ Anl ÿâëÿþòñÿ ïåðèîäè÷åñêèìè�óíêöèÿìè ý��åêòèâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà nnl eff ;2) äëÿ áîëüøèíñòâà ðàññìàòðèâàåìûõ ýëåìåíòîâ(ðÿäû Li, Na, Cu, Ag, Au) íàáëþäàþòñÿ ëèíåéíûåçàâèñèìîñòè ýíåðãèé òåðìîâ Enl/Z2 îò êâàíòîâûõ äå-�åêòîâ dnnl ;3) ëåäñòâèåì ïåðèîäè÷íîñòè Anl è ëèíåéíîé çàâè-ñèìîñòè Enl/Z2 îò dnnl ÿâëÿåòñÿ ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòüAnl îò Enl/Z2 .
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