Влияние анизотропии на свойства матрично-изолированного атома в Р состоянии
Лейбин И.В.
Аспирант 1 года обучения
Сколковсий институт Науки и Технологий, Москва, Россия
E–mail: iosif.leibin@skoltech.ru
Матрицы, в частности кристаллы инертных газов, представляют собой удобную модель для изучения общих закономерностей, присущих неоднородным твердым телам. Исследование диффузии атома кислорода в кристаллах Ar, Kr, Xe [1] показало, что поведение матрично-изолированных атомов в полносимметричных и анизотропных электронных состояниях сильно отличается. Основное состояние атома кислорода –  3Р. В общем виде потенциальную энергию взаимодействия подобного атома с атомом инертного газа можно представить в виде разложения [2]: V(R) = V0(R) + V2(R), где R – межъядерное расстояние, а V – полная потенциальная энергия. Первый член в данном разложении представляет собой изотропную часть потенциала, в то время как V2 содержит в себе эффекты, связанные с анизотропией взаимодействия. 
В настоящей работе была разработана модель, которая позволяет оценить влияние величины и знака анизотропии на строение сайтов захвата и активационные барьеры миграции. Для этого в вышеприведенное разложение был введен параметр λ: V(R) = V0(R) + λV2(R). Таким образом, при значении параметра λ = 0 взаимодействие атома О с окружением изотропно, а при λ = 1 модель передает реальные свойства атома кислорода, согласующиеся с экспериментальными данными [1]. Изотропная часть, V0, остается неизменной, что позволяет отделить эффекты, связанные с анизотропией, от явлений, связанных с размером атома.
При переходе от изотропного приближения (λ = 0) к λ = 1, меняется симметрия и энергетика сайтов захвата, вид путей миграции и соответствующие им активационные барьеры. Ранее было показано [1], что анизотропия взаимодействия атома кислорода с окружением значительно облегчает его диффузию в кристалле.
[bookmark: _GoBack]Настоящая работа посвящена изучению влияния знака и величины параметра анизотропии λ на свойства модельного матрично-изолированного атома, за основу которого взят атом кислорода. В частности, было показано, что при знаке параметра анизотропии -1 появляется новый стабильный сайт захвата для атомов в междоузлиях. Была составлена зависимость барьеров активации диффузии и энергий образования сайтов захвата для атома кислорода с параметром λ, принимающим значения в интервале от -1.5 до 1.5. Аналогичный подход был применен для атома бария в возбужденном состоянии, что позволило выявить несколько закономерностей, связанных с влиянием анизотропии взаимодействия атома с матрицей на его спектры испускания.
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