Моделирование спектра поглощения Na@Ar
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Cистема Na@Ar является одним из наиболее изученных объектов среди матрично-изолированных атомов металла, что обуславливает наличие большого количества экспериментальных данных [1-3]. Вместе с тем, одно из наиболее ярких проявлений матричной изоляции — электронный спектр поглощения, отвечающий фундаментальному переходу S->P, до сих пор не был количественно воспроизведён теоретическими методами, и представляет вызов для теоретического описания [3-5]. Причиной этого является как недостатки доступных парных неэмпирических потенциалов, так и сложность учета всех влияющих на форму линия факторов на уровне теоретического моделирования.

В настоящей работы выполнено моделирование полос спектра поглощения Na@Ar для стабильных сайтов захвата, найденных при помощи оригинальной разработанной методики определения термодинамически стабильных структур [6, 7]. Для этого был проведен неэмпирический расчет парных потенциалов взаимодействия Na-Ar, а спектр поглощения рассчитывался как в предложенном ранее для этой системы «полуклассическом» приближении, так и в рамках подхода, основанного на прямом решении задачи Ян-Теллера для описания колебательно-электронного взаимодействия, получения вибронных уровней и прямом расчёте факторов Франка-Кондона.

Полученные результаты демонстрируют причины неудачного согласия с экспериментом предыдущих работ и подтверждают рассчитанные неэмпирические кривые. Работа выполнена при финансовой поддержке РНФ (проект № 17-13-01466).
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