
�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2000. ü6 37������ � ���������������� 539.182 �������� (2s2)1S , (2s2p)1P , (2p2)1D -���������������������� ����� ������������ �������H. �. H®¢¨ª®¢�), �. �. �¥ è¥ª®(ª ä¥¤à  ®¯â¨ª¨ ¨ á¯¥ªâà®áª®¯¨¨)�à¥¤«®¦¥ ¬¥â®¤ à áç¥â  ¢®«®¢ëå äãªæ¨©  ¢â®¨®¨§ æ¨®ëå á®áâ®ï¨©, ª®â®àë© ¯®§¢®«ï¥â§ ç¨â¥«ì® ã¬¥ìè¨âì ª®«¨ç¥áâ¢® ¯ à ¬¥âà®¢ ¢®«®¢ëå äãªæ¨©. �ëç¨á«¥ë¥ § ç¥¨ï í¥à£¨¨¨ è¨à¨ë (2s2)1S , (2s2p)1P , (2p2)1D  ¢â®¨®¨§ æ¨®ëå ãà®¢¥© £¥«¨¥¯®¤®¡ëå ¨®®¢,  â ª¦¥ ¢¥«¨ç¨  á¤¢¨£  à¥§® á®¢ §  áç¥â ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï á ¢ëà®¦¤¥ë¬ ¥¯à¥àë¢ë¬ á¯¥ªâà®¬å®à®è® á®£« áãîâáï á íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¨ ¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨¬¨ à¥§ã«ìâ â ¬¨ ¤àã£¨å  ¢â®à®¢.�¢â®¨®¨§ æ¨®ë¥ á®áâ®ï¨ï (���) ¤¢ãåí«¥ª-âà®ëå á¨áâ¥¬ ¨â¥á¨¢® ¨§ãç îâáï ª ª íªá¯¥à¨-¬¥â «ì® [1{10], â ª ¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨ [11{20]. � áç¥â¤¢ãåí«¥ªâà®ëå á¨áâ¥¬ ¯à¥¤áâ ¢«ï¥â á®¡®© ¯à®á-â¥©è¨© á«ãç © § ¤ ç¨ âà¥å â¥«. � ª¨¥ à áç¥âë ¬®-£ãâ ¡ëâì ¨á¯®«ì§®¢ ë ¤«ï â¥áâ¨à®¢ ¨ï à §«¨çëå¬®¤¥«¥© ãç¥â  ¬¥¦í«¥ªâà®ëå ª®àà¥«ïæ¨©.�« ¢®© á«®¦®áâìî ¯à¨ ®¯à¥¤¥«¥¨¨ ¢®«®¢®©äãªæ¨¨ ��� ï¢«ï¥âáï ¥®¡å®¤¨¬®áâì ¥¥ ®àâ®£®- «¨§ æ¨¨ á ¢ëà®¦¤¥ë¬ ª®â¨ãã¬®¬ ¨ ¢á¥¬¨(1snl)1L-á®áâ®ï¨ï¬¨. � ¨¡®«¥¥ ¯à®áâ®¥ à¥è¥¨¥¡ë«® ¯à¥¤«®¦¥® ¥é¥ ¢ à ¡®â¥ [11]. �ë«® ¯®ª § ®,çâ® ¤«ï ¢ë¯®«¥¨ï ãá«®¢¨© ®àâ®£® «ì®áâ¨ ���¨ ¢ëà®¦¤¥®£® ª®â¨ãã¬  ¢ à §«®¦¥¨¨ ¢®«®-¢®© äãªæ¨¨ ��� ¯® ¢®¤®à®¤®¯®¤®¡ë¬ äãªæ¨-ï¬ ¢ § àï¤¥ ï¤à  Z ¤®áâ â®ç® ¨áª«îç¨âì á« £ ¥-¬ë¥, á®¤¥à¦ é¨¥ 1s-äãªæ¨¨. �«¨ï¨¥ ¢§ ¨¬®¤¥©-áâ¢¨ï ��� ¨ ¢ëà®¦¤¥®£® ¥¯à¥àë¢®£® á¯¥ªâà ãç¨âë¢ ¥âáï ¯ãâ¥¬ ¤®¡ ¢«¥¨ï ª ¢®«®¢®© äãªæ¨¨á« £ ¥¬®£®, ¯à®¯®àæ¨® «ì®£® ¯à®¨§¢¥¤¥¨î ¢®«-®¢®© äãªæ¨¨ ª®â¨ãã¬    ¬ âà¨çë© í«¥¬¥â,á¢ï§ ë© á è¨à¨®© ¨ ¤®¯®«¨â¥«ìë¬ á¤¢¨£®¬à¥§® á  [12]. �«¨ï¨¥ ¦¥ (1snl)1L-á®áâ®ï¨©  ¢®«®¢ãî äãªæ¨î ��� ¢ à ¡®â¥ [11] ¥ ãç¨âë¢ -«®áì.�â®ç¥¨¥ ¤ ®© â¥®à¥â¨ç¥áª®© ¬®¤¥«¨ ¯à®å®-¤¨«® ¯® ¤¢ã¬  ¯à ¢«¥¨ï¬. � à §«®¦¥¨¨ ¤¨áªà¥â-®© ç áâ¨ ¢®«®¢®© äãªæ¨¨ ��� ¨á¯®«ì§®¢ «¨áìäãªæ¨¨, á®¤¥à¦ é¨¥ ¬¥¦í«¥ªâà®®¥ à ááâ®ï¨¥[14{16],   â ª¦¥ ¯à®¨§¢®«ìë¥ íää¥ªâ¨¢ë¥ § àï¤ë[17{19]. C ¤àã£®© áâ®à®ë, ®¯¨á ¨¥ ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï��� ¨ ¢ëà®¦¤¥®£® á ¨¬ ¥¯à¥àë¢®£® á¯¥ªâà ãâ®çï«®áì   ®á®¢¥ ¬¥â®¤  ¯à®¥ªæ¨®ëå ®¯¥à -â®à®¢ [15, 16], ¬¥â®¤  ª®¬¯«¥ªáëå ª®®à¤¨ â [14],¬¥â®¤  á¨«ì®© á¢ï§¨ [17] ¨«¨   ®á®¢¥ à §«®¦¥¨ï¯® B -á¯« © ¬ [20].�¥«ì  áâ®ïé¥© à ¡®âë | ¯®«ãç¨âì ¢®«®¢ë¥äãªæ¨¨ ��� £¥«¨¥¯®¤®¡ëå ¨®®¢, ª®â®àë¥ ¡ë«¨¡ë ¤®áâ â®ç® ã¤®¡ë ¢ à áç¥â å à §«¨çëå ¬ âà¨ç-ëå í«¥¬¥â®¢, ¯à¨ íâ®¬ ¢ëç¨á«¥ë¥ ¯ à ¬¥âàëà¥§® á®¢ E�;��;�� ¤®«¦ë å®à®è® á®£« á®¢ë-

¢ âìáï á íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¨ ¤ ë¬¨ ¨ à áç¥â ¬¨¡®«¥¥ â®çë¬¨ ¬¥â®¤ ¬¨.� è â¥®à¥â¨ç¥áª¨© ¯®¤å®¤ ®á®¢    ¢ à¨ æ¨-®®¬ ¬¥â®¤¥. Ec«¨ ¨§¢¥áâë ¢á¥ ¢®«®¢ë¥ äãªæ¨¨	Z� (h	Z� j 	Z� 0i = ��;� 0) á ¬¥ìè¥© í¥à£¨¥©, â® ¢®«-®¢ ï äãªæ¨ï ¤¢ãå á¢ï§ ëå í«¥ªâà®®¢ ¢ c®áâ®ï-¨¨ � = (L;M; S;Ms) , £¤¥ EZ� <EZ� , £¥«¨¥¯®¤®¡®£®¨®  á § àï¤®¬ ï¤à  Z ¯à¥¤áâ ¢«ï¥âáï ¢ ¢¨¤¥	Z� =  Z� � X�(EZ� <EZ� )h Z� j	Z� i	Z� : (1)�¥¨§¢¥áâ ï äãªæ¨ï  Z� ¢ë¡¨à ¥âáï ¢ ¢¨¤¥ à §«®-¦¥¨ï ¯® ¢®¤®à®¤®¯®¤®¡ë¬ äãªæ¨ï¬ 'n;l;m(q; r)á ¯à®¨§¢®«ìë¬¨ íää¥ªâ¨¢ë¬¨ § àï¤ ¬¨ �j ; �j : Z� = NXj=1 gj(Z)Fj Xm;m0hlj ; m; l0j; m0 jL;Mi ��n'nj ;lj;m(�j(Z); r1)'n0j;l0j;m0(�j(Z); r2) ++'n0j;l0j;m0(�j(Z); r1)'nj;lj;m(�j(Z); r2)o; (2)£¤¥ rj | à ¤¨ãá-¢¥ªâ®à, å à ªâ¥à¨§ãîé¨© ¯®«®¦¥-¨¥ j -£® í«¥ªâà®  ¢  â®¬¥, Fj = 0,5 ¤«ï nj = n0j ,lj = l0j , �j = �j ¨ Fj = 1=p2 ¢ ®áâ «ìëå á«ãç ïå,hl;m; l0; m0 jL;Mi | ª®íää¨æ¨¥âë �«¥¡è {�®à¤ - . �¥á®¢ë¥ ª®áâ âë gj(Z) ¨ íää¥ªâ¨¢ë¥ § àï¤ë�j ; �j ®¯à¥¤¥«ïîâáï ¨§ ¬¨¨¬ã¬  äãªæ¨® « , á®-®â¢¥âáâ¢ãîé¥£® í¥à£¨¨ ¤ ®£® á®áâ®ï¨ïEZ� = h	Z� j ĤZ j	Z� i: (3)C ãç¥â®¬ ®à¬¨à®¢ª¨ í¥à£¨ï (3) ï¢«ï¥âáï äãªæ¨¥©(N�1) ¢¥á®¢ ª®ä¨£ãà æ¨© gj(Z) , 2N íää¥ªâ¨¢ëå§ àï¤®¢ �j(Z); �j(Z) ¨ 4N ¯ à ¬¥âà®¢ ¡ §¨áëåäãªæ¨© (nj ; lj; n0j ; l0j): � áâ â¨ç¥áª®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨�) �áâ¨âãâ ¯à®¡«¥¬ ¡¥§®¯ á®£® à §¢¨â¨ï  â®¬®© í¥à£¥â¨ª¨ ��H.19 ���, ä¨§¨ª ,  áâà®®¬¨ï, ü 6



38 �¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2000. ü 6¢®«®¢ ï äãªæ¨ï ¥¯à¥àë¢®£® á¯¥ªâà  ¬®¦¥â ¡ëâì¯à¥¤áâ ¢«¥  ¢ ¢¨¤¥	Zk = 1p2['1s(Z; r1)�k(r2) + �k(r1)'1s(Z; r2)]; (4)£¤¥ ¢®«®¢ ï äãªæ¨ï �k(r) ®¯¨áë¢ ¥â í«¥ªâà® ¢¥¯à¥àë¢®¬ á¯¥ªâà¥. �á«¨ ®¡¬¥®¬ í«¥ªâà®®¢ ¢¥¯à¥àë¢®¬ á¯¥ªâà¥ ¯à¥¥¡à¥çì, â® äãªæ¨î �k(r)¬®¦®  ©â¨ ¨§ ãà ¢¥¨ïhĤ2 + h1s j V12 j 1si � k22 i�k(r2) = 0; (5)ª®â®à®¥ ¤®«¦® à¥è âìáï á ãç¥â®¬ ãá«®¢¨©h	Zk j	Z(1snl)1Li= 0 (6)¤«ï ¢á¥å n . �®£¤  ãá«®¢¨¥ ®àâ®£® «ì®áâ¨ ¢®«®¢ëåäãªæ¨© ¥¯à¥àë¢®£® á¯¥ªâà  (4){(6) ¨ ��� (1)c¢®¤¨âáï ª á«¥¤ãîé¥¬ã:h'1s(Z; r1) j  Z� i= 0: (7)�  áâ®ïé¥© à ¡®â¥ ãá«®¢¨ï ®àâ®£® «ì®áâ¨ (6) ¥ãç¨âë¢ «¨áì,   ãà ¢¥¨¥ (5) à¥è «®áì ç¨á«¥®.�«ï â®£® çâ®¡ë ãá«®¢¨¥ (7) ã¤®¢«¥â¢®àï«®áì  ¢â®-¬ â¨ç¥áª¨, ¢ à §«®¦¥¨¨ (2) ¢¬¥áâ® 'ns(�; r) ¬ë ¨á-¯®«ì§®¢ «¨ ®à¬¨à®¢ ë¥ ®¤®í«¥ªâà®ë¥ äãª-æ¨¨ [21] 'n~s(�; r) == 'ns(�; r)� h'ns(�; r) j '1s(Z; r)i '1s(Z; r)p1� j h'ns(�; r) j '1s(Z; r)i j2 : (8)�«ï ¨®  H� ¨¦¥ ¯¥à¢®£® ¯®à®£  ¨®¨§ æ¨¨ áã-é¥áâ¢ã¥â â®«ìª® ®á®¢®¥ (1s2)1S -c®áâ®ï¨¥ ¨ áã¬-¬  ¢ (1) ª®¥ç ï. �«ï ®áâ «ìëå ¨®®¢ Z > 2 ¡¥á-ª®¥ç ï áã¬¬  ¢ (1) ®£à ¨ç¨¢ « áì á®áâ®ï¨ï¬¨(1snl)1L c n 6 5 , ª®â®àë¥ ¢®áïâ ¢ (1) ®á®¢®©¢ª« ¤ [21].�ë ¢ë¯®«¨«¨ à áç¥âë ¢®«®¢ëå äãª-æ¨© (1snl)1L c n 6 5 ¨  ¢â®¨®¨§ æ¨®ëå(2s2)1S; (2s2p)1P; (2p2)1D -á®áâ®ï¨© £¥«¨¥¯®¤®¡ëå¨®®¢ á Z 6 32: � ¯®¬®éìî ¯®«ãç¥ëå äãªæ¨©®¯à¥¤¥«ï«¨áì í¥à£¨ï ¯¥à¢®£® ¯®à®£  ¨®¨§ æ¨¨,  â ª¦¥ í¥à£¨ï, è¨à¨  ¨ á¤¢¨£ à¥§® á®¢ §  áç¥â¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï á ¢ëà®¦¤¥ë¬ ª®â¨ãã¬®¬ [12].�à®¢¥¤¥ë¥  ¬¨ à áç¥âë ¢®«®¢ëå äãªæ¨© ¤ îâ®á®¢ ¨¥ á¤¥« âì á«¥¤ãîé¨¥ ¢ë¢®¤ë.1. �§¬¥¥¨¥ Z ¯à¨¢®¤¨â â®«ìª® ª ¨§¬¥¥¨î¤¥©áâ¢¨â¥«ìëå ¯ à ¬¥âà®¢ gj(Z); �j(Z); �j(Z) , j =1; : : : ; N ,   æ¥«®ç¨á«¥ë¥ ¯ à ¬¥âàë (nj ; lj; n0j ; l0j) ,j = 1; : : : ; N , ¨ ç¨á«® á« £ ¥¬ëå N ¢ (2) ®â Z § ¢¨áïâá« ¡®.2. � à ¬¥âàë �j(Z); �j(Z); gj(Z) , j = 1; : : : ; N ,ï¢«ïîâáï ¥¯à¥àë¢ë¬¨, ¬¥¤«¥® ¬¥ïîé¨¬¨áïäãªæ¨ï¬¨ § àï¤  ï¤à ,   § ç¨â, áãé¥áâ¢ã¥â ¢®§-¬®¦®áâì ¨â¥à¯®«ïæ¨¨ ¢®«®¢ëå äãªæ¨© 	Z� ¤«ï¯à®¬¥¦ãâ®çëå Z .

3. �à¨ ¯à ¢¨«ì® ¯®¤®¡à ®¬ ¡ §¨á¥ ¤«ï å®à®-è¥£® á®£« á¨ï ¢ëç¨á«¥ëå í¥à£¨¨ ¨ è¨à¨ë à¥-§® á  á íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¨ ¤ ë¬¨ ¤®áâ â®ç®¨á¯®«ì§®¢ ¨ï ¢á¥£® ¥áª®«ìª¨å ¤¥áïâª®¢ ¯ à ¬¥â-à®¢ ¢ (2),   ¥ á®â¨.�â®á¨â¥«ì® ¥¡®«ìè®¥ ª®«¨ç¥áâ¢® ¢ àì¨àã¥-¬ëå ¯ à ¬¥âà®¢ á¢ï§ ® á â¥¬, çâ® æ¥«®ç¨á«¥ë¥¯ à ¬¥âàë nj ; lj; n0j ; l0j , j = 1; : : : ; N , ¯®¤¡¨à «¨áì¯® ®¯à¥¤¥«¥®© ¬¥â®¤¨ª¥ | á ¯®è £®¢ë¬ ã¢¥«¨-ç¥¨¥¬ N ¢ (2). �á«¨ ¨§¢¥áâ  ¢®«®¢ ï äãªæ¨ï,á®áâ®ïé ï ¨§ (N � 1) ¡ §¨áëå äãªæ¨©, â® ª ¥©¤®¡ ¢«ï«®áì N -¥ á« £ ¥¬®¥ á® ¢á¥¢®§¬®¦ë¬¨ ª®¬-¡¨ æ¨ï¬¨ (nN ; lN ; n0N ; l0N) , £¤¥ nN 6 5 , n0N 6 5 .� ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ª ¦¤®© ¨§ íâ¨å ¡ §¨áëå äãªæ¨©¯à¨ ¢ à¨ æ¨¨ ¢á¥å ¯ à ¬¥âà®¢ gj(Z); �j(Z); �j(Z) ,j = 1; : : : ; N , ¢å®¤ïé¨å ¢ (2), ¢ëç¨á«ï« áì í¥à-£¨ï (3). � ¨â®£¥ ¨§ ¢á¥å ¡ §¨áëå äãªæ¨© ¢ë¡¨à -« áì â , ª®â®à ï ®¡¥á¯¥ç¨¢ «    N -¬ è £¥ ¬¨¨-¬ «ìãî í¥à£¨î (3). � ª¨¬ ®¡à §®¬, ¯à¥¤« £ ¥¬ë©¬¥â®¤ á®áâ®¨â ¢  å®¦¤¥¨¨ ¬¨¨¬ã¬  äãªæ¨® -«  (3) ª ª ®â ¤¥©áâ¢¨â¥«ìëå gj(Z); �j(Z); �j(Z) ,j = 1; : : : ; N , â ª ¨ ®â æ¥«®ç¨á«¥ëå (nj ; lj; n0j; l0j) ,j = 1; : : : ; N , ¯¥à¥¬¥ëå.� â ¡«¨æ¥ ¯à¨¢®¤ïâáï § ç¥¨ï ¢ëç¨á«¥®©  -¬¨ í¥à£¨¨ (2s2)1S; (2s2p)1P; (2p2)1D -á®áâ®ï¨©£¥«¨¥¯®¤®¡ëå ¨®®¢,   â ª¦¥ ®¯à¥¤¥«¥ë¥ ¢ íªá-¯¥à¨¬¥â¥ ¨ ¯®«ãç¥ë¥ ¢ à¥§ã«ìâ â¥ à áç¥â®¢ ¤àã-£¨å  ¢â®à®¢. �à¨¢¥¤¥ë¥ ¤ ë¥ ãç¨âë¢ îâ á¤¢¨£à¥§® á  §  áç¥â ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï á ¢ëà®¦¤¥ë¬¥¯à¥àë¢ë¬ á¯¥ªâà®¬. �â¬¥â¨¬, çâ® ¯®«ãç¥ë¥ ¬¨ í¥à£¨¨ ¡®«¥¥  ¤¥ª¢ â® á®®â®áïâáï á íªá¯¥à¨-¬¥â «ìë¬¨ ¤ ë¬¨, ç¥¬ à áç¥âë á ä¨ªá¨à®¢ -ë¬¨ íää¥ªâ¨¢ë¬¨ § àï¤ ¬¨ �j = Z , �j = Z [11] ¨à áç¥âë [18], ¨á¯®«ì§ãîé¨¥ à §«®¦¥¨¥ ¯® á«íâ¥à®¢-áª¨¬ ®à¡¨â «ï¬. �¥¬ ¥ ¬¥¥¥ ®áâ îâáï ¥¡®«ìè¨¥®â«¨ç¨ï ®â ¡®«¥¥ â®çëå à áç¥â®¢ [14]. �¤ ª® áã¢¥«¨ç¥¨¥¬ Z ¯®£à¥è®áâì �EZ� =EZ� ®â®á¨â¥«ì®íâ¨å à áç¥â®¢ ¡ëáâà® ã¡ë¢ ¥â. �¥§® á (2s2p)1P®âáãâáâ¢ã¥â ¢ á¯¥ªâà¥ ¨®  H� , ¯®áª®«ìªã ¥£® í¥à-£¨ï ¯à¥¢ëè ¥â í¥à£¨î (2s�p)1P , (2p�s)1P -á®áâ®ï-¨© [14].� â ¡«¨æ¥ â ª¦¥ ¯à¨¢¥¤¥  ¢ëç¨á«¥ ï  ¬¨è¨à¨  (2s2)1S , (2s2p)1P , (2p2)1D -à¥§® á®¢,  â ª¦¥ â¥®à¥â¨ç¥áª¨¥ ¨ íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¥ ¤ ë¥¤àã£¨å  ¢â®à®¢. �«ï ¢á¥å âà¥å à¥§® á®¢  ¡«î¤ ¥â-áï å®à®è¥¥ á®£« á¨¥ á à¥§ã«ìâ â ¬¨ à áç¥â®¢ ¤àã£¨å ¢â®à®¢. �¨à¨  à¥§® á®¢ ¯à¨ ¢®§à áâ ¨¨ Z ã¢¥-«¨ç¨¢ ¥âáï ®á®¡¥® ¡ëáâà® ¯à¨ ¬ «ëå Z ,   § â¥¬à®áâ § ¬¥¤«ï¥âáï.�¥§ã«ìâ âë à áç¥â®¢ á¤¢¨£  ��� §  áç¥â ¢§ ¨¬®-¤¥©áâ¢¨ï á ¢ëà®¦¤¥ë¬ ª®â¨ãã¬®¬ ¯à¥¤áâ ¢«¥-ë   à¨áãª¥. �âà¨æ â¥«ìë© á¤¢¨£ (2s2p)1P -à¥-§® á  ®§ ç ¥â, çâ® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ à¥§® á  á¥¯à¥àë¢ë¬ á¯¥ªâà®¬ ¯à¨¢®¤¨â ª ã¢¥«¨ç¥¨î ¯® ¡á®«îâ®© ¢¥«¨ç¨¥ í¥à£¨¨ íâ®£® à¥§® á . �«ï(2s2)1S; (2p2)1D -à¥§® á®¢ á¤¢¨£ ¯®«®¦¨â¥«ìë©, ¨¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ á ª®â¨ãã¬®¬ ã¬¥ìè ¥â í¥à£¨îá¢ï§¨ ¤ ëå à¥§® á®¢. �¤¢¨£ à¥§® á  ï¢«ï¥âáï¬¥¤«¥® ¬¥ïîé¥©áï äãªæ¨¥© § àï¤  Z , ¨ ¯®-áª®«ìªã ¢¥«¨ç¨  í¥à£¨¨ à¥§® á  ¡ëáâà® ¢®§à á-â ¥â ¯à¨ ã¢¥«¨ç¥¨¨ Z , â® ®â®á¨â¥«ì®¥ ¢«¨ï¨¥



�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2000. ü6 39Z �áâ®ç¨ª ¤ ëå EZ� , a. e. ��, ¬í�(2s2)1S (2s2p)1P (2p2)1D (2s2)1S (2s2p)1P (2p2)1D� áâ®ïé ï à ¡®â  �0,148541 �0,127749 39,85 9,39[15] �0,148782 �0,128087 47,6 10,01 [14] �0,148777 47,1[2]� �0,1488(4) �0,1278(4) 7,3(2,0)[3]� �0,1476(10) 47,5 8,8� áâ®ïé ï à ¡®â  �0,777834 �0,692806 �0,701549 125,81 40,11 66,86[11] �0,774353 �0,685713 �0,694483 140,31 35,95 82,80[15] �0,778813 �0,702817 125,0 36,3 72,9[14] �0,777870 �0,693135 123,54 37,142 [4]� �0,6937(5) 38(4)[5]� �0,6930(4) 38(4)[6]� �0,6932(1) 37(1)[7]� �0,7787 �0,6937 �0,7026 138(15) 42(18) 72(18)[8]� �0,7819(4) �0,6937 �0,7025[9]� 39 73� áâ®ïé ï à ¡®â  �1,906119 �1,756849 �1,769711 157,75 62,57 108,61[11] �1,900925 �1,743647 �1,755911 195,42 60,53 135,093 [14] �1,905845 �1,757560 154,02 59,59[18] �1,906750 �1,754000 �1,76532 153,0 60,0 113,0[10]� �1,7569(18) 75(25)� áâ®ïé ï à ¡®â  �5,661348 �5,378884 �5,401896 184,80 85,95 154,765 [11] �5,654471 �5,344339 �5,380623 223,66 88,09 185,03[14] �5,660880 �5,380210 180,96 84,22[18] �5,662100 �5,373540 �5,395800 176,0 83,0 157,010 � áâ®ïé ï à ¡®â  �23,797657 �23,175716 �23,227813 205,35 107,16 197,31[14] �23,796990 �23,177775 203,00 106,1317 � áâ®ïé ï à ¡®â  �70,187452 �69,087496 �69,182376 214,04 117,46 216,6832 � áâ®ïé ï à ¡®â  �252,093549 �249,967510 �250,155397 219,54 124,70 230,15�) �ªá¯¥à¨¬¥â (¢ áª®¡ª å ãª §   ¯®£à¥è®áâì).���������� ¢¨á¨¬®áâì á¤¢¨£   ¢â®¨®¨§ æ¨®ëå à¥§® á®¢ ��§  áç¥â ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï á ¢ëà®¦¤¥ë¬ ª®â¨ãã¬®¬ ®â§ àï¤  ï¤à  £¥«¨¥¯®¤®¡®£® ¨® . �¥§ã«ìâ âë  áâ®ïé¥©à ¡®âë | ªà¨¢ë¥; à áç¥âë ¤àã£¨å  ¢â®à®¢: � [15], � [22]¤«ï (2s2)1S -à¥§® á , � [15], � [22] ¤«ï (2s2p)1P -à¥-§® á  ¨ 4 [15] ¤«ï (2p2)1D -à¥§® á ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï à¥§® á  á ¥¯à¥àë¢ë¬ á¯¥ªâà®¬¡ëáâà® ã¬¥ìè ¥âáï. � è¨ à áç¥âë ¤ îâ à¥§ã«ìâ -âë, ¡«¨§ª¨¥ ª § ç¥¨ï¬, ¯®«ãç¥ë¬ ¤àã£¨¬¨  ¢â®-à ¬¨.� ª¨¬ ®¡à §®¬, à §à ¡®â   ®¢ ï ¬¥â®¤¨ª  à á-ç¥â®¢ ¢®«®¢ëå äãªæ¨© ���, ¯®§¢®«ïîé ï áãé¥áâ-¢¥® ã¬¥ìè¨âì ç¨á«® ¯ à ¬¥âà®¢, ®â ª®â®àëå ®¨§ ¢¨áïâ. �®«ãç¥ë ¥¯à¥àë¢® § ¢¨áïé¨¥ ®â § àï-
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18. Macias A., Martin F., Riera A., Yanez M. // Phys. Rev. 1987.A36. P. 4187.19. Bachau H., Bahri M., Martin F., Salin A.J. // J. Phys. B. 1991.24. P. 2015.20. Brage T., Froese Fisher C., Miecznik G. // J. Phys. B. 1992.25. P. 5289.21. �®¢¨ª®¢ �.�., �¥ è¥ª® �.�. // �¯â. ¨ á¯¥ªâà. 1999. 86.�. 371.22. Burke P.G. // Adv. At. Mol. Phys. 1968. 4. P. 173.�®áâã¯¨«  ¢ p¥¤ ªæ¨î18.02.00������ �������� ������� 538.1 �������������� ��������������� � ��������������� �������� �������� TmVO4 � ��������� �����. �. � §¥©, �. �. �®«¬ ª®¢ , �. �. �¨èª¨ (ª ä¥¤à  ®¡é¥© ä¨§¨ª¨ ¤«ï ¥áâ¥áâ¢¥ëå ä ªã«ìâ¥â®¢)�  ®á®¢¥ à¥ «ì®£® í¥à£¥â¨ç¥áª®£® á¯¥ªâà  ¨ ¢®«®¢ëå äãªæ¨© ¨®  Tm ¢ ªà¨áâ ««¨ç¥áª®¬¯®«¥ ¢  ¤ â  ¯à®¢¥¤¥ë à áç¥âë ¢á¥å ¤¥ä®à¬ æ¨®ëå ¢®á¯à¨¨¬ç¨¢®áâ¥© ¨ �E -íää¥ªâ . �®«ã-ç¥® å®à®è¥¥ ®¯¨á ¨¥ íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå ã¯àã£¨å ª®áâ â C�(T ) ¨ C(T ) ¨ ¨å ¨§¬¥¥¨ï ¢¬ £¨â®¬ ¯®«¥ ¢ â¥âà £® «ì®© ¨ à®¬¡¨ç¥áª®© ä § å. �¯à¥¤¥«¥ë ¬ £¨â®ã¯àã£¨¥ B� , B ¨¯ àë¥ ª¢ ¤àã¯®«ìë¥ K� , K ª®íää¨æ¨¥âë. �áá«¥¤®¢ ® ¢«¨ï¨¥ ¬ £¨â®£® ¯®«ï, ®à¨¥â¨à®-¢ ®£® ¢¤®«ì à §«¨çëå á¨¬¬¥âà¨çëå  ¯à ¢«¥¨© ¢ ªà¨áâ ««¥,   ª¢ ¤àã¯®«ì®¥ ã¯®àï¤®ç¥¨¥¢ ¢  ¤ â¥ TmVO4 .1. �¥¤ª®§¥¬¥«ìë¥ (��) ¯ à ¬ £¥â¨ª¨ á â¥âà £®- «ì®© áâàãªâãà®© æ¨àª®  RXO4 (X =P, V; ¯à®-áâà áâ¢¥ ï £àã¯¯  D194h = I41=amd) ï¢«ïîâáï¨¤¥ «ìë¬¨ ®¡ê¥ªâ ¬¨ ¤«ï ¨áá«¥¤®¢ ¨ï íää¥ªâ®¢,®¡ãá«®¢«¥ëå ª¢ ¤àã¯®«ìë¬¨ ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï¬¨, ¯à¨¬¥à á¯®â ëå ¨ áâ¨¬ã«¨à®¢ ëå ¬ £¨â-ë¬ ¯®«¥¬ áâàãªâãàëå ä §®¢ëå ¯¥à¥å®¤®¢ ï-â¥«-«¥à®¢áª®© ¯à¨à®¤ë | ª¢ ¤àã¯®«ì®£® ã¯®àï¤®ç¥-¨ï [1]. �®¬¯«¥ªáë¥ ¨áá«¥¤®¢ ¨ï íâ¨å á®¥¤¨¥¨©¢ à ¬ª å ä®à¬ «¨§¬®¢ ªà¨áâ ««¨ç¥áª®£® ¯®«ï (��)¨ ®¡®¡é¥ëå ¢®á¯à¨¨¬ç¨¢®áâ¥© ¯®§¢®«ïîâ à §¤¥-«¨âì íää¥ªâë, ®¡ãá«®¢«¥ë¥ ®á®¡¥®áâï¬¨ í«¥ª-âà®®© áâàãªâãàë ��-¨®  ¨ ¬ âà¨æë, ¨ ®¯¨á âì¯®¢¥¤¥¨¥ ¢á¥£® á¥¬¥©áâ¢  ��-æ¨àª®®¢ ¢ æ¥«®¬. � -ª¨¥ ¨áá«¥¤®¢ ¨ï ¡ë«¨ ¯à®¢¥¤¥ë  ¬¨ ¤«ï á¥à¨¨��-ä®áä â®¢ [2] ¨ ¤«ï ¢  ¤ â®¢ Tb, Dy ¨ Ho [3].�®¥¤¨¥¨¥ TmVO4 § ¨¬ ¥â ®á®¡®¥ ¬¥áâ® ¢ àï¤ã��-æ¨àª®®¢, â ª ª ª ¤«ï ¨®  Tm3+ ¢ ¬ âà¨æ¥¢  ¤ â  ¨¦¨¬ ¢ á¯¥ªâà¥ ï¢«ï¥âáï ®à¡¨â «ìë©¤ã¡«¥â, ¤«ï ª®â®à®£® à¥ «¨§ã¥âáï ª« áá¨ç¥áª¨© íä-ä¥ªâ � {�¥««¥à . �à®¬¥ â®£®, ¤«ï TmVO4 ¢§ ¨¬®-¤¥©áâ¢¨ï í«¥ªâà®®¢,  å®¤ïé¨åáï   ¢ëà®¦¤¥®¬ãà®¢¥, á  - ¨ � -¤¥ä®à¬ æ¨®ë¬¨ ¬®¤ ¬¨ (¢ ¤àã-£¨å ®¡®§ ç¥¨ïå B1g - ¨ B2g -¬®¤ë) áà ¢¨¬ë ¯®¢¥«¨ç¨¥, çâ® ®¡ãá«®¢«¨¢ ¥â á¯¥æ¨ä¨ªã íâ®£® á®¥¤¨-¥¨ï.�  áâ®ïé¥© à ¡®â¥ à ááç¨â ë â¥¬¯¥à âãàë¥¨ ¯®«¥¢ë¥ § ¢¨á¨¬®áâ¨ ¢á¥å ¤®¯ãáâ¨¬ëå á¨¬¬¥â-à¨¥© ªà¨áâ ««  ¤¥ä®à¬ æ¨®ëå ¢®á¯à¨¨¬ç¨¢®áâ¥©��(T;H) ¤«ï TmVO4   ®á®¢¥ à¥ «ì®£® í¥à£¥â¨-

ç¥áª®£® á¯¥ªâà  ¨ ¢®«®¢ëå äãªæ¨© ¨®  Tm3+ ,ä®à¬¨àã¥¬ëå ��. � ¢¨á¨¬®áâ¨ ��(T;H) , ®¯à¥¤¥-«ï¥¬ë¥ í«¥ªâà®®© áâàãªâãà®© ��-¨® , ï¢«ïîâáïáãé¥áâ¢¥ë¬¨ å à ªâ¥à¨áâ¨ª ¬¨ á®¥¤¨¥¨ï. �¨¯®§¢®«ïîâ ¯à¥¤áª § âì  «¨ç¨¥ ª¢ ¤àã¯®«ì®£® ã¯®-àï¤®ç¥¨ï ¢ á¨áâ¥¬¥, ®¯à¥¤¥«¨âì ªà¨â¨ç¥áª¨¥ ¯ à -¬¥âàë íâ®£® ä §®¢®£® ¯¥à¥å®¤ , à ááç¨â âì ¬ £¨-â®ã¯àã£¨© ¢ª« ¤ ¢ ã¯àã£¨¥ ª®áâ âë ¨ ¢«¨ï¨¥  ¨å ¬ £¨â®£® ¯®«ï.2. �«ï à áç¥â  ¢ª« ¤  ��-¨®  ¢ â¥¬¯¥à âãàë¥ ¨¯®«¥¢ë¥ (�E -íää¥ªâ) § ¢¨á¨¬®áâ¨ ã¯àã£¨å ª®áâ â¢ â¥âà £® «ì®© ¨ à®¬¡¨ç¥áª®© ä § å ¨á¯®«ì§ã¥¬£ ¬¨«ìâ®¨  H = HCF +HZ +HME +HQ , ®¯¨áë-¢ îé¨© ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ á �� (HCF ), §¥¥¬ ®¢áª®¥¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ ¬ £¨â®£® ¬®¬¥â  J á ¢¥è¨¬¯®«¥¬ H (HZ ), ®¤®¨®®¥ ¬ £¨â®ã¯àã£®¥ (HME )¨ ¯ à®¥ ª¢ ¤àã¯®«ì®¥ (HQ ) ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï, § ¯¨-á ë¥ ç¥à¥§ ®¯¥à â®àë �â¥¢¥á  Omn ¨ á¨¬¬¥âà¨§®-¢ ë¥ ¤¥ä®à¬ æ¨¨ "� ¢ ª¢ ¤àã¯®«ì®¬ ¯à¨¡«¨¦¥-¨¨ ¨ ¢ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ¬®«¥ªã«ïà®£® ¯®«ï [2]:HCF = �JB02O02 + �J(B04O04 +B44O44) ++ J(B06O06 +B46O46);HZ = gJ�BJH;HME =��J[(B�1"�1 +B�2"�2)O02 +B"O22 ++B�"�Pxy +B"(""1Pzx + ""2Pzy)];HQ =��2J [K�<O02>O02 +K<O22>O22 +


