Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 83, ćżŕ. 8, ś. 363 { 366 cfl 2006 č. 25 ăŕřěń£

Ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺľ ab initio řăśůěš łő¡ťťĺűĺěŋšőć ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ X^1˚^+_g ! B^1˚^+_u ; C^1˝_u śĺśšěň H_2 ł ĺğňěŋěŋĺ¿ őšŋőÿěŋĺ£ ňăśś ŕřőšőŋă ĺ ¡ńěłšřőŋă

Ć. Ć. Ňěÿłőć, Ă. Ć. Śšőń£řőć^{1)}, Ă. Ć. Ĺćăŋůĺł^∗, Ď. Ă. Ćăřÿăńőćĺů^{∗ 1)}

Ţĺňĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš Ňőśłőćśłőčő čőśşďăřśšćěŋŋőčő şŋĺćěřśĺšěšă, 119992 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�_{Ťĺğĺłő-šěţŋĺůěśłĺľ ĺŋśšĺšşš ĺň. Ă.Ť. Ĺőťťě ŘĂŊ, 194021 Śăŋłš-Ŕěšěřąşřč, Řőśśĺ£}

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 13 ňăřšă 2006 č.

Ćżŕőńŋěŋż ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺě ab initio řăśůěšż ďńĺŋ ćőńŋ λij ĺŋďĺćĺďşăńĳŋżţ ńĺŋĺľ Ńăľňăŋőćśłőľ ĺ Ćěřŋěřőćśłőľ śěřĺľ X^1˚^+_g ! B^1˚^+_u ĺ X^1˚^+_g ! C^1˝u ňőńěłşń£řŋőčő ćőďőřőďă ĺ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ĺň łő¡ťťĺűĺěŋšőć ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ Kij = d ln λij /d ln γ, łőšőřżě ŋěőąţőďĺňż ďń£ ŕřőćěřłĺ ćőğňőęŋőčő ĺğňěŋěŋĺ£ őšŋőÿěŋĺ£ ňăśś ŕřőšőŋă ĺ ¡ńěłšřőŋă γ = mp/me ć ŕřőűěśśě łőśňőńőčĺůěśłőľ ¡ćőń¿űĺĺ. Őśŋőćŋőľ ćłńăď ć ćěńĺůĺŋż Kij ćŋőśĺš řăğŋőśšĳ śřěďŋĺţ łĺŋěšĺůěśłĺţ ¡ŋěřčĺľ łőńěąăŋĺľ łőňąĺŋĺřş¿źĺţ śőśšő£ŋĺľ. Ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ śşźěśšćěŋŋż ďń£ ŋěąőńĳÿőčő ůĺśńă ńőłăńĳŋőćőğňşźěŋŋżţ řőćĺąřőŋŋżţ şřőćŋěľ B^1˚^+_u - ĺ C^1˝^+_u -śőśšő£ŋĺľ, ďń£ łőšőřżţ ĺğňěŋěŋĺě ćěńĺůĺŋ Kij , őąşśńőćńěŋŋőě ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺňĺ ¡ťťěłšăňĺ, ďőśšĺčăěš 14%, ůšő ňőęěš ŕřĺćěśšĺ ł ğŋăůĺňőňş śĺśšěňăšĺůěśłőňş śďćĺčş ć őűěŋłě ŕăřăňěšřă γ

PACS: 06.20.Jr, 31.15.Ar, 95.30.Ky

Śőćřěňěŋŋżě šěőřĺĺ ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ŕřěďśłăğżćă¿š ĺğňěŋěŋĺě ťĺğĺůěśłĺţ łőŋśšăŋš ć ŕřőűěśśě łőśňőńőčĺůěśłőľ ¡ćőń¿űĺĺ [1]. Řěăńĳŋă£ ćőğňőęŋőśšĳ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ ŕřőćěřłĺ łőśňőńőčĺůěśłőčő ĺğňěŋěŋĺ£ őšŋőÿěŋĺ£ ňăśś ŕřőšőŋă ĺ ¡ńěłšřőŋă γ = m_p/m_e ŕő£ćĺńăśĳ ńĺÿĳ ŕőśńě šőčő, łăł ŕřĺ ąőńĳÿĺţ łřăśŋżţ śňěźěŋĺ£ţ ążńĺ őšłřżšż őąńăłă ţőńőďŋőčő ňőńěłşń£řŋőčő ćőďőřőďă [2, 3], ŕőřőęďă¿źĺě ć śŕěłšřăţ łćăğăřőć ďěś£šłĺ (ďő śőšŋĺ) şğłĺţ őďĺŋőůŋżţ ńĺŋĺľ ŕőčńőźěŋĺ£, śőőšćěšśšćş¿źĺţ ŕěřěţőďăň X^1˚^+_g → B^1˚^+_u ; C^1˝_u, ĺďşźĺň ś őďŋĺţ ĺ šěţ ęě ćřăźăšěńĳŋżţ şřőćŋěľ őśŋőćŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ňőńěłşń H_2. Ďń£ ŕřőćěřłĺ ćőğňőęŋőčő őšłńőŋěŋĺ£ ğŋăůěŋĺ£ γ ŋěőąţőďĺňő ğŋăšĳ ąěğřăğňěřŋżľ łő¡ťťĺűĺěŋš ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ ďńĺŋż ćőńŋż řőćĺąřőŋŋőčő ŕěřěţőďă λ_{ij} ł ĺğňěŋěŋĺ¿ ŕăřăňěšřă γ, K_{ij} = d ln λ_{ij} /d ln γ [4, 5]. Ćěńĺůĺŋż K_{ij} řăğńĺůŋż ďń£ řăğŋżţ ńĺŋĺľ, ůšő ŕőğćőń£ěš őšďěńĺšĳ śďćĺčĺ, őąşśńőćńěŋŋżě łőśňőńőčĺůěśłĺň łřăśŋżň śňěźěŋĺěň, őš ĺğňěŋěŋĺľ λ_{ij} , őąşśńőćńěŋŋżţ ćăřĺăűĺěľ γ. Ğŋăůěŋĺě λ^{obs}_{ij} , ĺğňěřěŋŋőě ć śŕěłšřě łćăğăřă, ść£ğăŋő ś ńăąőřăšőřŋżň ğŋăůěŋĺěň λ^{lab}_{ij} śńěďş¿źĺň őąřăğőň [6]:

λ^{obs}_{ij} /λ^{lab}_{ij} = (1 + z_a) [1 + K_{ij} (´γ/γ)] , (1)

čďě λ^{obs}_{ij} ĺ λ^{lab}_{ij} { ćăłşşňŋżě ğŋăůěŋĺ£, ă z_a { ŕăřăňěšř łőśňőńőčĺůěśłőčő łřăśŋőčő śňěźěŋĺ£ ňőńěłşń£řŋőčő őąńăłă. Ć řěğşńĳšăšě ăśšřőťĺğĺůěśłĺţ ĺğ-

1)e-mail: avstol@phys.chem.msu.ru, varsh@astro.io¸e.ru

ňěřěŋĺľ ążńĺ ŕőńşůěŋż ęěśšłĺě ćěřţŋĺě ŕřěďěńż ŋă ćőğňőęŋőě łőśňőńőčĺůěśłőě ĺğňěŋěŋĺě őšŋőÿěŋĺ£ ňăśś ŕřőšőŋă ĺ ¡ńěłšřőŋă ´γ/γ ≤ 10^{−4} [6, 7]. Őąŋăřşęěŋĺě śšăšĺśšĺůěśłĺ ğŋăůĺňőľ łőřřěń£űĺĺ ćěńĺůĺŋ λ^{obs}_{ij} /λ^{lab}_{ij} ĺ K_{ij} śćĺďěšěńĳśšćőćăńő ąż ő ŋăńĺůĺĺ ĺśłőňőčő ¡ťťěłšă. Šăłă£ łőřřěń£űĺ£ ążńă őąŋăřşęěŋă ŋă şřőćŋě ´γ/γ = (1.67 ± 0.74) · 10^{−5} [8], őďŋăłő őŋă ňőęěš ążšĳ őąşśńőćńěŋă śĺśšěňăšĺůěśłĺňĺ őÿĺąłăňĺ ć ğŋăůěŋĺ£ţ λ^{obs}_{ij} , λ^{lab}_{ij} ĺ/ĺńĺ K_{ij} . Űěńĳ ďăŋŋőľ řăąőšż { ňăłśĺňăńĳŋő šőůŋżľ ab initio řăśůěš ďńĺŋ ćőńŋ λ_{ij} ĺ łő¡ťťĺűĺěŋšőć ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ K_{ij} ďń£ ńĺŋĺľ, ŋăąń¿ďăěňżţ ć śŕěłšřăţ łćăğăřőć. Ďőśšşŕŋżě śěľůăś ¡ňŕĺřĺůěśłĺě ĺ ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺě ğŋăůěŋĺ£ K_{ij} ążńĺ ŕőńşůěŋż ć řăňłăţ śšăŋďăřšŋőčő ăďĺăąăšĺůěśłőčő ŕřĺąńĺęěŋĺ£ [4, 5], łőšőřőě ŋě şůĺšżćăěš śňěÿěŋĺ£ şřőćŋěľ řăğńĺůŋżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ. Őďŋăłő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ţőřőÿő ĺğćěśšŋő, ůšő ćőğąşęďěŋŋżě śőśšő£ŋĺ£ ňőńěłşń£řŋőčő ćőďőřőďă ŕőďćěřęěŋż łăł śĺńĳŋżň ńőłăńĳŋżň, šăł ĺ őšŋőśĺšěńĳŋő śńăążň řěčşń£řŋżň ćŋşšřĺňőńěłşń£řŋżň ćőğňşźěŋĺ£ň, łőšőřżě £ćń£¿šś£ ŕř£ňżň śńěďśšćĺěň ňăłśĺňăńĳŋőčő (ĺğ ćśěţ ďćşţăšőňŋżţ ňőńěłşń) ğŋăůěŋĺ£ ŕăřăňěšřă Ąőřŋă-Őŕŕěŋčěľňěřă (ĄŐ) ρ = √ m_e/m_p [9]. Ć šő ęě śăňőě ćřěň£, ňőńěłşńă H_2 £ćń£ěšś£ ŕřőśšěľÿěľ ďćşţ¡ńěłšřőŋŋőľ śĺśšěňőľ ĺ ďń£ ěě ŋĺğÿĺţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ śşźěśšćş¿š ćżśőłőšőůŋżě ďăŋŋżě ő ĄŐ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ łřĺćżţ, ăďĺăąăšĺůěśłĺţ ŕőŕřăćłăţ ĺ ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺţ ¡ńěłšřőŋŋżţ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšăţ, řăśśůĺšăŋŋżţ ĺśţő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 83 ćżŕ. 7 { 8 2006 363 ď£ ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć ć ÿĺřőłőň ĺŋšěřćăńě ňěęž- £ďěřŋżţ řăśśšő£ŋĺľ R [10 { 12].

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ćżŕőńŋěŋ ŕř£ňőľ ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺľ řăśůěš ćěńĺůĺŋ λ_{ij} ĺ K_{ij} ďń£ ńĺŋĺľ ńăľňăŋőćśłőľ, X^1˚^+_g → B^1˚^+_u , ĺ ćěřŋěřőćśłőľ, X^1˚^+_g → C^1˝_u, śěřĺľ ňőńěłşń£řŋőčő ćőďőřőďă ňěšőďőň ść£- ğăŋŋżţ łőńěąăšěńĳŋżţ łăŋăńőć ŋă őśŋőćě ćżśőłőšőůŋżţ ab initio ďăŋŋżţ őą ăďĺăąăšĺůěśłĺţ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ łřĺćżţ [10, 11] ĺ ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺţ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšăţ řăďĺăńĳŋőčő, ¡ńěłšřőŋŋőčő ĺ şčńőćőčő ść£- ğżćăŋĺ£ [12], ĺňě¿źĺţś£ ć ńĺšěřăšşřě ďń£ ćőğąşęďěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ B^1˚^+_u , B^{′1}˚^+_u , C^1˝_u ĺ D^1˝_u. Ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺě ¡ŋěřčĺĺ E^{cc}_{B,C} řőćĺąřőŋŋżţ şřőćŋěľ 0 ≤ J^′ ≤ 4 śőśšő£ŋĺľ B^1˚^+_u (0 ≤ v_B ≤ 15) ĺ C^1˝_u(0 ≤ v_C ≤ 3) ążńĺ ŕőńşůěŋż łőŋěůŋő-řăğŋőśšŋżň řěÿěŋĺěň śĺśšěňż 4-ţ řăďĺăńĳŋżţ şřăćŋěŋĺľ, ść£ğăŋŋżţ ňěęďş śőąőľ ğă śůěš ŋěăďĺăąăšĺůěśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ B, B^′, C ĺ D, łőšőřżě őšŋőś£šś£ ł ŕěřćżň ůńěŋăňĺ řĺďąěřčőćśłőľ śěřĺĺ (n = 2, 3)p~ [13]: ( − 1 2μ [ I d^2 dR^2 + 2B_{ΛΛ} d dR + dB_{ΛΛ} dR + D^+_{ΛΛ} + G_{ΛΛ}+ + L_{ΛΛ±1} R^2 √ J^′(J^′ + 1) ] + U^{ad}_Λ − E^{cc}_{B,C} ) f^{cc} = 0, (2)

čďě μ = γ/2 { ŕřĺćěďěŋŋă£ ňăśśă ňőńěłşńż H_2, f^{cc}(R) { łő¡ťťĺűĺěŋšż řăğńőęěŋĺ£ ŕőńŋőľ řőćĺąřőŋŋőľ ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺĺ ňőńěłşńż ŕő ăďĺăąăšĺůěśłőňş ąăğĺśş ¡ńěłšřőŋŋő-ćřăźăšěńĳŋżţ ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ, I { ěďĺŋĺůŋă£ ňăšřĺűă ĺ U^{ad}_Λ (R) = U^{BO}_Λ (R) +^1_{2μ}

[_{J 0 (J 0+1)} R2 − A^{ad}_Λ (R) ] { ďĺăčőŋăńĳŋă£ ňăšřĺűă ăďĺăąăšĺůěśłĺţ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ łřĺćżţ, B_{ΛΛ}(R) = ⟨˘^Λ_i |∂˘^Λ_j /∂R⟩ = −⟨∂˘^Λ_i /∂R|˘^Λ_j ⟩ - ăŋšĺśĺňňěšřĺůŋă£ ňăšřĺűă řăďĺăńĳŋőčő ść£ğżćăŋĺ£, D^+_{ΛΛ}(R) = [⟨˘^Λ_i |∂^2˘^Λ_j /∂R^2⟩ + ⟨∂^2˘^Λ_i /∂R^2|˘^Λ_j ⟩]/2, G_{ΛΛ}(R) = ⟨˘^Λ_i |´|˘^Λ_j ⟩ ĺ L_{ΛΛ±1}(R) = ⟨˘^Λ_i |L^±|˘^{Λ±1}_j ⟩ { śĺňňěšřĺůŋżě ňăšřĺűż řăďĺăńĳŋőčő, ¡ńěłšřőŋŋőčő ĺ ¡ńěłšřőŋŋő-ćřăźăšěńĳŋőčő (şčńőćőčő) ść£ğżćăŋĺ£, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ğďěśĳ ´ ĺ L^± { őŕěřăšőřż łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺĺ ĺ őřąĺšăńĳŋőčő şčńőćőčő ňőňěŋšă ¡ńěłšřőŋőć, ă ˘^Λ_i { ĄŐ ¡ńěłšřőŋŋă£ ćőńŋőćă£ ťşŋłűĺ£.

Őśšăšőůŋőě ćńĺ£ŋĺě řěčşń£řŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ś ćżśőłőńěęăźĺňĺ ść£ğăŋŋżňĺ ĺ łőŋšĺŋşăńĳŋżňĺ řĺďąěřčőćśłĺňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ šőľ ęě śĺňňěšřĺĺ (n ≥ 4)pσ^1˚^+_u ; pπ^1˝_u ŋă ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺľ śďćĺč ¡ŋěřčĺĺ ´E_{B,C} ≤ −2.0 śň^{−1} śőśšő£ŋĺľ B^1˚^+_u ĺ C^1˝_u ążńő őűěŋěŋő ć řăňłăţ ăŋăńĺšĺůěśłőľ šěőřĺĺ łćăŋšőćőčő ďěťěłšă [14] ĺ ŕřĺąńĺęěŋŋőľ ťőřňşńż śşňňĺřőćăŋĺ£ ŕő łőńěąăšěńĳŋżň śőśšő£ŋĺ£ň [15], ňőďĺťĺűĺřőćăŋŋőľ ŋă śńşůăľ ńőłăńĳŋő-ćőğňşźěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ [16]:

´E_{B,C} ≈ 4 μ 4∑ i=1 ⟨f^{cc}_i |[E^{cc}_{B,C} − U^{ad}_{iΛ} ] ( dν_{iΛ} dR )_2 ×

× 4 ∞∑ nj ≥4 ( ν_{iΛ}ν_{jΛ} ν^2_{iΛ} − ν^2_{jΛ}

)_3 − ν_{iΛ} |f^{cc}_i ⟩ (3) čďě ¡ťťěłšĺćŋżě łćăŋšőćżě ůĺśńă şďăńěŋŋżţ śőśšő- £ŋĺľ ν_{iΛ}(R) = n_i − η_Λ(R) = 1/ √ 2[U^{BO}_{ion} − U^{BO}_{iΛ} ] ńěčłő őŕřěďěń£¿šś£ ŋă őśŋőćě ĄŐ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ łřĺćżţ ďń£ ŋĺğłőńěęăźĺţ ćőğąşęďěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋěľšřăńĳŋőľ ňőńěłşńż U^{BO}_{iΛ} (R) ĺ őśŋőćŋőčő śőśšő£- ŋĺ£ ěě ŕőńőęĺšěńĳŋő ğăř£ęěŋŋőčő ĺőŋă U^{BO}_{ion} (R) [17] ć ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ, ůšő ťşŋłűĺ£ łćăŋšőćőčő ďěťěłšă η_Λ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ğăćĺśĺš őš ¡ŋěřčĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő ćőğąşęďěŋĺ£ ďń£ ďăŋŋőľ řĺďąěřčőćśłőľ śěřĺĺ [13].

İŋěřčĺĺ šěřňőć őśŋőćŋőčő ¡ńěłšřőŋŋőčő śőśšő£- ŋĺ£ E_X ŕřěďśšăćń£ńĺśĳ ć ćĺďě śşňňż E^{ad}_X + ´E_X , čďě E^{ad}_X { ăďĺăąăšĺůěśłă£ ¡ŋěřčĺ£, ŋăľďěŋŋă£ ĺğ řěÿěŋĺ£ řăďĺăńĳŋőčő şřăćŋěŋĺ£ ( − d^2 2μdR^2 + U^{ad}_X − E^{ad}_X +

J^{′′}(J^{′′} + 1) 2μR^2 ) |v_X ⟩ = 0, (4)

ć łőšőřőň ¡ťťěłšĺćŋżľ ăďĺăąăšĺůěśłĺľ ŕőšěŋűĺăń U^{ad}_X ŕőśšřőěŋ ŋă őśŋőćăŋĺĺ ĄŐ ŕőšěŋűĺăńă U^{BO}_X (R) ĺ ťşŋłűĺĺ ăďĺăąăšĺůěśłőľ ŕőŕřăćłĺ A^{ad}_X (R) [18]. Śńăąőě ćńĺ£ŋĺě ćőğąşęďěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ śĺňňěšřĺĺ 1˚^+_g ĺ^1˝^+_g , łőšőřőě ŕřĺćőďĺš ł řěčşń£řŋżň ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺň śďćĺčăň ´E_X ≤ −0.5 śň^{−1} şřőćŋěľ X^1˚^+_g (v_X = 0; 0 ≤ J^{′′} ≤ 3) śőśšő£ŋĺ£, şůĺšżćăńőśĳ ś ŕőňőźĳ¿ ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺţ śőőšŋőÿěŋĺľ [19]:

´E_X = E_Σ + J^{′′}(J^{′′} + 1)E_Π,

E_Σ = ⟨v_X |E^{ad}_X − U^{ad}_X |v_X ⟩ μ ∑ i a_iη^i, (5)

E_Π = 1 μ^2 ∑ i b_iη^i; η = v_X + 1/2 √ μ , čďě ňăśś-ĺŋćăřĺăŋšŋżě łő¡ťťĺűĺěŋšż ŕőńĺŋőňĺăńĳŋżţ řăğńőęěŋĺľ a_i, b_i ążńĺ őŕřěďěńěŋż ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ şřőćŋěľ ¡ŋěřčĺĺ ďń£ čőňő£ďěřŋżţ ĺğőšőŕőňěřőć H_2, D_2 ĺ T_2.

Ďńĺŋż ćőńŋ λ_{ij} ĺ ćőńŋőćżě ůĺśńă ŕěřěţőďőć ν_{ij} őűěŋĺćăńĺśĳ ŋă őśŋőćăŋĺĺ řăśśůĺšăŋŋżţ ğŋăůěŋĺľ ¡ŋěřčĺĺ łőňąĺŋĺřş¿źĺţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£- ŋĺľ ν_{ij} = E^{cc}_{B,C} + ´E_{B,C} − E_X , ă śőőšćěšśšćş¿źĺě łő¡ťťĺűĺěŋšż ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ K_{ij} (śň. šăąńĺűş) ążńĺ őŕřěďěńěŋż łőŋěůŋőřăğŋőśšŋżň ďĺťťěřěŋűĺřőćăŋĺěň ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺţ ťşŋłűĺľ ν_{ij} (μ) őš ŕřĺćěďěŋŋőľ ňăśśż ňőńěłşńż.

Łăł ĺ śńěďőćăńő őęĺďăšĳ, ŋăĺąőńěě śĺńĳŋő ćŋşšřĺňőńěłşń£řŋżě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ćńĺ£¿š ŋă ćěńĺůĺŋż ν_{ij} (řĺś.1) ĺ K_{ij} (řĺś.2ă) šőńĳłő ďń£ ŋěśłőńĳłĺţ ńőłăńĳŋő-ćőğňşźěŋŋżţ şřőćŋěľ B^1˚^+_u ĺ C^1˝^+_u

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 83 ćżŕ. 7 { 8 2006

Ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺľ ab initio řăśůěš łő¡ťťĺűĺěŋšőć ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ . . . 365

Ab initio őűěŋłĺ ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺţ ďńĺŋ ćőńŋ λ_{ij} (nm) ĺ łő¡ťťĺűĺěŋšőć ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ K_{ij} ďń£ ř£ďă ĺŋďĺćĺďşăńĳŋżţ ńĺŋĺľ śĺśšěň Ńăľňăŋă (L) X1˚+_g ! B1˚+_u ĺ Ćěřŋěřă (W) X1˚+_g ! C1˝u ňőńěłşń£řŋőčő ćőďőřőďă, ŋăąń¿ďăěňżţ ć śŕěłšřăţ łćăğăřőć

Line ˘_{ij} K_{ij} Line ˘_{ij} K_{ij} Line ˘_{ij} K_{ij} L15R2 940.6179 0.05011 L8R2 1003.9804 0.03251 L4R3 1053.9725 0.01272 L14R1 946.9729 0.04628 L8P2 1005.3885 0.03144 L4P3 1056.4684 0.01066 W3R2 947.1058 0.02304 L8R3 1006.4087 0.03000 L3R1 1063.4575 0.01117 W3Q1 947.4163 0.02151 L8P3 1008.3813 0.02854 L3P1 1064.6030 0.01020 W3P3 951.6660 0.02101 W0R2 1009.0233 -0.00500 L3R2 1064.9919 0.00969 L13R1 955.0585 0.04813 W0R3 1010.1281 -0.00599 L3P2 1066.8982 0.00809 L13P2 957.6449 0.04574 W0Q2 1010.9375 -0.00700 L3R3 1067.4753 0.00734 L13P3 960.4431 0.04290 L7R1 1013.4327 0.03030 L3P3 1070.1381 0.00511 W2Q1 966.0919 0.01400 L7R2 1014.9723 0.02872 L2R1 1077.6964 0.00525 L12P2 966.2687 0.04341 L7P2 1016.4571 0.02757 L2R2 1079.2226 0.00380 W2Q2 967.2769 0.01276 L6R2 1026.5243 0.02461 L2P3 1084.5577 - 0.00093 L12R3 967.6696 0.03685 L6P2 1028.1023 0.02334 L1R1 1092.7297 - 0.00117 W2P2 968.2909 0.01192 L6R3 1028.9822 0.02218 L1P1 1094.0496 - 0.00232 W2Q3 969.0450 0.01092 L6P3 1031.1889 0.02042 L1P2 1096.4364 - 0.00447 L11P2 975.3395 0.04093 L5R1 1037.1466 0.02160 L1R3 1096.7218 - 0.00486 L10P1 982.8297 0.04009 L5P1 1038.1541 0.02078 L1P3 1099.7844 - 0.00748 W1Q2 987.9718 0.00374 L5R2 1038.6867 0.02007 L0R0 1108.1244 - 0.00767 L9R1 992.0111 0.03752 L5P2 1040.3641 0.01870 L0R1 1108.6301 - 0.00814 L9P1 992.8046 0.03695 L5R3 1041.1549 0.01767 L0P1 1110.0597 - 0.00940 L9R2 993.5450 0.03590 L4R1 1049.9569 0.01661 L0P2 1112.4930 - 0.01158 L9P2 994.8689 0.03492 L4P1 1051.0299 0.01572 L0R3 1112.5799 - 0.01171 L9P3 997.8218 0.03203 L4R2 1051.4954 0.01511 L8R1 1002.4473 0.03411 L4P2 1053.2815 0.01362

Řĺś.1. Őšłńőŋěŋĺ£ (ć śň�^1) ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺţ ğŋăůěŋĺľ ćőńŋőćżţ ůĺśěń ν^{ab} őš ĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ńăąőřăšőřŋżţ ăŋăńőčőć ν^{lab} [20] ďń£ řőćĺąřőŋŋżţ ŕěřěţőďőć X^1˚^+_g ! B^1˚^+_u ; C^1˝u ňőńěłşń£řŋőčő ćőďőřőďă, ŕőńşůěŋŋżţ ć ăďĺăąăšĺůěśłőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ (AD), ňěšőďőň ść£ğăŋŋżţ łőńěąăšěńĳŋżţ łăŋăńőć (CC) ĺ ś şůěšőň ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ś ćżśőłő ćőğąşęďěŋŋżňĺ řĺďąěřčőćśłĺňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ (NAD) śőśšő£ŋĺľ, ăďĺăąăšĺůěśłĺě ¡ŋěřčĺĺ łőšőřżţ őłăğżćă¿šś£ śńşůăľŋő łćăğĺćżřőęďěŋŋżňĺ, E^{ad}_B ≈ E^{ad}_C [9]. Śőőšćěšśšćěŋŋő, ňĺŋĺňăńĳŋőě ćńĺ£ŋĺě ćőğňşźěŋĺľ ŋăąń¿ďăěšś£ ďń£ Q-ćěšćĺ śĺśšěňż Ćěřŋěřă, šăł łăł, śőčńăśŋő śšřőčĺň ŕřăćĺńăň őšąőřă ŕő ůěšŋőśšĺ, şřőćŋĺ őšřĺűăšěńĳŋőľ łőňŕőŋěŋšż C^1˝^−_u śőśšő£ŋĺ£ ňőčşš ćğăĺňőďěľśšćőćăšĳ šőńĳłő ś şřőćŋ£ňĺ şďăńěŋŋőľ^1˝^−_u łőňŕőŋěŋšż. Ňăłśĺňăńĳŋőě őšńĺůĺě šěőřěšĺůěśłĺţ ğŋăůěŋĺľ ćőńŋőćżţ ůĺśěń ν^{cc}_{ij} őš ĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ăŋăńőčőć ν^{lab}_{ij} [20] ŋě ŕřěćżÿăěš 2.5 śň^{−1}, šőčďă łăł őšłńőŋěŋĺ£ ăďĺăąăšĺůěśłĺţ ¡ŋěřčĺľ ŕěřěţőďőć ν^{ad}_{ij} őš ćěńĺůĺŋ ν^{lab}_{ij} ďőśšĺčăěš ć ř£ďě śńşůăěć 25 śň^{−1} (řĺś.1). Şůěš řěčşń£řŋżţ ćőğňşźěŋĺľ łăł ć őśŋőćŋőň, šăł ĺ ćőğąşęďěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺ£ţ, śőčńăśŋő şřăćŋěŋĺ£ň (5) ĺ (3), ŕőğćőń£- ěš şňěŋĳÿĺšĳ ňăłśĺňăńĳŋőě őšńĺůĺě ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺţ ¡ŋěřčĺľ ŕěřěţőďőć ν^{ab}_{ij} őš ĺţ ńăąőřăšőřŋżţ ăŋăńőčőć ďő 0.8 śň^{−1}. Őśšăšőůŋżě śĺśšěňăšĺůěśłĺě őšłńőŋěŋĺ£ ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺţ ćěńĺůĺŋ ν^{ab}_{ij} őš ¡łśŕěřĺňěŋšă ćżğćăŋż, ŕő-ćĺďĺňőňş, ĺčŋőřĺřőćăŋĺěň ňăśśĺŋćăřĺăŋšŋőľ řěń£šĺćĺśšśłőľ ĺ řăďĺăűĺőŋŋőľ łőřřěłűĺľ, śşňňăřŋă£ ćěńĺůĺŋă łőšőřżţ ďń£ X^1˚^+_g [18] ĺ B^1˚^+_u [21] śőśšő£ŋĺľ ŋě ŕřěćżÿăěš 1 śň^{−1}. Łřőňě šőčő, ŋěńĳğ£ ĺśłń¿ůĺšĳ ćńĺ£ŋĺě őůěŋĳ śńăążţ čěšěřőčěŋŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ˚^+_u ∼ ˝^+_u ś ćżśőłőćőğ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 83 ćżŕ. 7 { 8 2006

366 Ć. Ć. Ňěÿłőć, Ă. Ć. Śšőń£řőć, Ă. Ć. Ĺćăŋůĺł, Ď. Ă. Ćăřÿăńőćĺů

Řĺś.2. Śřăćŋěŋĺě łő¡ťťĺűĺěŋšőć śŕěłšřăńĳŋőľ ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ Kij ĺ ŕăřűĺăńĳŋżţ ćłńăďőć ňăśśğăćĺśĺňżţ ůăśšěľ ŕőńŋőčő čăňĺńĳšőŋĺăŋă ňőńěłşńż ć ćěńĺůĺŋż Kij : (a) ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺľ ňěšőď (SE) [5], ăďĺăąăšĺůěśłőě ŕřĺąńĺęěŋĺě (AD) ĺ ŋěăďĺăąăšĺůěśłă£ ňőďěńĳ (NAD); (b) łĺŋěšĺůěśłă£ ¡ŋěřčĺ£ łőńěąăŋĺľ (KE), ćřăźăšěńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ (RE), ăďĺăąăšĺůěśłă£ łőřřěłűĺ£ (AC), čőňőčěŋŋżě (GOM) ĺ čěšěřőčěŋŋżě (GET) ćőğňşźěŋĺ£, ćńĺ£ŋĺě şďăńěŋŋżţ řĺďąěřčőćśłĺţ śőśšő£ŋĺľ (RS)

ąşęďěŋŋżňĺ řĺďąěřčőćśłĺňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ, řőńĳ łőšőřżţ, őďŋăłő, ążśšřő ćőğřăśšăěš ś şćěńĺůěŋĺěň ćřăźăšěńĳŋőčő ćőğąşęďěŋĺ£.

Ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ ŕăřűĺăńĳŋżţ ćłńăďőć őš řăğńĺůŋżţ ňăśś-ğăćĺśĺňżţ ůăśšěľ ŕőńŋőčő čăňĺńĳšőŋĺăŋă ňőńěłşńż ć ćěńĺůĺŋż K_{ij} ĺśŕőńĳğőćăńăśĳ šěőřěňă Čěńĳňăŋă-Ťěľŋňăŋă. Şśšăŋőćńěŋő (řĺś.2b), ůšő ćěńĺůĺŋă K_{ij} őŕřěďěń£ěšś£ ć őśŋőćŋőň řăğŋőśšĳ¿ ć śřěďŋěľ łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺĺ łőńěąăŋĺľ łőňąĺŋĺřş¿źĺţ řőćĺąřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ, łőšőřă£ ćőğřăśšăěš ś řőśšőň łőńěąăšěńĳŋőčő, v^′, ĺ ćřăźăšěńĳŋőčő, J^′, łćăŋšőćżţ ůĺśěń ćőğąşęďěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ. Őšŋőśĺšěńĳŋă£ řőńĳ ăďĺăąăšĺůěśłĺţ ŕőŕřăćőł ĺ ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ őłăğżćăěšś£ ŋě śšőńĳ śşźěśšćěŋŋőľ, ğă ĺśłń¿ůěŋĺěň ŋěśłőńĳłĺţ ńőłăńĳŋőćőğňşźěŋŋżţ şřőćŋěľ B^1˚^+_u ĺ C^1˝^+_u śőśšő£ŋĺľ, ďń£ łőšőřżţ ňăłśĺňăńĳŋőě ĺğňěŋěŋĺě λ_{ij} , őąşśńőćńěŋŋőě ŋěăďĺăąăšĺůěśłĺňĺ ¡ťťěłšăňĺ, śőśšăćń£ěš ´λ/λ ∼ 2.3 · 10^{−4}. Ŕřĺ ¡šőň śőőšćěšśšćş¿źěě ğŋăůěŋĺě łő¡ťťĺűĺěŋšă K_{ij} ňěŋ£ěšś£ ŋă 14% (ńĺŋĺ£ L12- 0 R(3)), ůšő, ć śćő¿ őůěřěďĳ, ňőęěš ŕřĺćőďĺšĳ ł ğŋăůĺňőňş śĺśšěňăšĺůěśłőňş śďćĺčş ć őűěŋłě ćőğňőęŋőčő łőśňőńőčĺůěśłőčő ĺğňěŋěŋĺ£ ŕăřăňěšřă γ. Śńěďşěš šăłęě őšňěšĺšĳ, ůšő ab initio łő¡ťťĺűĺěŋšż ůşćśšćĺšěńĳŋőśšĺ K^{ad}_{ij} , řăśśůĺšăŋŋżě ć ăďĺăąăšĺůěśłőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ, ŕřěłřăśŋő śőčńăśş¿šś£ ś ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺňĺ őűěŋłăňĺ K^{se}_{ij} [5], ă şůěš řěčşń£řŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ś ćżśőłőćőğąşęďěŋŋżňĺ řĺďąěřčőćśłĺňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ćńĺ£ěš ŋă ćěńĺůĺŋż K_{ij} .

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋš # 05- 02-17065ă).

1. J.-P. Uzan, Rev.Mod.Phys. 75, 403 (2003). 2. S. A. Levshakov and D. A. Varshalovich, MNRAS 212, 517 (1985).

3. C. B. Foltz, F. Cha¸ee, and J. H. Black, Astrophys.J.

324, 267 (1988).

4. D. A. Varshalovich and S. A. Levshakov, JETP Lett. 58, 237 (1993).

5. D. A. Varshalovich and A. Y. Potekhin, Space Sci. Rev.

74, 259 (1995).

6. A. Ivanchik, E. Rodriguez, P. Petitjean, and D.

Varshalovich, Astronomy Letters 28, 423 (2002). 7. L. A. Cowie and A. Songaila, ApJ 453, 596 (1995). 8. A. Ivanchik, P. Petitjean, D. Varshalovich, et al., Astronomy & Astrophysics 440, 45 (2005).

9. H. Lefebvre-Brion and R. W. Field, The Spectra and Dynamics of Diatomic Molecules, Academic Press, New York, 2004.

10. G. Staszewska and L. Wolniewicz, J. Mol. Spectrosc.

212, 208 (2002).

11. L. Wolniewicz and G. Staszewska, J. Mol. Spectrosc.

220 , 45 (2003).

12. P. Senn, P. Quadrelli, and K. Dressler, J. Chem. Phys.

89, 7401 (1988).

13. Ch. Jungen, Molecular Applications of Quantum Defect Theory, Institute of Physics Publishing, Bristol and Philadelphia, 1996.

14. A. V. Stolyarov and M. S. Child, Phys. Rev. A 63, 052510 (2001).

15. A. V. Stolyarov and V. I. Pupyshev, Phys. Rev. A 49, 1693 (1994).

16. T. Kiyoshima, S. Sato, E.A. Pazyuk et al., J. Chem.

Phys. 118, 121 (2003).

17. D. M. Bishop and R. W. Wetmore, Mol. Phys. 26, 145 (1973).

18. L. Wolniewicz, J. Chem. Phys. 99, 1851 (1993). 19. C. Schwartz and R. LeRoy, J. Mol. Spectrosc. 121, 420 (1987).

20. J. Philip, J. P. Sprengers, Th. Pielage et al., Can. J.

Chem. 82, 713 (2004).

21. L. Wolniewicz, Chem. Phys. Lett. 233, 647 (1995).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 83 ćżŕ. 7 { 8 2006