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План доклада

1. Понятие сжатых атомов
(константа сверхтонкого расщепления, ЭПР спектры, β-распад)

2. Спектр атома, ограниченного фуллереновой оболочкой

3. Взаимодействие сильного ВУФ излучения с H@C60 и H@C36
(сечение ионизации, наблюдения ATI, угловые распределения)



Сжатие атомов и молекул

r



Сжатие атомов и молекул

r

Потенциал
Атом в кристалле
Атом в фуллерене
Атомы при высоком давлении



Сжатие атомов в криокристаллах

(1) Осаждение при электрическом разряде
Образец подготовлен одновременным
осаждением на охлажденном гелием
сапфировом стержне пучка H прошедшего
через стеклянную щель и пучка инертного
газа.

(2) Фотолиз
Стекло заменено оптически прозрачным
кварцем или сапфиром. Добавлены
фоточувствительные элементы

S. N. Foner, E.L. Cochran, V. A. Bowers, and C.K. Jent
The Journal of Chemical Physics 32, 963 (1960).

Жидкий гелий

H

Ne, Ar, Kr, Xe



Определение величины сжатия

Сверхтонкое расщепление

ϕ=(a-a0)/a0

( )20
3

8 ψμμπ
nea =

ne μμ , - магнитные моменты электрона и ядра

(2) Jen, C. K.; Foner, S. N.; Cochran, E. L.; Bowers, V. A. Phys. Rev. 112, 1169 (1958).
(3) Foner, S. N.; Cochran, E. L.; Bowers, V. A.; Jen, C. K. J. Chem. Phys. 32, 963 (1960).
(4) Zhitnikov, R. A.; Dmitriev, Y. A. In Optical Orientation of Atoms and Molecules; Klementiev, G., Ed.; Physical Institute Press: 
Leningrad, Vol. 2, p 109 (1990).
(5) Morton, J. R.; Preston, R. F.; Strach, S. J.; Adrian, F. J.; Jette, A.N. J. Chem. Phys. 70, 2889 (1979,).
(6) Knight, L. B.; Rice, W. E.; Moore, L. J. Chem. Phys. 109,1409 (1998,).



Интерпретация величины сжатия

Сверхтонкое расщепление

ϕ=(a-a0)/a0

( )20
3

8 ψμμπ
nea =

ne μμ , - магнитные моменты электрона и ядра

а) газовый разряд;
b) фотолиз;
с) осаждение на SiO2

Знак изменения характеризует
подкачку или утечку электронной
плотности на ядре

Два эффекта противоположного
знака наблюдаются одновременно

Для слабо поляризуемых атомов
наблюдаются эффекты обоих
знаков, но для сильно
поляризуемого Xe один

H He

H He



Сжатие азота и фосфора (I)

Большое изменение (10-50%), 
связанное с размером атома
Изменение порядка заполнения

оболочек

(7) Adrian, F. J.; Cochran, E. L.; Bowers, V. A. AdV. Chem. 36, 50 (1962).
(8) Knighrt, L. B.; Steadman, J. J. Chem. Phys. 77, 1150 (1982).
(9) Dmitriev, Y. A.; Zhitnikov, R. A. J. Tech. Phys. 57, 1811 (1987).
(10) Wylie, D.; Shuskus, A.; Young, C.; Gilliam, O. Phys. Rev.125, 451 (1962).



Сжатие азота и фосфора (II)

Большое изменение (10-50%), 
связанное с размером атома
Изменение заполнения оболочек

Электронная конфигурация
сохраняется
Энергия связи не превышает 0.9 

kcal/mol. 
Значительное изменение константы

сверхтонкого расщепления 50%
Сверхтонкое расщепление

чувствительно к химическому
соединению
Структура подтверждается

теоретическим анализом

(27) Pietzak, B.; Waiblinger, M.; Murphy, T. A.; Weibinger, A.; Hǒhne,M.; Dietel, E.; Hirsch, A. Chem. Phys. Lett. 279, 259 (1997).
(28) Dietel, E.; Hirsch, A.; Pietzak, B.; Wailblinger, M.; Lips, K.;Weidlinger, A.; Gruss, A.; Dinse, K.-P J. Am. Chem. Soc. 121, 2432
(1999).
(29) (a) Weiden, N.; Goedde, B.; Käss, H.; Dinse, K.-H.; Rohrer, M.Phys. ReV. Lett. 85, 1544 (2000). 

(b) Knapp, C.; Weiden, N.; Käss, H.; Dinse, K.-P.; Pietzak, B.; Waiblinger, M.; Weidinger, A. Mol. Phys. 95, 999 (1998).



Металлофуллерены

Y@C82, Sc@C82 имеют сходную структуру, и атом металла остается неподвижным.
La@C82 металл не прилипает к поверхности и совершает движение вдоль

ближайшего шестиугольника

Chem. Phys. Lett. 298, 79 (1998).
J. Phys. Chem. 95, 7564 (1991).



ЭПР спектр Sc3@C82

22 эквидистантные линии Sc3@C82 говорят о геометрической
эквивалентности трех атомов скандия

J. Am. Chem. Soc. 116, 9367; Phys. Rev. Lett. 73, 3415 (1994).

Phys. Rev. B 69, 113412 (2004).

Phys. Rev. Lett. 83, 2214 (1999).



β-распад

[*] T. Ohtsuki, H. Yuki, M. Muto, J. Kasagi and K. Ohno Phys. Rev. Lett. 93 112501 (2004).
[8] E. B. Norman et al., Phys. Lett. B 519, 15 (2001).
[**] E.V. Tkalya, A.V. Bibikov, and I.V. Bodrenko Phys, Rev. C 81, 024610 (2010).

7Li+p 7Be+n

Li2CO3+p+C60 Be@C60+…

7Be+e- 7Li+γ

Период β-распада [*]

Электронная плотность[**]
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Наблюдение конфаймент-резонансов
Y.B. Xu, M.Q. Tan, and U. Becker, Phys. Rev. Lett. 76, 3538 (1996).
«Oscillations in the Photoionization Cross Section of C60»



мНаблюдение конфайнмент-резонансов
Y.B. Xu, M.Q. Tan, and U. Becker, Phys. Rev. Lett. 76, 3538 (1996).
«Oscillations in the Photoionization Cross Section of C60»

U00

U0

r

U0 = 78 eV

P.J. Benning, D.M. Poirier, N. Troullier, 
J.L. Martins, J.H. Weaver, R.E. Haufler,
L.P. Chibante, and R.E. Smalley,
Phys. Rev. B 44, 1962 (1991).

Ea



Сечение ионизации в разных потенциалах

M.Ya. Amusia, E.Z. Liverts and V.B. Mandelzweig Phys. Reм. A 74, 042712 (2006).
A.S. Baltenkov, U. Becker, S.T. Manson and A.Z. Msezane J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 43 115102 (2010).

r



Потенциал H@C60

r
U r

0211 , FUF ==Φ ‐ вырожденные гипергеометрические функции

0/1
0033 )/);1(2,21()( krl erkrlklUAr −++−+=Ψ0/1

0011 )/);1(2;21()( krl erkrlklAr −++−+Φ=Ψ

)()()( 2/122/122 krKBkrIAr ll ++ +=Ψ

III-я область
Кулоновский потенциал

I-я область
Кулоновский потенциал

II-я область
Прямоугольная яма,
аппроксимирующая

фуллерен

2/12/1 , ++ ll KI ‐ функции Инфельда и Макдональда



Спектр H@C60 и H@C36

J.P. Connerade, V.K. Dolmatov, P.A. Lakshmi and S.T. Manson, J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 32, L239 (1999).

U, Ryd

E,eV



Спектр H@C60 и H@C36

Водород H@C60H@C36
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Параметры импульса

t=1.5 фс,
E=1. ae (I~5.·1014 Вт/см2),
ω: 0.6-2ae (16-55 эВ)



Спектр фотоионизации

Ионизация 1s
состояния системы

Ионизация 2s
состояния системы

красные линии соответствуют соединению H@C60, синие – H@C36,
зеленые – свободному водороду

Надпороговая
ионизация

ω=0.6 ae

ω=0.6 ae



Спектр фотоионизации

Ионизация 1s
состояния системы

Ионизация 2s
состояния системы

красные линии соответствуют соединению H@C60, синие – H@C36,
зеленые – свободному водороду

ω=0.6 ae

ω=0.6 ae

ω=1.4 ae

ω=1.4 ae



Вероятность ионизации захваченного атома в
сравнении со свободным атомом
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Полное сечение ионизации

Сечение ионизации в первый пик

красные линии соответствуют соединению H@C60, синие – H@C36, зеленые – свободному водороду; 
сплошные линии относятся к 1s состоянию системы, пунктирные – 2s.

Усиление вероятности
ионизации, особенно заметное
при ионизации 2s
Значительное большее

усиление для H@C60 в сравнении
с H@C36



20 25 30 35 40 45 50
w, eV

0.25

0.5

0.75

1

1.25

1.5

1.75

2

20 25 30 35 40 45 50
w, eV

0.25

0.5

0.75

1

1.25

1.5

1.75

2
FstR

Вероятность ионизации захваченного атома в
сравнении со свободным атомом

Полное сечение ионизации в
сравнении с водородным

Сечение ионизации в первый пик в
сравнении с водородным

Усиление вероятности
ионизации, особенно заметное
при ионизации 2s
Значительное большее

усиление для H@C60 в сравнении
с H@C36
Принципиально разное

поведение при ионизации в
первый пик и во второй

20 25 30 35 40 45 50
w, eV

0.25

0.5

0.75

1

1.25

1.5

1.75

2
SecR

Сечение ионизации во второй пик в
сравнении с водородным

красные линии соответствуют соединению H@C60, синие – H@C36, зеленые – свободному водороду; 
сплошные линии относятся к 1s состоянию системы, пунктирные – 2s.



Параметры угловой асимметрии (I)

Первый пик
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Параметры угловой асимметрии (II)
Второй пик
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Заключение

Сделан обзор условий, при которых структура атома меняется внешним
потенциалом

Конфамент-резонансы являются следствием многократного отражения
от стенок фуллерена, и позволяют определить его потенциал

Конфаймент-резонансы наблюдаются в сильном поле, демонстрирую
более богатую физику, чем в слабом поле

СПАСИБО ЗА ВНИМАНИЕ
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