Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 88, ćżŕ. 9, ś. 668 { 672 cfl 2008 č. 10 ŋő£ąř£

Ł ŕőĺśłş ćăřĺăűĺĺ ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšşřż:

ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺľ řăśůěš HfF^+

Ń. Ć. Śłřĺŕŋĺłőć^{1)}, Ŋ. Ś. Ňőś£čĺŋ, Ă. Ŋ. Ŕěšřőć, Ă. Ć. Šĺšőć

Ś.-Ŕěšěřąşřčśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 198904 Ŕěšřőďćőřěű, Ś.-Ŕěšěřąşřč, Řőśśĺ£

Ŕěšěřąşřčśłĺľ ĺŋśšĺšşš £ďěřŋőľ ťĺğĺłĺ ĺň. Ą.Ŕ. Łőŋśšăŋšĺŋőćă ŘĂŊ, 188300 Čăšůĺŋă, Ńěŋĺŋčřăďśłă£ őąń., Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 11 ăćčşśšă 2008 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 4 śěŋš£ąř£ 2008 č.

Ŕřěďńăčăěšś£ ňěšőďĺłă řăśůěšă ŕřőĺğćőďŋőľ őš ¡ŋěřčĺĺ ¡ńěłšřőŋŋő-łőńěąăšěńĳŋżţ şřőćŋěľ śőěďĺŋěŋĺľ š£ęěńżţ ¡ńěňěŋšőć ŕő ff (ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšşřż) ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ňěšőďă řěń£šĺćĺśšśłőčő ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă. Řăśśňőšřěŋ ŕěřěţőď ňěęďş łőńěąăšěńĳŋżňĺ şřőćŋ£ňĺ őśŋőćŋőčő ĺ ŕěřćőčő ćőğąşęďěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ňőńěłşń£řŋőčő łăšĺőŋă HfF^+, ďń£ łőšőřőčő řăśśůĺšăŋő ĺğňěŋěŋĺě ůăśšőšż ŕřĺ ňăńőň ĺğňěŋěŋĺĺ ff. Ŕőńşůěŋŋă£ ĺŋťőřňăűĺ£ ŋěőąţőďĺňă ďń£ ŕőďčőšőćłĺ ¡łśŕěřĺňěŋšőć ŕő ŕőĺśłş ćăřĺăűĺĺ ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšşřż ś šěůěŋĺěň ćřěňěŋĺ.

PACS: 06.20.Jr, 06.30.Ft, 31.30.Jv, 33.20.Tp

1. Ććěďěŋĺě. Ć šěőřěšĺůěśłőľ ťĺğĺłě ŋă ŕřőš£ęěŋĺĺ ąőńěě ćőśĳňĺďěś£šĺ ńěš ŕřěďŕřĺŋĺňă¿šś£ ŕőŕżšłĺ ŕőśšřőĺšĳ ěďĺŋżě šěőřĺĺ ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ. Ć śőćřěňěŋŋżţ ťőřňşńĺřőćłăţ ¡šĺţ šěőřĺľ śůĺšăěšś£, ůšő ćő ćřěň£ Ąőńĳÿőčő Ćğřżćă ğăłőŋż ťĺğĺłĺ ňőčńĺ ążšĳ śşźěśšćěŋŋő ĺŋżňĺ; ŕőśšő£ŋŋżě ęě, ţăřăłšěřĺğş¿źĺě ťşŋďăňěŋšăńĳŋżě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ (śĺńĳŋőě, ¡ńěłšřőňăčŋĺšŋőě, śńăąőě ĺ čřăćĺšăűĺőŋŋőě), ňőčńĺ ążšĳ řăćŋżňĺ ďřşč ďřşčş ć śăň ňőňěŋš ćğřżćă, ă śő ćřěňěŋěň őŋĺ ŋăůăńĺ ňěŋ£šĳś£ ĺ řăśţőďĺšĳś£ ňěęďş śőąőľ ŕřĺ řăśÿĺřěŋĺĺ Ćśěńěŋŋőľ. Šě ĺńĺ ĺŋżě őśőąěŋŋőśšĺ ĺğňěŋěŋĺ£ śő ćřěňěŋěň ¡šĺţ \ŕőśšő£ŋŋżţ", ŕřěďśłăğăŋŋżě ďăŋŋżňĺ šěőřĺ£ňĺ, ňőčşš ążšĳ ŕőďšćěřęďěŋż ńĺąő őŕřőćěřčŋşšż šőńĳłő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő, ĺ, ć řěğşńĳšăšě, őšőąřăŋż ďń£ ďăńĳŋěľÿěčő ăŋăńĺğă šőńĳłő šě ňőďěńĺ, łőšőřżě śőčńăśş¿šś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň. Ĺďě£ šőčő, ůšő ťşŋďăňěŋšăńĳŋżě łőŋśšăŋšż ňőčşš ňěŋ£šĳś£, ŋě ŋőćă: ŋăŕřĺňěř, ţőřőÿő ĺğćěśšŋż řăąőšż Ďĺřăłă [1], ć łőšőřżţ őŋ ŕőśšřőĺń čĺŕőšěğş ąőńĳÿĺţ ůĺśěń ĺ ŕżšăńś£ ŕőłăğăšĳ, ůšő čřăćĺšăűĺőŋŋă£ ŕőśšő- £ŋŋă£ ňěŋ£ěšś£ śő ćřěňěŋěň. Ć ŕőśńěďŋěě ďěś£šĺńěšĺě ŕőĺśł ćăřĺăűĺĺ \ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ŕőśšő£ŋŋżţ" ŕřěćřăšĺńś£ ć ąşřŋő řăğćĺćă¿źěěś£ ŋăŕřăćńěŋĺě łăł šěőřěšĺůěśłĺţ, šăł ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ([2] ĺ śśżńłĺ). Őśőążľ ĺŋšěřěś ł ŋěňş őąşśńőćńěŋ łăł şśŕěţăňĺ ć ăśšřőťĺğĺłě [3], šăł ĺ řěğłő ćőğřőśÿĺňĺ ćőğňőęŋőśš£ňĺ ŕřěűĺğĺőŋŋżţ śŕěłšřőśłőŕĺůěśłĺţ ĺğňěřěŋĺľ ć ğěňŋżţ (ńăąőřăšőřŋżţ) şśńőćĺ£ţ. Ŕőśńěďŋĺě ŋăŕř£ňş¿ ść£ğăŋż ś ďőśšĺęěŋĺ£ňĺ

1)e-mail: leonidos239@gmail.com

ć őţńăęďěŋĺĺ ĺ şďěřęăŋĺĺ ć ńőćşÿłě ăšőňőć ĺ ňőńěłşń [4 { 7]. Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ŋě£śŋő, ŕő łăłőňş ğăłőŋş ňěŋ£¿šś£ ŕőśšő£ŋŋżě, ŕő¡šőňş ć ¡šőľ řăąőšě ŕřěďŕőńăčăěšś£, ůšő ğăłőŋ ńĺŋěľŋżľ, ŕő łřăľŋěľ ňěřě ¡šő ŕřěďŕőńőęěŋĺě őŕřăćďăŋő ŋă ďőśšăšőůŋő ňăńőň ćřěňěŋŋőň ĺŋšěřćăńě.

Ŕřĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺĺ ć řăśůěšăţ řěń£šĺćĺśšśłőľ šěőřĺĺ ŕő£ćń£ěšś£ ğăćĺśĺňőśšĳ śŕěłšřőć ăšőňőć ĺ ňőńěłşń őš ťşŋďăňěŋšăńĳŋőľ ŕőśšő£ŋŋőľ ść£ğĺ ¡ńěłšřőňăčŋĺšŋőčő ŕőń£ { ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšş- řż: α = e^2 ~c = 1 137.035999... , čďě e { ğăř£ď ¡ńěłšřőŋă, c { śłőřőśšĳ śćěšă, ~ { ŕőśšő- £ŋŋă£ Ŕńăŋłă. Ŋăŕřĺňěř, šőŋłă£ śšřşłšşřă şřőćŋěľ ćőďőřőďőŕőďőąŋżţ ĺőŋőć (ťőřňşńă Ğőňňěřťěńĳďă) ś šőůŋőśšĳ¿ ďő ůńěŋőć ŕőř£ďłă Z^4α^4, Ze { ğăř£ď £ďřă, ĺňěěš ćĺď

E_{njl}=m_ec^2 �

(Zα)^2m_ec^2 2n^2 { 1 + (Zα)^2 n ( 1 j + 1 � 3 4n ) } , (1) čďě m_e { ňăśśă ¡ńěłšřőŋă, n { čńăćŋőě łćăŋšőćőě ůĺśńő, l ĺ j { łćăŋšőćżě ůĺśńă őřąĺšăńĳŋőčő ĺ ŕőńŋőčő ňőňěŋšőć łőńĺůěśšćă ďćĺęěŋĺ£. Ěśńĺ řăśśňőšřěšĳ ¡ŋěřčĺ¿ ść£ğĺ ¡ńěłšřőŋă ďń£ ćőďőřőďőŕőďőąŋőčő ĺőŋă, E_{njl} � m_ec^2, šő ŕěřćżľ ůńěŋ şřăćŋěŋĺ£ ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ćżřăęěŋĺě ďń£ ¡ŋěřčĺĺ ć ŋěřěń£šĺćĺśšśłőľ šěőřĺĺ Ÿřěďĺŋčěřă, ă ćšőřőľ ďăěš řěń£šĺćĺśšśłĺě ŕőŕřăćłĺ:

ω_f ¸ Z^4α^2E_H , (2)

668 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008 ğďěśĳ E_H = 1 ţăřšřĺ (ă.ě.). Őšś¿ďă ćĺďŋő, ůšő řőńĳ řěń£šĺćĺśšśłĺţ ¡ťťěłšőć ążśšřő ćőğřăśšăěš ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ Z. Ć śńşůăě ňŋőčő¡ńěłšřőŋŋżţ ăšőňőć őŋă šőęě şćěńĺůĺćăěšś£ ś řőśšőň ŕőř£ďłőćőčő ŋőňěřă ć šăąńĺűě Ňěŋďěńěěćă, šő ěśšĳ ğăćĺśĺňőśšĳ őš α ŋăĺąőńěě ğăňěšŋő ŕřő£ćń£ěšś£ ć śŕěłšřăţ ăšőňőć š£ęěńżţ ¡ńěňěŋšőć ĺ ĺţ śőěďĺŋěŋĺľ.

Śńěďş£ [8], ś ŕőňőźĳ¿ ťőřňşńż (2), ďń£ ¡ŋěřčĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕěřěţőďă ω ć ăšőňě, őąşśńőćńěŋŋőčő šőŋłĺň řăśźěŕńěŋĺěň, ŕőńşůăěň: δω ω = 1 ω ( 2ω_f δα α ) = K ( 2 δα α ) , K = ω_f ω . (3)

Ğďěśĳ ŕăřăňěšř K ţăřăłšěřĺğşěš śšěŕěŋĳ şśĺńěŋĺ£ ¡ťťěłšă ćăřĺăűĺĺ ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšşřż. Ĺğ (3) ćĺďŋő, ůšő ŋăĺąőńěě űěńěśőőąřăğŋő řăśśňăšřĺćăšĳ ŕěřěţőď ňěęďş ąńĺğńěęăźĺňĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺňĺ şřőćŋ£ňĺ. Ňőńěłşńż, śőďěřęăźĺě š£ęěńżě ăšőňż, £ćń£¿šś£ ąőńěě ŕěřśŕěłšĺćŋżňĺ őąžěłšăňĺ, šăł łăł ć šăłĺţ śĺśšěňăţ ňőčşš ążšĳ ŋăľďěŋż ŕőůšĺ ćżřőęďěŋŋżě ¡ńěłšřőŋŋő-łőńěąăšěńĳŋżě şřőćŋĺ, łőšőřżě ąşďşš śĺńĳŋő ĺ łăůěśšćěŋŋő ŕő-řăğŋőňş \őšłńĺłăšĳś£" ŋă ĺğňěŋěŋĺě α.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě řăśśňőšřěŋ ňőńěłşń£řŋżľ łăšĺőŋ HfF^+, łőšőřżľ ążń ŕřěďńőęěŋ čřşŕŕőľ Łőřŋěńńă ďń£ ¡łśŕěřĺňěŋšă ŕő ŕőĺśłş ¡ńěłšřĺůěśłőčő ďĺŕőńĳŋőčő ňőňěŋšă ¡ńěłšřőŋă (eİĎŇ) [9, 10] ĺ ŋěďăćŋő ążń ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăŋ ŕő ěčő śŕěłšřăň ćőğąşęďěŋĺ£ [11].

Šăłĺň őąřăğőň, űěń£ňĺ ŋăśšő£źěľ řăąőšż £ćń£- ¿šś£:

1) řăğřăąőšłă ňěšőďĺłĺ řăśůěšă ĺğňěŋěŋĺ£ ůăśšőšż ŕěřěţőďă ŕřĺ ğăďăŋŋőň ğŋăůěŋĺĺ ćăřĺăűĺĺ α;

2) ŕřĺňěŋěŋĺě ¡šőľ ňěšőďĺłĺ ł ¡ńěłšřőŋŋő-łő-ńěąăšěńĳŋőňş ŕěřěţőďş ć ňőńěłşń£řŋőň ĺőŋě HfF^+, ŕřěďńőęěŋŋőňş ł řăśśňőšřěŋĺ¿ ć řăąőšě [8].

2. Ňěšőďĺłă řăśůěšă. Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřěďńőęěŋă śńěďş¿źă£ ňěšőďĺłă řăśůěšă:

1) ğăďă¿šś£ ďćă ğŋăůěŋĺ£ ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšşřż, \ŋě śńĺÿłőň śĺńĳŋő" őšńĺůă¿źĺěś£ ďřşč őš ďřşčă;

2) ďń£ łăęďőčő ğŋăůěŋĺ£ α čěŋěřĺřşěšś£ řěń£šĺćĺśšśłĺľ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăń, ć šő ćřěň£ łăł ăšőňŋżľ ąăğĺś ąěřěšś£ őďŋĺň ĺ šěň ęě ďń£ řăğŋżţ ğŋăůěŋĺľ α;

3) ŕőďčőšăćńĺćăěšś£ śšăřšőćżľ ŋăąőř ňőńěłşń£řŋżţ őřąĺšăńěľ ňěšőďőň Complete Active Space Self Consistent Field (CASSCF) [12];

4) ďń£ łăęďőčő α řăśśůĺšżćă¿šś£ ŕőšěŋűĺăńĳŋżě ŕőćěřţŋőśšĺ (łřĺćżě) ďń£ ŋěśłőńĳłĺţ ćőğąşęďěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ňěšőďőň łőŋťĺčşřăűĺőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ś şůěšőň śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋżţ ćłńăďőć (śň. ŋĺęě);

5) ğăšěň ćżąĺřăěšś£ ¡ńěłšřőŋŋő-łőńěąăšěńĳŋżľ ŕěřěţőď (őłőŋůăšěńĳŋő ¡šőš ŕěřěţőď ňőęěš ążšĳ ćżąřăŋ ŕőśńě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő şšőůŋěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋő-łőńěąăšěńĳŋżţ śŕěłšřőć), ŋăůăńĳŋőě ĺ łőŋěůŋőě śőśšő£ŋĺ£ łőšőřőčő ŕőůšĺ ćżřőęďěŋż ĺ ĺňě¿š łăůěśšćěŋŋő řăğńĺůŋżě ğăćĺśĺňőśšĺ őš α, řăśśůĺšżćăěšś£ ěčő \őšłńĺł" ŋă ćăřĺăűĺ¿ α.

Řăśśňőšřĺň šěŕěřĳ ąőńěě ŕőďřőąŋő łăęďżľ ŕşŋłš ďăŋŋőľ śţěňż. Ć řăąőšě ćżŕőńŋěŋ łćăŋšőćőţĺňĺůěśłĺľ řăśůěš ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ łřĺćżţ őśŋőćŋőčő ĺ ŕěřćőčő ćőğąşęďěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ňőńěłşń£řŋőčő łăšĺőŋă HfF^+ ďń£ ďćşţ ğŋăůěŋĺľ ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšşřż: śőćřěňěŋŋőčő ğŋăůěŋĺ£ α_0 ĺ α_1 = α_0/0.99 (šăłęě ążń ŕřőćěďěŋ řăśůěš ďń£ α_2 = α_0/0.90, őďŋăłő, łăł őłăğăńőśĳ, šăłă£ ćăřĺăűĺ£ ŕřĺćőďĺš ł śńĺÿłőň śĺńĳŋőňş ĺğňěŋěŋĺ¿ ć ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ şřőćŋ£ţ ĺ, ć řěğşńĳšăšě, ł ąőńĳÿőľ ŕőčřěÿŋőśšĺ ŕřĺ ćżůĺśńěŋĺĺ ĺţ ŕřőĺğćőďŋżţ ŕő α^2). Ďń£ şůěšă ŕőŕřăćłĺ ŋă ŋěńĺŋěľŋş¿ ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčĺĺ ŕěřěţőďă őš α^2 ďń£ őďŋőčő ĺğ ňěęž- £ďěřŋżţ řăśśšő£ŋĺľ ążń šăłęě ŕřőćěďěŋ řăśůěš ŕřĺ α�1 = α0^√2 � 1/0.99^2 ß α0/1.01. Őďŋăłő ążńő ŋăľďěŋő, ůšő śőőšćěšśšćş¿źĺě ŕőŕřăćłĺ ŕřěŋěąřěęĺňő ňăńż.

Ďń£ şůěšă řěń£šĺćĺśšśłĺţ ¡ťťěłšőć (ğăćĺś£źĺţ őš α) ĺśŕőńĳğőćăńś£ ňěšőď őąőąźěŋŋőčő řěń£šĺćĺśšśłőčő ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕőšěŋűĺăńă őśšőćă (Generalized Relativistic E¸ective Core Potential ĺńĺ GRECP) [13, 14]. Őšňěšĺň, ůšő ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ŕřĺňěŋ£¿šś£ ĺ ŕőńŋő¡ńěłšřőŋŋżě ňěšőďż ś čăňĺńĳšőŋĺăŋăňĺ Ďĺřăłă-Łşńőŋă ĺńĺ Ďĺřăłă-Łşńőŋă-Ąřěľšă. Őďŋăłő ¡šĺ ňěšőďż ŕőłă ěźě ŋě őůěŋĳ ¡ťťěłšĺćŋż ć řăśůěšăţ śőěďĺŋěŋĺľ š£ęěńżţ ¡ńěňěŋšőć, łőčďă ŋěőąţőďĺňő ś ćżśőłőľ šőůŋőśšĳ¿ şůĺšżćăšĳ łőřřěń£űĺőŋŋżě ¡ťťěłšż. Ć šő ęě ćřěň£, ĺśŕőńĳğş£ ňěšőď GRECP^{2)}, ğăďăůş őŕĺśăŋĺ£ ňőńěłşńż ňőęŋő řăğďěńĺšĳ ŋă ŋěśłőńĳłő ůăśšěľ: (ă) śŋăůăńă ćżąřăšĳ ŋěłőšőřżľ őśšőć ş š£ęěńőčő ăšőňă, łőšőřżľ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ňěŋ£ěšś£ (ŋě ćőğňşźăěšś£) ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ śőśšő£ŋĺľ ¡ńěłšřőŋőć ć ćăńěŋšŋőľ őąńăśšĺ, ĺ ŋă őśŋőćě ăšőňŋżţ řăśůěšőć śňőďěńĺřőćăšĳ ěčő ćğăĺňőďěľśšćĺě ś ćăńěŋšŋżňĺ ĺ ćŋěÿŋĺňĺ őśšőćŋżňĺ ¡ńěłšřőŋăňĺ ś ŕőňőźĳ¿ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă; (ą) ğăšěň řěÿăšĳ ňőńěłşń£řŋş¿ ğăďăůş, ć łőšőřőľ £ćŋő řăśśňăšřĺćă¿šś£ šőńĳłő ćăńěŋšŋżě ĺ ćŋěÿŋĺě őśšőćŋżě ¡ńěłšřőŋż. Ŕřĺ ¡šőň ňőęŋő ćżąřăšĳ ďőśšăšőůŋő ŕőńŋżľ ąăğĺś ďń£ őŕĺśăŋĺ£ łőřřěń£űĺľ řăśśňăšřĺćăěňżţ £ćŋő ¡ńěłšřőŋőć, ć šő ćřěň£ łăł ć ŕőńŋő¡ńěłšřőŋŋżţ ŕőďţőďăţ ¡šő ďő-

2)Ďřşčĺě ćăřĺăŋšż RECP šăłęě, ć ŕřĺŋűĺŕě, ňőčşš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋż, ŋő šőůŋőśšĳ řăśůěšőć ňőęěš őłăğăšĳś£ ğăňěšŋő ŋĺęě.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008

Řĺś.1. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕőŋĺęěŋĺ£ ¡ŋěřčĺľ őśŋőćŋőčő ĺ ćőğąşęďěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŕřĺ ŕěřěţőďě őš ff0 ł ff1 őš řăśśšő£ŋĺ£ Hf{F

śšăšőůŋő šřşďŋő őśşźěśšćĺšĳ ŋă śőćřěňěŋŋżţ łőňŕĳ¿šěřăţ.

Ĺğ řăśůěšă HfF^+ ążńĺ £ćŋő ĺśłń¿ůěŋż 1s � 4f- ¡ńěłšřőŋż čăťŋĺ£ (60 őśšőćŋżţ ¡ńěłšřőŋőć), ťšőř ęě řăśśňăšřĺćăńś£ śő ćśěňĺ śćőĺňĺ ¡ńěłšřőŋăňĺ. Ăŋăńĺğ ćăęŋőśšĺ şůěšă řěńăłśăűĺĺ 4f-őąőńőůłĺ ŕřőćěďěŋ ć řăąőšě [15]. Šăň ŕőłăğăŋő, ůšő šăłőě ćłń¿ůěŋĺě ňőčńő ąż ŋěśłőńĳłő şćěńĺůĺšĳ šőůŋőśšĳ řăśůěšőć, őďŋăłő ŕřĺćěďěš ł łăůěśšćěŋŋőňş řőśšş ćřěňěŋŋ«żţ ğăšřăš ŋă řăśůěš. Ţőš£ 5s- ĺ 5p-¡ńěłšřőŋż śĺńĳŋěě ść£- ğăŋż, ůěň 4f-¡ńěłšřőŋż (5s- ĺ 5p-őřąĺšăńĳŋżě ¡ŋěřčĺĺ ć 2 ĺ 1.2 řăğă ćżÿě, śőőšćěšśšćěŋŋő, ůěň 4f), łőřřěń£űĺőŋŋżě ćłńăďż ŕőśńěďŋĺţ őłăğżćă¿š śşźěśšćěŋŋő ňěŋĳÿěě ćńĺ£ŋĺě ŋă śŕěłšřőśłőŕĺůěśłĺě śćőľśšćă HfF^+. İšő őąşśńőćńěŋő śńěďş¿źĺňĺ ŕřĺůĺŋăňĺ: (ă) ć őšńĺůĺě őš 5s- ĺ 5p-őąőńőůěł, 4f-őąőńőůłă ńőłăńĺğőćăŋă ć śşźěśšćěŋŋő ďřşčőľ őąńăśšĺ ŕřőśšřăŋśšćă, ŋěęěńĺ 5d ĺ, ć őśőąěŋŋőśšĺ, 6s ĺ 6p (śřěďŋĺě řăďĺşśż 5s- ĺ 5p-őąőńőůěł ŕřĺňěřŋő ć ďćă řăğă ŕřěćżÿă¿š řăďĺşś 4f); (ą) łőřřěń£űĺĺ ďń£ 4f-¡ńěłšřőŋőć ŕőďăćńěŋż šăłęě ĺğ-ğă őšśşšśšćĺ£ \ŋĺğłőńěęăźĺţ" g-śőśšő£ŋĺľ, ńőłăńĺğőćăŋŋżţ ďőśšăšőůŋő ąńĺğłő ł ŋĺň ć ŕřőśšřăŋśšćě. Šăłĺň őąřăğőň, ć ŋăÿěň řăśůěšě £ćŋő řăśśňăšřĺćăńĺśĳ šőńĳłő 20 ¡ńěłšřőŋőć. Łőřřěń£űĺőŋŋżľ ąăğĺś ďń£ Hf ążń ćğ£š ĺğ řăąőšż [15]. Ďń£ F ĺśŕőńĳğőćăńś£ ąăğĺś ANO-L ĺğ ąĺąńĺőšěłĺ ŕăłěšă MOLCAS 4.1 [16].

Ŋă śńěďş¿źěň ¡šăŕě ążń ŕőńşůěŋ śšăřšőćżľ ŋăąőř ňőńěłşń£řŋżţ őřąĺšăńěľ ňěšőďőň CASSCF ś şśřěďŋěŋŋőľ ŕő śŕĺŋş ůăśšĳ¿ GRECP, šő ěśšĳ ŋă ¡šőľ śšăďĺĺ £ćŋő şůĺšżćăńĺśĳ šőńĳłő śłăń£řŋő-řěń£- šĺćĺśšśłĺě ¡ťťěłšż. Ć ňěšőďě CASSCF ćśě őřąĺšăńĺ ŕőďřăğďěń£¿šś£ ŋă šřĺ čřşŕŕż: ŋěăłšĺćŋżě, ăłšĺćŋżě ĺ ćĺřšşăńĳŋżě. Ŋěăłšĺćŋżě őřąĺšăńĺ ďćăęďż ğăśěńěŋż ćő ćśěţ łőŋťĺčşřăűĺ£ţ, ďń£ ăłšĺćŋżţ őřąĺšăńěľ ćőğňőęŋż ń¿ążě (őš 0 ďő 2) ğăśěńěŋŋőśšĺ, ă ćĺřšşăńĳŋżě őřąĺšăńĺ őśšă¿šś£ śćőąőďŋżňĺ ćő ćśěţ łőŋťĺčşřăűĺ£ţ. Ňěšőď ŕőğćőń£ěš ŕřĺčőšőćĺšĳ ąőńěě őŕšĺňăńĳŋżě ďń£ łőřřěń£űĺőŋŋżţ řăśůěšőć őřąĺšăńĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ňěšőďőň Ţăřšřĺ-Ťőłă ğă śůěš ůăśšĺůŋőčő şůěšă łőřřěń£űĺĺ.

Ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň CASSCF-őřąĺšăńěľ ążń ŕřőćěďěŋ řăśůěš ňěšőďőň ŕř£ňőčő łőŋťĺčşřăűĺőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ś şůěšőň śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋżţ ¡ťťěłšőć { SODCI (Spin-Orbit Direct Con˛guration Interaction) [17 { 20] ś śěńěłšĺřşěňżňĺ őďŋőłřăšŋżňĺ ĺ ďćşłřăšŋżňĺ ćőğąşęďěŋĺ£ňĺ ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ŋěłőšőřőňş ňŋőčőłőŋťĺčşřăűĺőŋŋőňş śśżńőůŋőňş śőśšő£ŋĺ¿, řěăńĺğőćăŋŋőňş ŋă ŋăąőřě řăğńĺůŋżţ ~S śŕĺŋ- ĺ śĺňňěšřĺľŋő-ăďăŕšĺřőćăŋŋżţ ňŋőčő¡ńěłšřőŋŋżţ ťşŋłűĺľ.

3. Řěğşńĳšăšż ĺ őąśşęďěŋĺě. Łăł ĺ ć ŕřěďżďşźěň řăśůěšě [15], ďń£ őśŋőćŋőčő śőśšő£ŋĺ£ HfF^+ ŕřĺ α = α_0 ążń ŕőńşůěŋ šěřň^1˚^+, ă ďń£ ŕěřćőčő ćőğąşęďěŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£, ńěęăźěčő ŋă ω_{el} = 1633 śň�^1 ćżÿě, {^3´_1 (ŕřĺ ¡šőň ďń£ őąőĺţ śőśšő£ŋĺľ őŕšĺňĺğĺřőćăńőśĳ řăćŋőćěśŋőě řăśśšő£ŋĺě).

Ŋă řĺś.1 ŕřĺćěďěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ĺğňěŋěŋĺ£ ¡ŋěřčĺľ őśŋőćŋőčő ĺ ćőğąşęďěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£- ŋĺľ ŕřĺ ŕěřěţőďě őš α_0 ł α_1 őš ňěęž£ďěřŋőčő řăśśšő£ŋĺ£ Hf { F. Ćĺďŋő, ůšő ŕőŋĺęěŋĺě ¡ŋěřčĺĺ őůěŋĳ śńăąő ğăćĺśĺš őš řăśśšő£ŋĺ£ Hf { F.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008

Řăśśůĺšăŋŋżě łőńěąăšěńĳŋżě ůăśšőšż ďń£ ¡šĺţ ďćşţ śőśšő£ŋĺľ śőśšăćń£¿š ω^{(0)}ν = 790 śň�^1 ĺ ω^{(1)}ν = = 746 śň�^1, śőőšćěšśšćěŋŋő. Šăłĺň őąřăğőň, ¡ŋěřčĺ£ šřěšĳěčő łőńěąăšěńĳŋőčő şřőćŋ£ őśŋőćŋőčő ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ šőńĳłő ŋă ω = ω_{el} +^3_2 ω^{(1)}ν � 7 2 ω^{(0)}_ν = 13 śň�^1 őšńĺůăěšś£ őš ŕěřćőčő łőńěąăšěńĳŋőčő şřőćŋ£ ćőğąşęďěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ (řĺś.2).

Řĺś.2. Řăśśůĺšăŋŋżě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ ¡ńěłšřőŋŋő-łőńě-ąăšěńĳŋżţ şřőćŋěľ őśŋőćŋőčő ĺ ŕěřćőčő ćőğąşęďěŋŋőčő śőśšő£ŋĺľ HfF^+. Re { őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋőě ğŋăůěŋĺě ňěęž£ďěřŋőčő řăśśšő£ŋĺ£

Ğďěśĳ ŋěőąţőďĺňő őšňěšĺšĳ, ůšő ŕőńşůăěňżě ĺğ řăśůěšă ďăŋŋżě ŋĺ ć łőěň śńşůăě ŋě śńěďşěš řăśśňăšřĺćăšĳ łăł šőůŋżě řěğşńĳšăšż { ŕőčřěÿŋőśšĳ ďń£ ćżůĺśńěŋŋőľ ω_{el} ňőęěš ďőśšĺčăšĳ 500 śň�^1. Ďőśšăšőůŋő ęě šőůŋżě ďăŋŋżě ŕő ¡ŋěřčĺ£ň ŕěřěţőďőć ňőčşš ążšĳ ŕőńşůěŋż šőńĳłő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő, ĺ ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ šăłĺě ĺśśńěďőćăŋĺ£ şśŕěÿŋő ćżŕőńŋ£¿šś£ čřşŕŕőľ Łőřŋěńńă [11]. Šěň ŋě ňěŋěě, ŕőńşůěŋŋżě ğďěśĳ őűěŋłĺ ćăęŋż ŕřĺ ŕőďčőšőćłě ¡łśŕěřĺňěŋšă ĺ ŕőśńěďş¿źěň ăŋăńĺğě ěčő ďăŋŋżţ. Őšňěšĺň šăłęě, ůšő ďăęě ăŋăńĺğ śŕěłšřăńĳŋżţ ďăŋŋżţ ďń£ šăłĺţ łőřőšłőęĺćşźĺţ ć śćőąőďŋőň śőśšő£ŋĺĺ śĺśšěň, łăł HfF^+, ŋěćőğňőęěŋ ąěğ ŕřěďćăřĺšěńĳŋőčő ŕřěűĺğĺőŋŋőčő řăśůěšă šěřňőć ďăŋŋőčő łăšĺőŋă. Ć őšńĺůĺě őš w_{el} ĺ w_v , łőšőřżě ňőčşš ążšĳ ąőńěě šőůŋő ĺğňěřěŋż ć ¡łśŕěřĺňěŋšě, ŕřőĺğćőďŋş¿ w_{el} ŕő α ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ šőńĳłő ĺğ řăśůěšă.

İńěłšřőŋŋżľ ŕěřěţőď ω_{el} ŋě £ćń£ěšś£ ŕěřěţőďőň, ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő őąşśńőćńěŋŋżň šőŋłőľ śšřşłšşřőľ, ŕő¡šőňş şřăćŋěŋĺě (2) ŋěŕřĺňěŋĺňő (ţőš£ ŕőńěğŋő ďń£ łăůěśšćěŋŋőčő ŕőŋĺňăŋĺ£ ğăďăůĺ), ĺ ňż ňőęěň ğăŕĺśăšĳ [8]: ω_{el} = ω_{el,0} + qx, čďě ω_{el,0} śőőšćěšśšćşěš ğŋăůěŋĺ¿ ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšşřż α = α_0 ĺ x = α^2/α^2_0 � 1; ťăłšőř q őšćěšśšćěŋěŋ ğă řěń£šĺćĺśšśłĺě ŕőŕřăćłĺ ł ¡ŋěřčĺĺ. Ĺśŕőńĳğş£ řăśśůĺšăŋŋżě ďăŋŋżě ďń£ ω_{el,0} ĺ ω_{el,1}, śőőšćěšśšćş¿źĺě ćżąřăŋŋżň ğŋăůěŋĺ£ň ŕőśšő£ŋŋőľ šőŋłőľ śšřşłšşřż, α_0 ĺ α_1 = α_0/0.99, ŕőńşůăěň: q = ω_{el,1} � ω_{el,0} 1 0.99^2 � 1

ß 13000 śň�^1,

δω ω ¸ 2000^{δα}_α .

Ŕőńăčă£ šěŕěřĳ, ůšő ďń£ ďőśšĺęěŋĺ£ ŋăĺńşůÿěčő őčřăŋĺůěŋĺ£ ŋă ćăřĺăűĺ¿ α śńěďşěš ąřăšĳ δα/α¸

¸ 10�^{15} [8], ŕőńşůăěň δω ¸ 0.8 Čű (őšňěšĺň šăłęě,

ůšő ďń£ δα/α ěśšĳ ĺ ďřşčĺě, ňěŋěě őŕšĺňĺśšĺůŋżě őűěŋłĺ, ć ůăśšŋőśšĺ, ć [21] ďăěšś£ ŕřěďćăřĺšěńĳŋőě ğŋăůěŋĺě 10�^{17}). Řăśśůĺšăŋŋőě ğŋăůěŋĺě ďń£ δω ąńĺğłő ł őűěŋłě, śďěńăŋŋőľ ć řăąőšě [8] (0.6 Čű), ć łőšőřőľ ğŋăůěŋĺě ďń£ ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕěřěţőďă^1˚^+ �^3 ´_1 ąřăńőśĳ ĺğ ăšőňŋżţ řăśůěšőć ďń£ ăŋăńőčĺůŋőčő ŕěřěţőďă ć Yb^+. Ŕőńşůěŋŋă£ őűěŋłă ćżčń£ďĺš ąőńěě őąŋăďěęĺćă¿źěľ, ůěň ďń£ ř£ďă ďřşčĺţ śĺśšěň, řăśśňăšřĺćăěňżţ ć [8], ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ šőůłĺ ğřěŋĺ£.

4. Ğăłń¿ůěŋĺě. Ŕřěďńăčăěňżľ ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕőďţőď £ćń£ěšś£, ŋăśłőńĳłő ŋăň ĺğćěśšŋő, ŕěřćżň ŋăďěęŋżň śŕőśőąőň řăśůěšă ŕřőĺğćőďŋőľ ŕő α őš ¡ŋěřčĺĺ ¡ńěłšřőŋŋő-łőńěąăšěńĳŋőčő ŕěřěţőďă ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ š£ęěńżţ ăšőňőć, łőšőřżě ňőčşš ćłń¿ůăšĳ dĺ f-¡ńěňěŋšż, ĺ łőšőřżě ňőčşš őąńăďăšĳ ďőśšăšőůŋő śńőęŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřőľ. İšő ďőśšĺčăěšś£ ğă śůěš ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ňěšőďă řěń£šĺćĺśšśłőčő ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕőšěŋűĺăńă őśšőćă, łőšőřżľ, ś őďŋőľ śšőřőŋż, őąńăďăěš ćżśőłőľ śšěŕěŋĳ¿ šőůŋőśšĺ, ă ś ďřşčőľ, { ŕőğćőń£ěš ćżŕőńŋ£šĳ řăśůěš ňőńěłşńż ś ňăłśĺňăńĳŋőľ ¡łőŋőňĺůŋőśšĳ¿, ůšő ďěńăěš ěčő ŕřĺňěŋĺňżň ł ňŋőčőăšőňŋżň ňőńěłşń£řŋżň śĺśšěňăň, ć őšńĺůĺě őš ŕőńŋő¡ńěłšřőŋŋżţ ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ ŕőďţőďőć.

Ć řăąőšě řăśśňőšřěŋ ŕěřěţőď ňěęďş łőńěąăšěńĳŋżňĺ şřőćŋ£ňĺ őśŋőćŋőčő ĺ ŕěřćőčő ćőğąşęďěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ňőńěłşń£řŋőčő łăšĺőŋă HfF^+, ďń£ łőšőřőčő řăśśůĺšăŋő ĺğňěŋěŋĺě ůăśšőšż ŕřĺ ňăńőň ĺğňěŋěŋĺĺ α. Łăł śńěďşěš ĺğ ćżŕőńŋěŋŋżţ řăśůěšőć, ¡ťťěłš śňěźěŋĺ£ ůăśšőšż ¡ńěłšřőŋŋő-łőńěąăšěńĳŋőčő ŕěřěţőďă ŕřĺ ćăřĺăűĺĺ ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ŕőśšő£ŋŋżţ ňőęěš ążšĳ ćŕőńŋě ŋăąń¿ďăěň (ć śőůěšăŋĺĺ ś ŕřěűĺğĺőŋŋőśšĳ¿ ňőńěłşń£řŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ) ć ńăąőřăšőřŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ.

Ďăŋŋă£ řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋš # 06-03-33060 ĺ ůăśšĺůŋő čřăŋš # 07-03-01139). Ăćšőřż ŕřĺğŋăšěńĳŋż Ň.Č. Łőğńőćş ğă ňŋőčőůĺśńěŋŋżě őąśşęďěŋĺ£ ĺ łőňňěŋšăřĺĺ ĺ Ć.Ň. Ÿăąăěćş ğă ŕőńěğŋżě śśżńłĺ ŕő šěňě ďăŋŋőľ řăąőšż.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008

672 Ń. Ć. Śłřĺŕŋĺłőć, Ŋ. Ś. Ňőś£čĺŋ, Ă. Ŋ. Ŕěšřőć, Ă. Ć. Šĺšőć

1. P. A. M. Dirac, Nature 139, 323 (1937). 2. V. V. Flambaum, arXiv:0801.1994v1 [nucl-th] (2008). 3. V. V. Flambaum, Phys. Rev. A 73, 034101 (2006).

[arXiv: physics/0601034].

4. E. A. Cornell and C. E. Wieman, Rev. Mod. Phys. 74, 875 (2002).

5. J. Doyle, B. Friedrich, R. Krems, and F. Masnou- Seeuws, Eur. Phys. J. D 31, 149 (2004).

6. K. M. Jones, E. Tiesinga, P. D. Lett, and P. S. Julienne, Rev. Mod. Phys. 78, 483 (2006).

7. T. K«ohler, K. G«oral, and P. S. Julienne, Rev. Mod. Phys.

78, 1311 (2006).

8. V. V. Flambaum and M. G. Kozlov, Phys. Rev. Lett. 99, 150801 (2007).

9. R. Stutz and E. Cornell, APS Meeting, Abstracts pp.

J1047+ (2004).

10. E. R. Meyer, J. L. Bohn, and M. P. Deskevich, Phys.

Rev. A 73, 062108 (2006).

11. E. Cornell, ńĺůŋă£ ŕěřěŕĺśłă (2008).

12. J. Olsen and B. O. Roos, J. Chem. Phys. 89, 2185

(1988).

13. A. V. Titov and N. S. Mosyagin, Int. J. Quantum Chem.

71, 359 (1999).

14. A. V. Titov, N. S. Mosyagin, T. A. Isaev, and A. N. Petrov, Phys. Atomic Nucl. 66, 1152 (2003).

15. A. N. Petrov, N. S. Mosyagin, T. A. Isaev, and A. V. Titov, Phys. Rev. A 75, 030501(R) (2007). [arXiv: physics/0611254].

16. K. Andersson, M. R. A. Blomberg, M. P. F-ulscher et al., Quantum-chemical program package, 1991.

17. R. J. Buenker and S. D. Peyerimho¸, Theor. Chim. Acta 35, 33 (1974).

18. R. J. Buenker and S. Krebs, in Recent Advances in Multireference Methods, Ed. K Hirao, World Scienti˛c, Singapore, 1999, p. 1.

19. A. B. Alekseyev, H. P. Liebermann, and R. J. Buenker, in Recent Advances in Relativistic Molecular Theory, Eds. K Hirao and Y Ishikawa, World Scienti˛c, Singapore, 2004, p. 65.

20. A. V. Titov, N. S. Mosyagin, A. B. Alekseyev, and R. J. Buenker, Int. J. Quantum Chem. 81, 409 (2001).

21. T. Rosenband, D. B. Hume, P. O. Schmidt et al., Science p. 1154622 (2008).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008