
rAS^ET \LEKTRONNOJ STRUKTURY FULLERENA W MODELI SFERI^ESKOJ KWANTOWOJ QMY.

w.w.rOTKIN, r.a.sURIS
aNNOTACIQ

pREDSTAWLENA MODELX SWERNUTOJ W SFERU KWANTOWOJ QMY, POZWOLQ@]AQ RASS^ITATX [IRINU ZAPRE]ENNOJ ZONY
FULLERENA, ^ASTOTY MOLEKULQRNYH KOLLEKTIWNYH WOZBUVDENIJ, DI\LEKTRI^ESKU@ FUNKCI@ KRISTALLA W DI-
POLXNOM PRIBLIVENII. pOLQRIZUEMOSTX MOLEKULY, OPREDELQEMAQ W RAMKAH MODELI METODOM SAMOSOGLASOWANNOGO
POLQ, SODERVIT BOLX[OJ FAKTOR DEPOLQRIZACII.
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I. kwantowaq qma, swernutaq w sferu, kak wozmovnaq modelx molekuly C60.

mOLEKULA FULLERENA | NOWOJ ALLOTROPNOJ MODIFIKACII UGLERODA | I KRISTALL, POSTRENNYJ IZ NIH, W
TE^ENIE TREH POSLEDNIH LET QWLQ@TSQ OB_EKTOM POSTOQNNOGO INTERESA SO STORONY MNOGIH ISSLEDOWATELXSKIH

GRUPP. zNA^ITELXNOE KOLI^ESTWO RABOT, POSWQ]ENNYH \KSPERIMENTALXNOMU ISSLEDOWANII@ \LEKTRONNOJ STRUK-
TURY FULLERENA [1{8], SWIDETELXSTWUET OB \TOM. w POSLEDNEE WREMQ OPREDELENNYJ USPEH BYL DOSTIGNUT W TEO-
RETI^ESKOJ INTERPRETACII POLU^ENNYH SPEKTROW [9{14], W OSNOWNOM, W REZULXTATE DOSTATO^NO SLOVNYH KOMPX@-
TERNYH RAS^ETOW.
zDESX MY PREDSTAWIM O^ENX PROSTU@ MODELX MOLEKULY C60 KAK KWANTOWOJ QMY, SWERNUTOJ W SFERU (sskq).

dOSTOINSTWAMI \TOJ MODELI QWLQETSQ NAGLQDNOSTX I WOZMOVNOSTX POLU^ITX NESMOTRQ NA PROSTOTU ISPOLXZO-
WANNOGO PRIBLIVENIQ RAZUMNYE OCENKI DLQ TAKIH PARAMETROW \LEKTRONNOJ SISTEMY, KAK OPTI^ESKAQ [IRINA
ZAPRE]ENNOJ ZONY, \NERGIQ PLAZMENNYH KOLEBANIJ, WOZBUVDAEMYH W OTDELXNOJ MOLEKULE I W MOLEKULQRNOM

KRISTALLE FULLERENA.
rASSMOTRENIE MOLEKULY FULLERENA KAK SWERNUTOJ W SFERU GRAFITOWOJ PLOSKOSTI PREDSTAWLQETSQ RAZUMNYM,

POSKOLXKU RAZWERTKA MOLEKULY OTLI^AETSQ OT SLOQ GRAFITA TOLXKO NALI^IEM 12 PENTAGONALXNYH DEFEKTOW,
OBESPE^IWA@]IH NEPLANARNOSTX POWERHNOSTI. mOVNO POPYTATXSQ ISSLEDOWATX MOLEKULU ANALOGI^NO OB_EKTU,
HORO[O IZWESTNOMU W FIZIKE POLUPROWODNIKOWYH NANOSTRUKTUR| KWANTOWOJ QME [15].nA[ PODHOD SOOTWETSTWUET

OPISANI@ C60 KAK SISTEMY S DWUMERNYM \LEKTRONNYM GAZOM NA POWERHNOSTI SFERY. w RAMKAH STANDARTNOJ

MODELI PO^TI SWOBODNYH \LEKTRONOW MY ISPOLXZUEM RE[ENIQ NEWOZMU]ENNOGO URAWNENIQ {REDINGERA W KA^ESTWE

NULEWOGO PRIBLIVENIQ I WNESEM POPRAWKI ZA S^ET MEV\LEKTRONNOGO KULONOWSKOGO WZAIMODEJSTWIQ.
tANGENCIALXNAQ SOSTAWLQ@]AQ IMPULXSA DLQ OBY^NOJ KWANTOWOJ QMY (kq) NEPOSREDSTWENNO PREWRA]AETSQ

W: �hk̂k ! �hL̂=R { OTNO[ENIE UGLOWOGO MOMENTA K RADIUSU ORBITY \LEKTRONA. sOOTWETSTWU@]AQ KINETI^ESKAQ
\NERGIQ WRA]ENIQ \LEKTRONA IMEET STANDARTNU@ KWADRATI^NU@ ZAWISIMOSTX OT WELI^INY UGLOWOGO MOMENTA

(KAK DLQ kq | OT MOMENTA W PLOSKOSTI). pODOBNO TOMU, KAK W kq KWANTUETSQ DWIVENIE \LEKTRONA POPEREK

QMY, TAK I DLQ sskq MOVNO WWESTI DISKRETNYE UROWNI \NERGII \LEKTRONA, SOOTWETSTWU@]IE RADIALXNOMU
KWANTOWANI@ IMPULXSA. |TI \NERGETI^ESKIE UROWNI OPREDELQ@TSQ V (r) PRITQGIWA@]IM POTENCIALOM IONOW

UGLERODA, KOTORYJ UDERVIWAET \LEKTRONY W UZKOJ OBLASTI WBLIZI POWERHNOSTI MOLEKULY C60 RADIUSOM R I

TOL]INOJ a MNOGO MENX[E RADIUSA.
tAKIM OBRAZOM, KINETI^ESKAQ \NERGIQ \LEKTRONA NA POWERHNOSTI MOLEKULY IMEET DWE KOMPONENTY " = "l+ "n.

dALEKO IDU]AQ ANALOGIQ S OBY^NOJ kq POZWOLQET OCENITX OTNO[ENIE \TIH DWUH KOMPONENT \NERGII \LEKTRONA

KAK
�
a
R

�2
� 1, GDE R | SREDNIJ RADIUS MOLEKULQRNOJ WOLNOWOJ FUNKCII. rAZUMNU@ OCENKU DLQ R DAET SREDNEE

RASSTOQNIE ATOMOW UGLERODA OT CENTRA MOLEKULY R = 3:53 �A, | OTMETIM, ^TO W \TOM SLU^AE DIAMETR MOLEKULY
STANOWITSQ MENX[E MEVMOLEKULQRNOGO RASSTOQNIQ, KOTOROE DLQ gck PLOTNEJ[EJ UPAKOWKI FULLERENA SOSTAW-
LQET 10.04 �A. w L@BOM SLU^AE \TOT RADIUS ZAMETNO PREWY[AET TOL]INU \LEKTRONNOJ OBLO^KI, KOTORAQ DOLVNA
BYTX PORQDKA a ' 1:5 �A| RAZMERA ATOMA UGLERODA.
sPIN{ORBITALXNYM WZAIMODEJSTWIEM MY PRENEBREGAEM PO ANALOGII S DRUGIMI ALLOTROPNYMI MODIFIKACIQMI

UGLERODA, GDE ONO ^REZWY^AJNO MALO.
u^ITYWAQ, ^TO RADIUS MOLEKULY WELIK PO SRAWNENI@ S TOL]INOJ OBOLO^KI, WNUTRI KOTOROJ DWIGA@TSQ \LEK-

TRONY, MOVNO S^ITATX WRA]ATELXNU@ \NERGI@ POPRAWKOJ K RADIALXNOJ ^ASTI KINETI^ESKOJ \NERGII. tOGDA, W
PRENEBREVENII STEPENQMI a=R WY[E PERWOJ, WYRAVENIE DLQ \NERGETI^ESKIH TERMOW W MOLEKULE C60 W NULEWOM

PRIBLIVENII PO MEV\LEKTRONNOMU WZAIMODEJSTWI@ IMEET WID:

" = "l + "n =
�h!0
2

l(l + 1) + "n (1)

ZDESX ISPOLXZOWANO OBOZNA^ENIE DLQ KWANTA ORBITALXNOGO DWIVENIQ:

�h!0 =
�h2

m�R2
(2)

w WYRAVENII (1) "n | \NERGII RADIALXNYH UROWNEJ KWANTOWANIQ.mAS[TAB RADIALXNOJ ^ASTI \NERGII OPRE-
DELQETSQ GLUBINOJ POTENCIALXNOJ QMY KWAZISFERI^ESKOGO KORA, OBRAZOWANNOGO ATOMNYMI OSTOWAMI UGLERODA,
I DOLVEN BYTX PORQDKA ATOMNOJ \NERGII "B . w TO WREMQ KAK KWANT \NERGII ORBITALXNOGO DWIVENIQ SOGLASNO

(2) �h!0 ' 0:6 eV PRI WYBORE: m� = m | MASSY \LEKTRONA, WRA]A@]EGOSQ PO POWERHNOSTI sskq, RAWNOJ MASSE
SWOBODNOGO \LEKTRONA. wOOB]E GOWORQ, WELI^INY R I m� SLEDUET RASSMATRIWATX KAK PODGONO^NYE PARAMETRY

MODELI.

2



rAZDELIM SOSTOQNIQ S RAZLI^NYM GLAWNYM KWANTOWYM ^ISLOM n W RADIALXNYE SERII. tOGDA ZAZOR MEVDU

BLIVAJ[IMI ZAPOLNENNYM I PUSTYM SOSTOQNIQMI WNUTRI KAVDOJ SERII (MEVDU (n; l) I (n; l + 1) ) SOSTAWIT
�h!0(l + 1). kAVDOE SOSTOQNIE SPEKTRA WYROVDENO S KRATNOSTX@ 2(2l+ 1) S U^ETOM SPINOWOGO KWANTOWOGO ^ISLA

I MAGNITNOGO KWANTOWOGO ^ISLA (OT KOTORYH, W NA[EM PRIBLIVENII, \NERGIQ TERMA NE ZAWISIT).
oB]EE ^ISLO \LEKTRONOW, ZAPOLNQ@]IH W OPREDELENNOJ SERII WSE SOSTOQNIQ S ORBITALXNYM KWANTOWYM ^ISLOM

MENX[E ILI RAWNYM NEKTOROMU, OPREDELQEMOMU KAK fERMIEWSKOE lFn | TO ESTX SOOTWETSTWU@]EE WYS[EMU IZ

ZANQTYH UROWNEJ 0 � l � lFn , | RAWNO N :

N = 2

lFnX
l=0

(2l+ 1) = 2(lFn + 1)2 (3)

wAVNO OTMETITX, ^TO NA[E PRIBLIVENIE POZWOLQET PROIZWESTI RAZDELENIE GLAWNOJ (RADIALXNOJ) I MALOJ

(ORBITALXNOJ) KOMPONENT KINETI^ESKOJ \NERGII \LEKTRONA W sskq. pOPRAWKI K \TOMU PRIBLIVENI@ SOOTWET-
STWU@T U^ETU CENTROBEVNOGO SME]ENIQ WRA]A@]IHSQ \LEKTRONOW I, RAZUMEETSQ, PRENEBREVENIE IMI OPRAWDANO
DLQ NE SLI[KOM BOLX[IH l. s DRUGOJ STORONY, ISPOLXZOWANIE WYSOKIH ORBITALXNYH MOMENTOW l OGRANI^ENO
USLOWIEM PRIMENIMOSTI MODELI sskq K MOLEKULE FULLERENA, A IMENNO: ^ISLO UZLOW SFERI^ESKOJ FUNKCII, PO-
QWLQ@]EJSQ KAK RE[ENIE ODNO\LEKTRONNOGO URAWNENIQ {REDINGERA S \NERGIEJ, OPREDELQEMOJ FORMULOJ (1), PO
KRAJNEJ MERE, NE DOLVNO PREWY[ATX ^ISLA UZLOW UGLERODNYH ATOMNYH WOLNOWYH FUNKCIJ DLQ ATOMOW, NAHODQ-
]IHSQ NA \KWATORIALXNOM SE^ENII MOLEKULY. kAK BUDET POKAZANO NIVE, \TOMU USLOWI@ MOVNO UDOWLETWORITX.

II. wybor wozmovnyh |lektronnyh konfiguracij w modeli sskq.

tWERDO USTANOWLENNYM QWLQETSQ TOT FAKT, ^TO ^ISTYJ FULLEREN | DI\LEKTRIK (ILI TO^NEE POLUPROWODNIK S
DOSTATO^NO [IROKOJ ZAPRE]ENNOJ ZONOJ) Eg = 1:5� 1:9 eV [1,2,7,8]. w \TOM SLU^AE W MODELI \LEKTRONNOJ STRUK-
TURY SLEDUET ISKATX KONFIGURACII TIPA "ZAMKNUTYH OBOLO^EK", NE OBLADA@]IE NESPARENNYMI \LEKTRONAMI,
SPOSOBNYMI U^ASTWOWATX W PROWODIMOSTI.
kAVETSQ UDIWITELXNYM, NO LEGKO PROWERITX TO, ^TO DLQ 240 WALENTNYH \LEKTRONOW MOLEKULY FULLERENA W

MODELI sskq WOZMOVNYMI | S U^ETOM USLOWIQ "ZAMKNUTYH OBOLO^EK", | OSTANUTSQ LI[X TRI NABORA, RAZ-
LI^A@]IESQ ^ISLOM ZAPOLNENNYH RADIALXNYH SERIJ (I, RAZUMEETSQ, fERMIEWSKIMI ORBITALXNYMI MOMENTAMI
WNUTRI KAVDOJ IZ SERIJ). mINIMALXNOE ^ISLO NEOBHODIMYH ZAMKNUTYH RADIALXNYH OBOLO^EK | TRI. kAK BU-
DET POKAZANO NIVE, IMENNO \TA KONFIGURACIQ DOLVNA OSU]ESTWLQTXSQ W SILU NEKOTORYH PROSTYH FIZI^ESKIH
SOOBRAVENIJ.
nIVE PREDSTAWLENY TRI EDINSTWENNO WOZMOVNYE KONFIGURACII \LEKTRONOW W sskq, W KOTORYH SOHRANQETSQ

ZAZOR MEVDU PUSTYMI I ZAPOLNENNYMI SOSTOQNIQMI:

A : (n = 1; l � 9) (n = 2; l � 3) (n = 3; l � 1)

B : (n = 1; l � 7) (n = 2; l � 5) (n = 3; l � 3) (n = 4; l � 1) (4)

C : (n = 1; l � 8) (n = 2; l � 4) (n = 3; l � 2) (n = 4; l � 1) (n = 5; l � 0)

w SAMOM DELE, NEOBHODIMOSTX RAZMESTITX 240 \LEKTRONOW PO SOSTOQNIQM S WYROVDENIEM 2(2l+ 1) W SILU URAW-
NENIQ (3) \KWIWALENTNA NEOBHODIMOSTI RAZLOVITX 120 PAR W SUMMU CELYH KWADRATOW | ^ISEL \LEKTRONOW W

KAVDOJ RADIALXNOJ SERII. tRI WOZMOVNYH RAZME]ENIQ PREDSTAWLENY WY[E I OPREDELQ@T ZAZOR MEVDU PUS-
TYMI I ZAPOLNENNYMI UROWNQMI (PRI FIKSIROWANNOM GLAWNOM KWANTOWOM ^ISLE) KAK 2�h!0 ' 1:2 eV DLQ (A;B)
KONFIGURACIJ I �h!0 ' 0:6 eV DLQ POSLEDNEJ. tAKIM OBRAZOM, DAVE \TA DOSTATO^NO GRUBAQ MODELX (BEZ U^ETA
KULONOWSKOGO WZAIMODEJSTWIQ \LEKTRONOW NA POWERHNOSTI SFERY, S PODGONO^NYMI PARAMETRAMI R I m�, WYBRAN-
NYMI W RAZDELE I) OBESPE^IWAET DLQ PERWYH DWUH MODELEJ NEPLOHOE SOGLASIE S \KSPERIMENTOM.
nAIBOLEE PODHODQ]EJ KONFIGURACIEJ DLQ RAS^ETA SWOJSTW MOLEKULY FULLERENA QWLQETSQ NABOR (4). rASSMOT-

RIM ATOMNYE ORBITALI (ao) DLQ ATOMOW UGLERODA, SOSTAWLQ@]IH MOLEKULU C60. w LOKALXNOJ SISTEME KOORDINAT,
SWQZANNOJ S KAVDYM IZ 60 ATOMOW NA POWERHNOSTI MOLEKULY, \TO ao TREH TIPOW:

� 2S

� 2Px; 2Py

� 2Pz.
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bUDEM W PRIBLIVENII METODA LINEJNOJ KOMBINACII ATOMNYH ORBITALEJ RASSMATRIWATX MOLEKULQRNU@ WOLNO-
WU@ FUNKCI@ \LEKTRONA KAK lkao (OTMETIM, ^TO MOVNO POKAZATX \KWIWALENTNOSTX REZULXTATOW, POLU^ENNYH
METODOM lkao, PRIBLIVENI@ SWOBODNYH \LEKTRONOW W OPREDELENNYH USLOWIQH). kAKIM MOVET OKAZATXSQ (n�1)
| ^ISLO UZLOW RADIALXNOJ KOMPONENTY MOLEKULQRNOJ ORBITALI (rkmo)? pOSKOLXKU CENTRY KOORDINAT W ATOM-
NOJ I MOLEKULQRNOJ SISTEMAH KOORDINAT NE SOWPADA@T, W rkmo DA@T WKLAD KAK RADIALXNAQ, TAK I UGLOWAQ

ZAWISIMOSTI ao. lEGKO PONQTX, ^TO ao TIPA 2Px; 2Py (GDE LOKALXNYE OSI x, I y NAPRAWLENY WDOLX POWERHNOSTI

C60 TANGENCIALXNO K SFERE W KAVDOJ TO^KE) NE IME@T UZLOW W RADIALXNOM NAPRAWLENII (SOWPADA@]EM S OSX@

z PRI TAKOM WYBORE LOKALXNYH KOORDINAT). tAKIM OBRAZOM IH KOMBINACIQ SOOTWETSTWUET mo S n = 1. ao 2Pz
IMEET ODIN RADIALXNYJ UZEL | ONA OBRAZUET NORMALX K POWERHNOSTI W KAVDOJ TO^KE. sOOTWETSTWENNO ao 2S
| DWA UZLA I SOOTWETSTWUET TRETXEMU UROWN@ RADIALXNOGO KWANTOWANIQ mo n = 3.
nEWOZMOVNO OBRAZOWATXmo S ^ISLOM UZLOW, BOLX[IM 3, ISPOLXZUQ TOLXKO WOLNOWYE FUNKCII NEWOZBUVDENNYH

ATOMNYH SOSTOQNIJ ATOMA UGLERODA. w SILU WY[EIZLOVENNOGO KOMBINACIQ \LEKTRONNYH UROWNEJ (4), GDE n � 3,
PREDSTAWLQETSQ NAM NAIBOLEE WEROQTNOJ MODELX@ DLQ MOLEKULY C60.
mAKSIMALXNOE ^ISLO UZLOW mo WDOLX POWERHNOSTI MOLEKULY FULLERENA | 2� ^ISLO ATOMNYH OBOLO^EK UG-

LERODA, POPADA@]IH W \KWATORIALXNOE SE^ENIE MOLEKULY = 20 (^ISLO ATOMOW UGLERODA NEOBHODIMO UDWOITX,
TAK KAK DLQ ORBITALEJ TIPA 2Px; 2Py, KOTORYE IME@T PO DWA TANGENCIALXNYH UZLA ZA S^ET UGLOWOJ ZAWISIMOSTI
ao, KAVDU@ OBOLO^KU NA \KWATORE MOLEKULY SLEDUET S^ITATX DWAVDY). ~ISLO UGLOWYH UZLOW mo DOLVNO IMETX

OPREDELENNOE SOOTWETSTWIE RELXEFU IONNOGO MOLEKULQRNOGO POTENCIALA NA POWERHNOSTI MOLEKULY FULLERENA.
pO KRAJNEJ MERE, IMEET SMYSL ISPOLXZOWATX mo S MOMENTOM NE BOLEE l = 10 (TAK KAK IMENNO ORBITALXNOE KWAN-
TOWOE ^ISLO OPREDELQET ^ISLO UZLOW WDOLX POWERHNOSTI). eSLI VE l > 10, TO OTNO[ENIE PERIMETRA MOLEKULY
K ^ISLU UZLOW STANOWITSQ MENX[E MEVATOMNOGO RASSTOQNIQ W MOLEKULE FULLERENA, I W \TOJ OBLASTI MODELX NE
PRIMENIMA.

III. opti~eskie spektry molekuly w modeli sskq.

|LEMENTARNYJ RAS^ET W RAMKAH IZLOVENNOJ MODELI POKAZYWAET, ^TO \LEKTRONNAQ STRUKTURA SISTEMY ^REZWY-
^AJNO POHOVA NA ATOMARNU@. fUNKCIQ EE OTKLIKA NA WNE[NEE WOZMU]ENIE OPREDELQETSQ W DIPOLXNOM PRIBLI-
VENII TREMQ OSNOWNYMI OSCILLQTORNYMI TERMAMI (I NESKOLXKIMI BOLEE SLABYMI, O KOTORYH BUDET RE^X NIVE)
(!2i � !2)�1, KOTORYE SOOTWETSTWU@T TREM DIPOLXNO{RAZRE[ENNYM PEREHODAM MEVDU UROWNQMI ORBITALXNOGO

KWANTOWANIQ W PREDELAH KAVDOJ IZ TREH RADIALXNYH SERIJ. sILY OSCILLQTOROW \TIH PEREHODOW PROPORCIONALX-
NY, KAK NESLOVNO POKAZATX, POLNOMU ^ISLU \LEKTRONOW W SERII.
pEREHODY MEVDU RAZLI^NYMI RADIALXNYMI SERIQMI| NEDIAGONALXNYE OPTI^ESKIE PEREHODY (TO ESTX PEREHO-

DY S IZMENENIEM GLAWNOGO KWANTOWOGO ^ISLA (n; li)! (m; lf ) : n 6= m) OSLABLENY PO SRAWNENI@ S DIAGONALXNYMI

PEREHODAMI W PREDELAH ODNOJ SERII W MERU OTNO[ENIQ (a=R)2, HOTX I NE QWLQ@TSQ ZAPRE]ENNYMI PO SIMMETRII.
w DIPOLXNOM PRIBLIVENII PEREHODY W KWANTOWOJ QME IDUT MEVDU WERHNIMI IZ ZAPOLNENNYH UROWNEJ W KAV-
DOJ IZ RADIALXNYH SERIJ li = Ln (NA^ALXNOE SOSTOQNIE) I L@BYMI UROWNQMI S MOMENTOM, OTLI^A@]IMSQ OT
NA^ALXNOGO NA EDINICU | lf = li � 1 (KONE^NOE SOSTOQNIE). tOGDA DLQ WYBRANNOJ MODELI PEREHODY PROISHODQT

MEVDU SLEDU@]IMI UROWNQMI: (1; 9) I (1; 10), (2; 3) I (2; 4), (3; 1) I (3; 2). dLQ NEDIPOLXNYH PEREHODOW (ESLI
POLE BUDET IZMENQTX UGLOWOJ MOMENT \LEKTRONA BOLEE, ^EM NA 1) OTKLIK WY^ISLQETSQ ANALOGI^NO, LI[X ^ISLO
WOZBUVDAEMYH SOSTOQNIJ BYSTRO RASTET.
pRI^INA OSLABLENIQ SIL OSCILLQTOROW DLQ NEDIAGONALXNYH PEREHODOW, NE ZAPRE]ENNYH PO SIMMETRII I NE QW-

LQ@]IHSQ MALYMI OTNOSITELXNO NALOVENNOGO WOZMU]ENIQ, W TOM, ^TO MOLEKULQRNAQ WOLNOWAQ FUNKCIQ SILXNO
LOKALIZOWANA W OBLASTI WBLIZI RADIUSA SFERY | NA BOLX[OM RASSTOQNII OT NA^ALA KOORDINAT, WYBIRAEMOGO,
RAZUMEETSQ, W CENTRE MOLEKULY. tOGDA OPERATOR RADIALXNOJ KOORDINATY PRAKTI^ESKI NE SME[IWAET SOSTOQ-
NIQ S RAZLI^NYMI GLAWNYMI KWANTOWYMI ^ISLAMI, ESLI WYBRATX RADIALXNYE WOLNOWYE FUNKCII STANDARTNYM
OBRAZOM | ORTOGONALXNYMI DRUG K DRUGU. w DIPOLXNOM PRIBLIVENII OPTI^ESKIJ MATRI^NYJ \LEMENT BUDET

PROPORCIONALEN OPERATORU KOORDINATY:

hr̂inm = hR̂+ x̂inm ' R(�nm + a=R) (5)

GDE x̂| OPERATOR RADIALXNOJ KOORDINATY W SISTEME, SWQZANNOJ S TO^KOJ NA POWERHNOSTI SFERY (ANALOG ATOMNOJ
SISTEMY KOORDINAT), A R | RASSTOQNIE OT CENTRA MOLEKULY DO \TOJ NOWOJ SISTEMY KOORDINAT.
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IV. linejnaq wosprii~iwostx molekuly fullerena w ramkah modeli sskq.

pUSTX \LEKTRONY DWIVUTSQ SWOBODNO PO POWERHNOSTI SFERY, I TREBUETSQ RASS^ITATX IZMENENIE \LEKTRONNOJ
WOLNOWOJ FUNKCII POD WOZDEJSTWIEM WNE[NEGO \LEKTRI^ESKOGO POLQ, A TAKVE U^ESTX KULONOWSKOE WZAIMODEJSTWIE
\LEKTRONOW (^TO MOVNO SOWER[ITX W RAMKAH \TOGO VE WY^ISLENIQ PUTEM WWEDENIQ \FFEKTIWNOGO POLQ).
dLQ \TOGO ZAPI[EM WNE[NEE POLE: V̂ (r) | WOZMU]ENIE, NAKLADYWAEMOE NA SISTEMU sskq, ^EREZ DEJSTWU@]IJ

\LEKTRI^ESKIJ POTENCIAL '(r;
; t) NA POWERHNOSTI SFERY (PRI r = R) W OB]EM WIDE KAK:

V̂ = e

I
�̂(
; t)'(R;
; t)d
 = R2

I
�̂(
; t)'(R;
; t)d
 (6)

ZDESX: �(
; t) | OPERATOR POWERHNOSTNOJ PLOTNOSTI ZARQDA, 
 | DWUHKOMPONENTNYJ WEKTOR TO^KI NA POWERHNOSTI

SFERY, R | RADIUS \TOJ SFERY (MOLEKULY). oTMETIM, ^TO TAKAQ ZAPISX W RAMKAH RAS^ETA SAMOSOGLASOWANNO-
GO POLQ UVE WKL@^AET \FFEKT DEPOLQRIZACII ^EREZ ZAMENU TO^NOGO WNE[NEGO \LEKTRI^ESKOGO POTENCIALA NA

\KRANIROWANNYJ DEJSTWU@]IJ. pODROBNEE \TO BUDET OBSUVDATXSQ NIVE. dEJSTWU@]IJ POTENCIAL IMEET SMYSL
RAZLOVITX PO GARMONIKAM NA SFERE | POWERHNOSTI MOLEKULY:

'(r; �; �) =
X
L;M

'LM rL Y L
M (�; �) e�i!t

wYPI[EM QWNO WYRAVENIE DLQ OPERATORA PLOTNOSTI ZARQDA NA POWERHNOSTI SFERY

� =
e

R2
h�̂ir (7)

GDE: h�̂ir | USREDNENNYJ PO RADIALXNOJ ^ASTI WOLNOWOJ FUNKCII OPERATOR OB_EMNOJ PLOTNOSTI ^ISLA ^ASTIC,
KOTORYJ W PREDSTAWLENII WTORI^NOGO KWANTOWANIQ IMEET WID:

h�̂(r;
)ir =
X
i;j

âyi (t) âj(t) h �i (r;
)  j(r;
)ir (8)

GDE:  i | WOLNOWYE FUNKCII \LEKTRONOW W sskq; i; j = (n;�; �; &) | WSE KWANTOWYE ^ISLA: GLAWNOE, ORBITALXNOE,
MAGNITNOE I SPINOWOE, | POLNOSTX@ SFERI^ESKI SIMMETRI^NOJ MODELI. rAZUMEETSQ, PO POSLEDNIM DWUM ^ISLAM
SU]ESTWUET WYROVDENIE. oTMETIM, ^TO SREDNEE OT OPERATORA PLOTNOSTI ^ISLA ^ASTIC NORMIROWANO NA POLNOE
^ISLO ^ASTIC W sskq:

Z
h�̂i d3r = N = 240 (9)

^TO PRIWODIT K NORMIROWKE h�̂i NA POLNU@ POWERHNOSTNU@ PLOTNOSTX ZARQDA �0:

I
h�̂(
; t)i d
 =

Ne

R2
= 4� �0 (10)

w USLOWIQH SFERI^ESKOJ SIMMETRII ZADA^I DLQ POLU^ENIQ OTWETA W NAIBOLEE PROSTOM WIDE ISPOLXZUETSQ RAZLO-
VENIE WARIACIIJ PLOTNOSTI, INDUCIROWANNYH NA SFERE POD DEJSTWIEM 'LM e�i!t | SFERI^ESKIH MULXTIPOLX-
NYH GARMONIK WNE[NEGO POTENCIALA, PO SFERI^ESKIM GARMONIKAM:

h��̂i =
X
L;l

��L;l YL;l e
�i!t (11)

iSPOLXZUQ NESTACIONARNU@ TEORI@ WOZMU]ENIJ MY POLU^ILI SLEDU@]IJ REZULXTAT DLQ LINEJNOJ WOSPRIIM-
^IWOSTI. wARIACIQ POWERHNOSTNOJ PLOTNOSTI ZARQDA POD DEJSTWIEM WOZMU]ENIQ OPREDELQETSQ WYRAVENIEM:

h��̂i = �
i

�h

e2

R2

X
K;�

'K;� e
�i!t

X
i;j

(fi � fj)

Z t

�1

ei(!ij+!) (t�t0) dt0

�

I
YL;l(
) Y

�
i (
) Yj(
) d


I
YK;�(


0) Y �
j (


0) Yi(

0) d
0 (12)
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oTMETIM, ^TO SFERI^ESKAQ GARMONIKA WARIACII PLOTNOSTI SODERVIT WYRAVENIE WIDA:
H
YK;�(


0) Y �
j (


0) Yi(

0) d
0.

kAVDAQ TAKAQ SWERTKA OPREDELQETSQ ^EREZ DWA 3j�SIMWOLA wIGNERA.
iSPOLXZUQ POLU^ENNOE WYRAVENIE 12 DLQ LINEJNOJ WOSPRIIM^IWOSTI WWEDEM SFERI^ESKIE FUNKCII OTKLIKA

(sfo) �L(!),

�L(!) =
4�R2L+2

2L+ 1

��LM
'LM

(13)

GDE: ��LM | INDUCIROWANNYE WNE[NIM POTENCIALOM SFERI^ESKIE GARMONIKI IZMENENIQ POWERHNOSTNOJ PLOT-
NOSTI ZARQDA MOLEKULY. sIMMETRIJNYE SWOJSTWA SIMWOLOW wIGNERA POZWOLQ@T UPROSTITX WYRAVENIE (12), I
OKON^ATELXNO SFERI^ESKAQ GARMONIKA WARIACII PLOTNOSTI POWERHNOSTNOGO ZARQDA PRINIMAET WID:

��L;l =
e2

�hR2
'L;l

X
ni;&i

X
�;M

2f�!M;�

!2 � !2M;�

(2� + 1)(2M + 1)

4�

�
L M �
0 0 0

�2

GDE: �h!M;� = �h2

2mR2 (M(M + 1)� �(� + 1)) | \NERGIQ PEREHODA W KWANTOWOJ QME, SWERNUTOJ W SFERU.
pODSTANOWKA POSLEDNEGO WYRAVENIQ W 13 OPREDELQET QWNYJ WID sfo, KOTORYE IME@T NEPOSREDSTWENNYJ FI-

ZI^ESKIJ SMYSL. |TO HARAKTERISTIKI IZMENENIQ \LEKTRONNOJ PLOTNOSTI NA POWERHNOSTI MOLEKULY POD WOZDEJ-
STWIEM WNE[NEGO POTENCIALA MULXTIPOLXNOGO TIPA NA ^ASTOTE !.

V. polqrizuemostx molekuly. di|lektri~eskaq pronicaemostx kristalla.

A. mNOVITELX DEPOLQRIZACII.

nE SLEDUET OTOVDESTWLQTXsfo, POLU^ENNYE W PREDYDU]EM RAZDELE, SO SFERI^ESKIMI GARMONIKAMI ISTINNOJ
POLQRIZUEMOSTI MOLEKULY, TAK KAK PRI DOSTATO^NO WYSOKOJ PLOTNOSTI \LEKTRONOW (A IMENNO TAKOJ SLU^AJ I
REALIZUETSQ W MOLEKULE FULLERENA) NEIZBEVNO WOZNIKA@T KULONOWSKIE KORRELQCII W POWERHNOSTNOJ \LEKTRON-
NOJ PLOTNOSTI. mY U^TEM \TOT \FFEKT W PROSTEJ[EM WIDE | W PRIBLIVENII SLU^AJNYH FAZ (RPA). w \TOM

PRIBLIVENII MY DOLVNY NAJTI SAMOSOGLASOWANNOE RE[ENIE DLQ FLUKTUACIJ POWERHNOSTNOJ PLOTNOSTI ZARQDA.
|TO RE[ENIE \KWIWALENTNO ZAMENE WNE[NEGO POTENCIALA NA DEJSTWU@]IJ, KOTORYJ WKL@^AET W SEBQ POTENCI-
AL, SWQZANNYJ S WARIACIQMI PLOTNOSTI POWERNOSTNOGO ZARQDA, INDUCIROWANNYMI POLNYM POLEM. oTMETIM, ^TO
RAZLI^NYE GARMONIKI L@BOJ IZ KOMPONENT POLNOGO POTENCIALA NEZAWISIMY.
sAMOSOGLASOWANNOE RE[ENIE DLQ DINAMI^ESKOJ POLQRIZUEMOSTI IMEET SLEDU@]IJ WID:

�L(!) =
�L(!)

�L(!)R�2L�1 + 1
(14)

|TA FORMULA SODERVIT BOLX[OJ MNOVITELX DEPOLQRIZACII PO SRAWNENI@ S ZATRAWO^NYMI sfo (SM. FORMU-
LU (IV)). |TOT MNOVITELX WOZNIKAET WSLEDSTWIE SILXNOJ POLQRIZACII (IZMENENIQ POWERHNOSTNOJ PLOTNOSTI)
\LEKTRONOW. pOL@SA DINAMI^ESKOJ POLQRIZUEMOSTI (S U^ETOM FAKTORA DEPOLQRIZACII) OPREDELQ@T SOBSTWENNYE
^ASTOTY \LEKTROMAGNITNYH MOD, WOZBUVDAEMYH W \LEKTRONNOM GAZE NA POWERHNOSTI sskq POPERE^NYM WNE[NIM

POLEM.
w WYSOKO^ASTOTNOM PREDELE, NAPRIMER, MY POLU^IM (PODROBNOSTI IZLOVENY W [16]) POL@SA NA ^ASTOTE ! = !L,

KOTORAQ OPREDELQETSQ URAWNENIEM:

!2L =
Ne2

m�R3

L(L+ 1)

2L+ 1
(15)

dLQ RADIUSA MOLEKULY R = 3:53 �A ONI RAWNY:

tablica 1.
tABLICA POL@SOW POLQRIZUEMOSTI DLQ MULXTIPOLXNOGO WOZMU]ENIQ S MOMENTAMI OT 1 DO 5.

L 1 2 3 4 5

!L 19.8 \w 26.5 \w 31.7 \w 36.1 \w 40.0 \w
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dLQ NAGLQDNOSTI SRAWNIM ^ASTOTY ODNO\LEKTRONNYH PEREHODOW W MODELI sskq (OPREDELQ@]IH POL@SA sfo
�L) S POL@SAMI DISPERSIONNOJ KRIWOJ MOLEKULQRNOJ POLQRIZUEMOSTI (^ASTOTY OPTI^ESKIH PEREHODOW S U^ETOM

\KRANIROWKI), PRIWEDENNYMI W PREDYDU]EJ TABLICE.

tablica 2.

tABLICA ^ASTOT ODNO\LEKTRONNYH PEREHODOW DLQ PERWYH TREH MULXTIPOLXNYH MOMENTOW WNE[NEGO

POLQ, SOOTWETSTWU@]IH PEREHODAM W n RADIALXNOJ SERII S NA^ALXNYM I KONE^NYM SOSTOQNIQMI

OBOZNA^ENNYMI li I lf SOOTWETSTWENNO. wSE ^ASTOTY DANY W \w.

n = 1 n = 2 n = 3

li 7 8 9 1 2 3 0 1

lf = 10 16.2 11.4 6.0 lf = 4 5.4 4.2 2.4 lf = 2 1.8 1.2
11 18.0 12.6 5 7.8 5.4 3 3.6 3.0
12 19.8 6 9.0 4 5.4

oTMETIM, ^TO POLQRIZUEMOSTX MOLEKULY WO WNE[NEM ODNORODNOM \LEKTRI^ESKOM POLE | \TO RPA OTKLIK NA

WNE[NIJ DIPOLXNYJ POTENCIAL L = 1:

�(!) = R3 �1(!)

�1(!) +R3
(16)

w KA^ESTWE ZATRAWO^NOGO DIPOLXNOGO OTKLIKA �1 MY BUDEM ISPOLXZOWATX FUNKCI@ S TREMQ POL@SAMI, PRIWE-
DENNYMI W POSLEDNIH STOLBCAH TREH GRAF tABLICY 2, I NE BUDEM U^ITYWATX NEDIAGONALXNYH PEREHODOW MEVDU

RAZLI^NYMI RADIALXNYMI SERIQMI (\TO PRIBLIVENIE OBSUVDALOSX RANEE W RAZDELE III). gRAFIK ^ASTOTNOJ ZA-
WISIMOSTI POLQRIZUEMOSTI IMEET TOT VE WID, ^TO I DISPERSIQ sfo. oDNAKO POL@SA POLQRIZUEMOSTI SDWINUTY
K BOLEE WYSOKIM ^ASTOTAM WSLEDSTWIE DEPOLQRIZACII (SM. RIS. 1). tAKIM OBRAZOM, POKAZANO, ^TO DEPOLQRIZACIQ
PRIWODIT K UWELI^ENI@ [IRINY ZAPRE]ENNOJ ZONY, A IMENNO: Eg = 1:41 \w (PRI R ' 3:53 �A).
sTATI^ESKAQ POLQRIZUEMOSTX W RPA PRIBLIVENII SOSTAWLQET OKOLO R3 S TO^NOSTX@ DO ^LENOW PORQDKA a=R

| MALOGO PARAMETRA (SM. TAKVE VC). |TO MAKSIMALXNAQ STATI^ESKAQ POLQRIZUEMOSTX \LEKTRONNOJ OBOLO^KI,
RAWNAQ POLQRIZUEMOSTI METALLI^ESKOJ SFERY RADIUSA R.

B. dISPERSIQ DI\LEKTRI^ESKOJ PRONICAEMOSTI KRISTALLA C60.

~ISTYJ C60 OBRAZUET MOLEKULQRNYJ KRISTALL S gck RE[ETKOJ, PARAMETR RE[ETKI W NEM RAWEN d = 14:2 �A. w
\TOM SLU^AE MOLEKULQRNAQ PLOTNOSTX FULLERENA: � = 4=d3 � 1:4 10�3 �A. mY BUDEM ISPOLXZOWATX PRIBLIVENIE

lORENC{lORENTCA DLQ RAS^ETA DI\LEKTRI^ESKOJ PRONICAEMOSTI KRISTALLA "(!):

"(!) =
1 + 8�

3 ��(!)

1� 4�
3 ��(!)

(17)

eSLI RASSMATRIWATX ODNORODNOE WNE[NEE POLE (ILI DLINNOWOLNOWYJ PREDEL POLEJ S PROSTRANSTWENNOJ ZAWISI-
MOSTX@), TO DLQ "(!) NEOBHODIMO U^ITYWATX LI[X DIPOLXNYJ ^LEN W POLQRIZUEMOSTI. wY^ISLENIE W RAMKAH
RPA DAET:

"(!) =
1 + (1 + 8�

3
4R3

d3
)R�3�1(!)

1 + (1� 4�
3

4R3

d3
)R�3�1(!)

(18)

pOL@SA DI\LEKTRI^ESKOJ PRONICAEMOSTI OPREDELQ@T \NERGII WOZBUVDENIJ \LEKTRONNOJ PLOTNOSTI W KRIS-
TALLE POD WOZDEJSTWIEM POPERE^NOGO POLQ.
sLEDUET OTMETITX, ^TO PERWYJ IZ POL@SOW PRONICAEMOSTI "(!) (PRI R I m� WYBRANNYH W RAZDELE I) SOOT-

WETSTWUET OPTI^ESKOJ [IRINE ZAPRE]ENNOJ ZONY W KRISTALLE C60: Eg � 1:4 \w, ZDESX PROIZWEDENA POPRAWKA NA
SREDNEE KRISTALLI^ESKOE POLE. dISPERSIQ DI\LEKTRI^ESKOJ PRONICAEMOSTI W CELOM POWTORQET HOD ^ASTOTNOJ

ZAWISIMOSTI �(!), NO EE POL@SA SDWINUTY K MENX[IM ^ASTOTAM | DEJSTWIE SREDNEGO KRISTALLI^ESKOGO POLQ

PROTIWOPOLOVNO \FFEKTU DEPOLQRIZACII MOLEKULY (SM. RIS. 1).
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C. sTATI^ESKAQ DI\LEKTRI^ESKAQ PRONICAEMOSTX.

tEPERX MOVNO OTDELXNO ISSLEDOWATX POWEDENIE DI\LEKTRI^ESKOJ PRONICAEMOSTI W STATI^ESKOM PREDELE, GDE
FORMULA lORENC{lORENTCA PEREHODIT W IZWESTNOE SOOTNO[ENIE kLAUZIUSA{mOSSOTTI.
w PREDELE NIZKIH ^ASTOT W WYRAVENII DLQ sfo (13) MOVET BYTX PROIZWEDENO DALXNEJ[EE SUMMIROWANIE.

pODSTANOWKA REZULXTATA W (16) NEPOSREDSTWENNO DAET:

�(0) = R3 1
aB
4R + 1

(19)

GDE: aB = �h2=(m�e2) | \FFEKTIWNYJ BOROWSKIJ RADIUS | HARAKTERNYJ PARAMETR STATI^ESKOJ POLQRIZUEMOSTI

sskq. tOGDA FORMULA (17) DAET DLQ "0 WELI^INU 2:02 PRI RADIUSE QMY R = 3:53 �A. fAKTI^ESKI, MY ISPOLXZUEM

DLQ \LEKTRONNYH SOSTOQNIJ, BLIVAJ[IH K UROWN@ fERMI Ef (n; lF ) : n = 1; 2; 3, WELI^INU SREDNEGO OT

OPERATORA RADIALXNOJ KOORDINATY, KOTORYJ WHODIT W MATRI^NYJ \LEMENT OPTI^ESKOGO PEREHODA. pRI \TOM, W
PERWOM PRIBLIVENII, MY NE RASSMATRIWAEM CENTROBEVNOGO SNOSA \LEKTRONOW, POLNOSTX@ PRENEBREGAQ RAZLI^IEM
W MATRI^NOM \LEMENTE DLQ \TIH SOSTOQNIJ ZA S^ET RAZLI^IQ W GAMILXTONIANE ^LENOW ORBITALXNOJ KINETI^ESKOJ

\NERGII (i.e. POLAGAEM R O^ENX SLABO ZAWISQ]IM OT ORBITALXNOGO I GLAWNOGO KWANTOWOGO ^ISEL). oBOSNOWANNOSTX
TAKOGO PRIBLIVENIQ PODROBNO OBSUVDALASX WY[E.
nEOBHODIMO OTMETITX, ^TO IZWESTNYE NAM \KSPERIMENTALXNYE ZNA^ENIQ STATI^ESKOJ DI\LEKTRI^ESKOJ PRONI-

CAEMOSTI IME@T SILXNYJ RAZBROS. eSLI SOGLASNO RABOTE [17] "0 = 1:83 (AWTORY \TOJ RABOTY PROWELI IZMERENIE

MIKROWOLNOWOGO POGLO]ENIQ NA PLENKAH FULLERENA I OPREDELILI PRONICAEMOSTX NA ^ASTOTE 10 ggC, [IRINU
ZAPRE]ENNOJ ZONY WELI^INOJ Eg = 1:86 eV PO TEMPERATURNOJ ZAWISIMOSTI MNIMOJ ^ASTI DI\LEKTRI^ESKOJ

PRONICAEMOSTI). tOGDA SOGLASOWANIE MODELI ssskq S \KSPERIMENTOM DOSTIGAETSQ PRI R ' 3:5 �A I m = 0:8m0.
eSLI SLEDOWATX REZULXTATAM RABOTY [5], TO \TA OCENKA DLQ STATI^ESKOJ PRONICAEMOSTI SILXNO ZANIVENA,

IZMENENIE EMKOSTI PRI WNESENII W NEE OBRAZCOW KRISTALLI^ESKOGO C60 DAET "
exp
0 = 4:4, ^TO NEIZBEVNO PRIWODIT

K NEOBHODIMOSTI UWELI^ITX RADIUS SFERI^ESKOJ KWANTOWOJ QMY. nAPRIMER, DO 4:5 �A| TAKOE ZNA^ENIE PARAMETRA

NA[EJ MODELI OBESPE^IWAET SOGLASOWANIE STATI^ESKOJ POLQRIZUEMOSTI S \KSPERIMENTOM [5]. tOGDA NEOBHODIMO
WYBRATX WTOROJ PODGONO^NYJ PARAMETR ZADA^I m� BLIZKOJ K ZNA^ENI@, NABL@DAEMOMU W ALMAZE, | 0.56 m,

PRI \TOM KWANT ORBITALXNOGO DWIVENIQ �h!0 =
�h2

m�R2 � 0:68 \w. iZMENENIE m� | PRAKTI^ESKI NE SKAVETSQ NA

WELI^INE STATI^ESKOJ PRONICAEMOSTI KRISTALLA "0, TAK KAK POSLEDNQQ ZAWISIT OT m� TOLXKO ^EREZ MALYJ

POPRAWO^NYJ ^LEN. pRI^INA \TOGO | WLIQNIE DEPOLQRIZACII, ^TO MOVNO PONQTX, ANALIZIRUQ WYRAVENIE (19).
{IRINU ZAPRE]ENNOJ ZONY DLQ \KSPERIMENTOW NA GAZE MOLEKUL FULLERENA NESLOVNO OCENITX IZ POLQRIZUEMOS-

TI MOLEKULY| PERWOGO IZ POL@SOW �(!), POQWLQ@]EGOSQ NA ^ASTOTE 1:41 \w (A BEZ U^ETA FAKTORA DEPOLQRIZACII
1:36 \w). dLQ WYBRANNOGO ZNA^ENIQ R ' 4:5 �A POLU^AETSQ RAZUMNOE ZNA^ENIE STATI^ESKOJ MOLEKULQRNOJ POLQ-
RIZUEMOSTI 84:5 �A3.
sTATI^ESKAQ PRONICAEMOSTX RAWNA 4:1 PRI R = 4:5 �A. |TO NEMNOGO MENX[E \KSPERIMENTALXNOGO ZNA^ENIQ

[5], NO SLEDUET POMNITX, ^TO W NA[EM RASSMOTRENII SOWER[ENNO NE PRINIMALISX W U^ET DIPOLXNO AKTIWNYE

FONONNYE MODY MOLEKULY. dOSTATO^NO TRUDNO OCENITX IH WKLAD W OB]U@ MOLEKULQRNU@ POLQRIZUEMOSTX| ON

MOVET SOSTAWLQTX, DLQ WZQTYH W RAZUMNYH PREDELAH HARAKTERISTIK FONONNYH MOD, | OT 0.1 DO 0.7 . oPTI^ESKAQ
[IRINA ZAPRE]ENNOJ ZONY W KRISTALLE C60 SOSTAWLQET W NA[EJ MODELI sskq Eg ' 1:42 \w (\TO PERWYJ IZ
POL@SOW WYRAVENIQ (17)).

D. sPEKTRY HARAKTERISTI^ESKIH POTERX \LEKTRONOW DLQ SFERI^ESKOJ MOLEKULY.

rAS^ET DI\LEKTRI^ESKOJ PRONICAEMOSTI KRISTALLA FULLERENA FAKTI^ESKI POZWOLQET OPREDELITX WSE WAVNEJ-
[IE HARAKTERISTIKI \LEKTRONNOJ SISTEMY I, W TOM ^ISLE, SPEKTRALXNU@ KORRELQCIONNU@ FUNKCI@ \LEKTRON-
NOJ PLOTNOSTI, KOTORAQ PROSTO PROPORCIONALXNA MNIMOJ ^ASTI OBRATNOJ DI\LEKTRI^ESKOJ PRONICAEMOSTI "�1.
mOVNO S^ITATX, ^TO ONA PRQMO NABL@DAETSQ W \KSPERIMENTAH, PO IZMERENI@ SPEKTROW HARAKTERISTI^ESKIH PO-
TERX \LEKTRONOW (shp|) W GEOMETRII OPYTA NA PROSTREL OBRAZCA \LEKTRONNYM PU^KOM. wAVNA IMENNO TAKAQ
GEOMETRIQ \KSPERIMENTA, TAK KAK W \TOM SLU^AE \LEKTRONNOJ SISTEME NE PEREDAETSQ IMPULXS (ILI NE IZMENQETSQ
UGLOWOJ MOMENT). w PROTIWNOM SLU^AE W SPEKTRE HARAKTERISTI^EKIH POTERX DOLVNY PROQWLQTXSQ WSE SFERI^ES-
KIE GARMONIKI POLQRIZUEMOSTI | TO ESTX WSE MULXTIPOLXNYE PLAZMENNYE KOLEBANIQ. w SLU^AE VE PEREDA^I

MALYH MOMENTOW (OPYTY S IZMERENIEM MALOUGLOWOGO RASSEQNIQ PROHODQ]EGO \LEKTRONNOGO PU^KA), W WYRAVENIE
DLQ FUNKCII POTERX WHODIT TOLXKO ^LEN S L = 1.
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kAK IZWESTNO, POL@SA "�1(!), SOOTWETSTWU@]IE NULQM DI\LEKTRI^ESKOJ PRONICAEMOSTI, DA@T ^ASTOTY WOZ-
MOVNYH PRODOLXNYH KOLEBANIJ W \LEKTRONNOJ PLAZME TWERDOGO TELA. w NA[EM SLU^AE (PRI OTSUTSTWII PEREDA^I
UGLOWOGO MOMENTA \LEKTRONAM) ^ASTOTA WOZBUVDENIQ PLAZMENNOGO KOLEBANIQ W KRISTALLE FULLERENA RAWNA 27:6
\w DLQ R = 4:5 �A ILI 25:0 \w PRI R = 3:56 �A.
|TI ^ASTOTY SOOTWETSTWU@T PRODOLXNYM KOLLEKTIWNYM KOLEBANIQM W KRISTALLE, ESLI IMPULXS WOZBUVDE-

NIQ NE SLI[KOM WELIK (MNOGO MENX[E OBRATNOJ POSTOQNNOJ RE[ETKI). ~TO KASAETSQ SPEKTRA WOZBUVDENIJ S

BOLX[IMI IMPULXSAMI, TO ON DOLVEN BYTX DOSTATO^NO SLOVEN. oN WKL@^AET W SEBQ W MERU PROSTRANSTWENNOJ
NEODNORODNOSTI WOZMU]A@]EGO \LEKTRI^ESKOGO POTENCIALA ^ASTOTY, O^ENX BLIZKIE K POL@SAM WSEH SFERI^ESKIH
GARMONIK �L(!) (GARMONIKI WYSOKIH MOMENTOW DOLVNY PROQWLQTXSQ SLABEE).
pOL@SA POLQRIZUEMOSTEJ OPREDELQ@TSQ FORMULOJ (15), MY MOVEM DLQ OCENKI WYPISATX ^ASTX IZ NIH PRI

R = 4:5 �A I m� = 0:56m.

tABLICA ^ASTOT PEREHODOW S WOZBUVDENIEM PERWYH 5 MOLEKULQRNYH PLAZMONOW. wSE ^ASTOTY DANY

W \w.

L 1 2 3 4 5

!L 13.9 18.7 22.3 25.4 28.1

lINII, SOOTWETSTWU@]IE DANNYM ^ASTOTAM, DEJSTWITELXNO NABL@DALISX W SPEKTRAH FOTO\MISSII I W \KSPE-
RIMENTAH PO IZMERENI@ SPEKTROW HARAKTERISTI^ESKIH POTERX \LEKTRONOW [1{3].

VI. zakl`~enie.

mODELX sskq POZWOLILA NAM W PROSTOJ I LEGKOJ DLQ ANALITI^ESKOGO RAS^ETA FORME OPISATX NEKOTORYE SWOJ-
STWA \LEKTRONNOJ STRUKTURY MOLEKULY FULLERENA I KRISTALLI^ESKOJ FAZY. w RAMKAH \TOJ MODELI RASS^ITANY

SLEDU@]IE HARAKTERISTIKI: {IRINA ZAPRE]ENNOJ ZONY, STATI^ESKAQ DI\LEKTRI^ESKAQ PRONICAEMOSTX, ^ASTO-
TY KOLLEKTIWNYH WOZBUVDENIJ. pROSLEVENA ANALOGIQ MEVDU POWEDENIEM MOLEKULY FULLERENA I DWUMERNOGO

\LEKTRONNOGO GAZA W KWANTOWOJ QME.
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