Теоретическое описание сайтов захвата и спектров поглощения переходов S → P атома иттербия в матрице неона
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В настоящей работе приводятся результаты моделирования спектров поглощения переходов 1S → 1P и 1S → 3P атома иттербия в матрице неона. В работе использована матричная модель, разработанная в нашей научной группе, подробно описанная в [1]. 
Ключевой особенностью системы Yb@Ne является разительная разница в размерах атома гостя и атомов хозяев. В то время как для большинства ранее моделированных систем эффективные размеры атомов близки или же атом гость является заметно меньшим, в данной системе наблюдается обратное положение. Это приводит к тому, что возникающие сайты захвата имеют большой объём и образуются путём удаление шести и более (вплоть до 13) атомов из решётки интертного газа. Данные сайты захвата ранее были рассмотрены лишь в модельной работе нашей группы, посвящённой построению модельных Леннард-Джонсовских кристаллов и возможных вакансий в них [2].
В работе приводится сравнение модельных спектров поглощения с экспериментальными данными. Так как в ходе моделирования было выяснено, что стабильными сайтами захвата являются образованные удалением 6, 8, 10 и 13 атомов неона из решётки, интерпретация экспериметнальных спектров основана на моделировании спектров поглощения из данных вакансий методом термодинамического интегрирования, впоследствии наложенных на экспериметнальные данные. Показывается, что экспериментальные данные не представляют собой спектр поглощения из какой-то конкретной вакансии, но, по-видимому, являются комбинацией из нескольких сайтов захвата. В работе использованы прецизионные спин-орбитальные потенциалы наряду с эффективной техникй учёта спин-орбитального взаимодействия, оказывается влияние выбора методики на форму полосы поглощения в триплетное состояние.
Интересной особенностью данной системы является наличие «возбуждённого» сайта 10V(2), лежащего по энергии выше основного сайта 10V, однако попадаюшего в область стабильности на выпуклой оболочке. Тем не менее показывается, что экспериментальное наблюдение данного сайта маловероятно, ввиду его релаксации при отжиге в основное состояние.
Работа выполнена при поддержке РНФ (проект № 17-13-01466).
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