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1.
 

«Разминка».

2. Плоская
 

волна
 

и
 

понятие
 

волнового
 

пакета
 

–
 

волны
 

вещества.

3. Системы
 

со
 

сферической
 

симметрией:
а) Сферические

 
функции

 
и

 
полиномы

 
Лежандра. Некоторые

 
свойства.

б) Квантование
 

трехмерной
 

ямы, исчезновение
 

уровней.
в) физический

 
пример

 
трехмерной

 
ямы

 
–

 
эндоэральное

 
соединение.

г) сжатые
 

атомы.

4. Начала
 

теории
 

рассеяния.

5. Резонансной
 

рассеяния
 

и
 

вопрос
 

о
 

двойных
 

полюсах
 

матрицы
 рассеяния.

6. Двухуровневая
 

система, связь
 

лазерным
 

полем.

7. Изучение
 

антипротония.

8. Нобелевская
 

премия
 

по
 

физике
 

2012 года. Изучение
 

одиночной
 квантовой

 
системы.



Разделение
 

переменных
 

в
 

системах
 со

 
сферической

 
симметрией
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Исключаем

 

угловые

 

переменные
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Сумма
 

всех
 

возможных
 

состояний
 является

 
сферически

 
симметричной
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Сферические
 

функции
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Оператор
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инверсии
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Сферические
 

функции
 

ортогональны
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полный
 

набор
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Сферическая
 

потенциальная
 

яма
 конечной

 
глубины

Сколько

 

дискретных

 

уровней

 

в

 

яме?
Как

 

изменяется

 

число

 

уровней

 

при

 

удалении

 ямы

 

от

 

начала

 

координат

 

(центра

 

симметрии)?
Всегда

 

ли

 

есть

 

дискретный

 

уровень?
Где

 

локализована

 

волновая

 

функция?
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После

 

исключения

 

угловых

 

переменных:

s-состояние
Уравнение

 
совпадает

 
с

 одномерным
 

случаем. 
Совпадает

 
ли

 
спектр?
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Сферически
 

симметричная
 

система



Граничные
 

условия
 

для
 

сферически
 симметричной

 
системы
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Условие

 

эрмитовости

 

оператора

 

импульса:
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Сферически
 

симметричная
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Регулярное
 

и
 

нерегулярное
 

в
 

начале
 

координат
 

решение

Если
 

E<0
 

то
 

регулярное
 

решение
 

экспоненциально
 

растет
 

на
 

бесконечности
 кроме

 
некоторых

 
значений

 
E, если

 
E>0 то

 
осциллирует

  rEer 2~    rErEr 2sin,2cos~

Решения
 

при
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Модуль
 

волновой
 

функции
 

вероятности. 
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Сферически
 

симметричное
 

эндоэдральное
 соединение

 
типа

 
H@C60



ДОППИРОВАННЫЕ
 

ФУЛЛЕРЕНЫПервое
 

эндоэдральное
 

соединение

H.W. Kroto, J.R. Heath, S.C. O’Brien, R.F. Curl, R.E. Smalley
C60

 

: Buckminsterfullerene, Lett. to Nature 318, 162 (1985).

W. Kraetschmer, K. Fostiropoulos,

 

D. Lamb, D. R. Hufmann
Solid C60

 

a new form of carbone,

 

Nature, 347, 354 (1990). 

Е.В. Грызлова, ИОФРАН, 2011



Элементы, с
 

которыми
 

были
 

получены
 эндоэдральные

 
соединения

Е.В. Грызлова, ИОФРАН, 2011



Первые
 

наблюдения
 

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

 

»

HOMO

HOMO-1

C60

 

+C60
++e-

IP

Е.В. Грызлова, ИОФРАН, 2011



r

U0

 

= 78 eV

Формирование
 

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

 

= 7.2 eV Ea

>R

Е.В. Грызлова, ИОФРАН, 2011



U0

 

= 78 eV

Спектр
 

в
 

потенциальной
 

модели
Y.B. Xu, M.Q. Tan, and

 

U. Becker, Phys. Rev. Lett. 76, 3538 (1996).
«Oscillations

 

in

 

the

 

Photoionization Cross

 

Section

 

of

 

C60

 

»

U00

 

= 7.2 eV
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Е.В. Грызлова, ИОФРАН, 2011



J. L. Martins, N. Troullier

 

and

 

J.H. Weaver, Chem. Phus. Lett. 180, 457

 

(1991).
«Analysis

 

of

 

occupied

 

and

 

empty

 

electronic

 

states

 

of

 

C60

 

»

Спектр
 

в
 

потенциальной
 

модели

Е.В. Грызлова, ИОФРАН, 2011



Потенциал
 

H@C60

r
U r

0211 , FUF  ‐
 

вырожденные
 

гипергеометрические
 

функции
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фуллерен

2/12/1 ,  ll KI ‐
 

функции
 

Инфельда
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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



Спектр
 

фотоионизации
 

H@C60
 

и
 

H@C36

A N Grum-Grzhimailo, E V Gryzlova and

 

S I Strakhova
«Effects

 

of

 

fullerene

 

confining

 

potential

 

on

 

the

 

ionization

 

of

 

the

 

hydrogen

 

atom

 

by

 

a strong

 femtosecond

 

VUV pulse»
J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 44,

 

235005  (2011).



Сжатие
 

атомов
 

и
 

молекул

r

Потенциал
Атом

 
в

 
кристалле

 
(матрице) при

 
криогенной

 
температуре

Атом
 

в
 

фуллерене
Атомы

 
при

 
высоком

 
давлении

 
(ударные

 
волны)



Константа
 

сверхтонкого
 

ресщепления

Векторный
 

потенциал, создаваемый
 

точечным
 

магнитным
 

диполем
 (ядром) и

 
соответствующее

 
магнитное

 
поле
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Взаимодействие
 

магнитного
 

момента
 

электрона
 

с
 

магнитным
 

полем

В
 

первом
 

порядке
 

теории
 

возмущений
 

величина
 

сверхтонкого
 

расщепления



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

=(a-a0

 

)/a0

 20
3

8 
nea 

ne  , -

 

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,).



 

Осаждение

 

при

 электрическом

 

разряде


 
Фотолиз



Интерпретация
 

величины
 

сжатия

Сверхтонкое
 

расщепление

=(a-a0

 

)/a0

 20
3

8 
nea 

ne  , -

 

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. Ван-дер-

 
Ваальсовская

 

делокализация

 

и

 

спиновая

 
поляризация

 

Паули.

Для

 

слабо

 

поляризуемых

 

атомов

 
матрицы

 

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).



-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+p7Be+n

Li2
 

CO3

 

+p+C60

 

Be@C60

 

+…

7Be+e-7Li+

Период
 

-распада
 

[*]

Электронная
 

плотность[**]



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).


	Слайд номер 1
	Слайд номер 2
	Слайд номер 3
	Слайд номер 4
	Слайд номер 5
	Слайд номер 6
	Слайд номер 7
	Слайд номер 8
	Слайд номер 9
	Слайд номер 10
	Слайд номер 11
	Сферически симметричное эндоэдральное соединение типа H@C60
	ДОППИРОВАННЫЕ ФУЛЛЕРЕНЫ
	Элементы, с которыми были получены эндоэдральные соединения
	Слайд номер 15
	Слайд номер 16
	Слайд номер 17
	Слайд номер 18
	Потенциал H@C60
	Спектр H@C60 и H@C36
	Спектр H@C60 и H@C36
	Спектр фотоионизации H@C60 и H@C36
	Сжатие атомов и молекул
	Константа сверхтонкого ресщепления
	Сжатие атомов в криокристаллах
	Определение величины сжатия
	Интерпретация величины сжатия
	Сжатие азота и фосфора (I)
	Сжатие азота и фосфора (II)
	b-распад
	ЭПР спектр Sc3@C82

