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Ïðåäëîæåíî àíàëèòè÷åñêîå îïèñàíèå ôóíêöèé äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóë H2 è N2. ×àñòîò-
íûå çàâèñèìîñòè ôóíêöèé ïîëÿðèçóåìîñòè ýòèõ ìîëåêóë îïðåäåëåíû âî âñåì äèàïàçîíå èçìåíåíèé ìåæúÿ-

äåðíûõ ðàññòîÿíèé R = [0, ∞) è îáëàäàþò êîððåêòíûì àñèìïòîòè÷åñêèì ïîâåäåíèåì ïðè ìàëûõ è áîëüøèõ 
R. ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïîëó÷åííûõ ôóíêöèé äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóë H2 è N2 ÿâëÿþòñÿ ðà-
çóìíîé îöåíêîé èõ âåðõíåé ãðàíèöû. 

 

Ââåäåíèå 
 

Â àäèàáàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè òåíçîð ýëåê-
òðîííîé ïîëÿðèçóåìîñòè ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé êîîð-
äèíàò ÿäåð ìîëåêóëû è ÷àñòîòû âíåøíåãî ýëåêòðî-

ìàãíèòíîãî ïîëÿ ω. Äëÿ äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë òåí-
çîð ýëåêòðîííîé ïîëÿðèçóåìîñòè èìååò òîëüêî äâå 
íåçàâèñèìûå êîìïîíåíòû (ôóíêöèè èëè ïîâåðõíîñòè 

ïîëÿðèçóåìîñòè) – αzz(ω, R) è  αxx(ω, R) = αyy(ω, R), 

ãäå R  – ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå, à îñü z ñîâïàäàåò 

ñ îñüþ ìîëåêóëû. 
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîâåðõíîñòè ïîëÿðèçóåìî-

ñòè â øèðîêîì äèàïàçîíå R è ω èçâåñòíû òîëüêî 
äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà [1–7], ïðè÷åì â áîëüøèí-
ñòâå ðàáîò èñïîëüçîâàíû ñïåöèàëüíûå âûñîêîòî÷-
íûå ab initio ìåòîäû ðàñ÷åòîâ, ïðèìåíèìûå ëèøü  
ê äâóõàòîìíûì ìîëåêóëàì ñ îäíèì èëè äâóìÿ ýëåê-
òðîíàìè. Äëÿ ìíîãîýëåêòðîííûõ äâóõàòîìíûõ ìî-
ëåêóë ab initio ðàñ÷åòû ïîëÿðèçóåìîñòè ïðîâåäåíû 
ëèøü äëÿ îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèõ èíòåðâàëîâ 

ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé â îêðåñòíîñòè èõ ðàâíî-
âåñíîãî ðàññòîÿíèÿ Re (ñì., íàïðèìåð, [8–10]). Äëÿ 
ïîëíîãî äèàïàçîíà ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé ïîëó-
÷åíû ñòàòè÷åñêèå ôóíêöèè ïîëÿðèçóåìîñòè òîëüêî 
äëÿ ìîëåêóë N2 [11–15], CH [12] è O2 [13–15], ïðè-
÷åì ýòè ôóíêöèè ðàññ÷èòàíû â ðàìêàõ ïîëóýìïè-
ðè÷åñêîãî ïîäõîäà. ×àñòîòíàÿ æå çàâèñèìîñòü ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè ìíîãîýëåêòðîííûõ äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë 
èññëåäîâàíà ëèøü äëÿ ðàâíîâåñíûõ ìåæúÿäåðíûõ 
ðàññòîÿíèé  ìîëåêóë  Re  (ñì.,  íàïðèìåð, [16–19]). 

Öåëü äàííîé ðàáîòû – ïîêàçàòü õàðàêòåð 

òðàíñôîðìàöèè ôóíêöèé ýëåêòðîííîé ïîëÿðèçóå-

ìîñòè αzz(ω, R) è αxx(ω, R) = αyy(ω, R) ìîëåêóë H2 
è N2 ïðè èçìåíåíèè ÷àñòîòû âíåøíåãî ýëåêòðè÷å-
ñêîãî ïîëÿ. 

 

Àíàëèòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå  
ôóíêöèè äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè 

 

Òåíçîð äèíàìè÷åñêîé ýëåêòðîííîé ïîëÿðèçóå-
ìîñòè äâóõàòîìíîé ãîìîÿäåðíîé ìîëåêóëû â ýëåê-
òðîííîì ñîñòîÿíèè n ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå 
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ãäå ( ) ( )in R d m R  – i-ÿ êîìïîíåíòà äèïîëüíîãî 

ìîìåíòà ïåðåõîäà ìåæäó ýëåêòðîííûìè ñîñòîÿíèÿìè 
n è m ñ ýíåðãèÿìè En(R) è Em(R). Î÷åâèäíî, ÷òî 
õàðàêòåð ÷àñòîòíîé çàâèñèìîñòè ïîëÿðèçóåìîñòè 

ìîëåêóëû ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóêòóðîé åå 

ýëåêòðîííûõ óðîâíåé ýíåðãèè è âåðîÿòíîñòÿìè ýëåê-
òðîäèïîëüíûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó íèìè è ïîýòîìó 
èíäèâèäóàëåí êàê äëÿ êàæäîé ìîëåêóëû, òàê è äëÿ 
åå  ðàçëè÷íûõ  êîìïîíåíò  òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè. 

Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè äëÿ ìîëåêóëû â îñíîâ-

íîì ýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè âûðàæåíèå (1) ìîæåò 

áûòü ïðåäñòàâëåíî â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ ñòàòè÷åñêîé 

ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû 
(0)(0, )ii Rα  è ÷àñòîòíîãî 

ôàêòîðà fi(ω, R): 
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Çäåñü E0(R) – ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ýëåêòðîííîãî ñî-

ñòîÿíèÿ ìîëåêóëû; E1i(R) – ýíåðãèÿ íèçøåãî âîçáó-

æäåííîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóëû, â êîòî-

ðîå ðàçðåøåí ýëåêòðîäèïîëüíûé ïåðåõîä èç îñíîâ-

íîãî ñîñòîÿíèÿ. Îòìåòèì, ÷òî â âûðàæåíèè (3) ýíåð-

ãèè E1i(R) ðàçëè÷íû äëÿ êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿ-

ðèçóåìîñòè 
(0)( , )zz Rα ω  è 

(0) (0)( , ) ( , )xx yyR Rα ω ≡ α ω  è îïðå-

äåëÿþòñÿ ïðàâèëàìè îòáîðà ïî Λ, ãäå Λ – ñîáñòâåí-

íîå çíà÷åíèå ïðîåêöèè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà ýëåê-

òðîíîâ íà îñü ìîëåêóëû. Òàê, äëÿ êîìïîíåíòû òåí-

çîðà 
(0)( , )zz Rα ω  íèçøåå âîçáóæäåííîå ýëåêòðîííîå 

ñîñòîÿíèå (ýíåðãèÿ E1i(R)) îïðåäåëÿåòñÿ ïðàâèëîì 

îòáîðà ∆Λ = 0, à äëÿ êîìïîíåíò 
(0) (0)( , ) ( , )xx yyR Rα ω ≡ α ω  

– ïðàâèëîì îòáîðà ∆Λ = 1. 
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Ðàçíîñòü ýíåðãèé E1i(R) – E0(R) â âûðàæåíèè (3) 
ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå êîíå÷íîé è íåïðå-
ðûâíîé ôóíêöèè âî âñåì äèàïàçîíå èçìåíåíèé 

ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R ∈ [0, ∞), âñëåäñòâèå 

÷åãî ÷àñòîòíûé ôàêòîð fi(ω, R) ÿâëÿåòñÿ íåïðåðûâ-

íîé ôóíêöèåé îò R. ×àñòîòíûé ôàêòîð fi(ω, R) = 1 

ïðè ω = 0 è óâåëè÷èâàåòñÿ ñ âîçðàñòàíèåì ÷àñòîòû 

ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ ω. Îòìåòèì, ÷òî âûðàæå-
íèå (2) çàäàåò âåðõíþþ ãðàíèöó äëÿ êîìïîíåíò 
òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû 

(0)( , )ii Rα ω  â îáëàñòè ÷àñòîò 1 0( ) ( )iE R E Rω < −   h . 

 

Äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü  
ìîëåêóëû âîäîðîäà 

 

Ïðåäëàãàåìûé ñïîñîá ðàñ÷åòà αii(ω, R) (âûðà-

æåíèÿ (2) è (3)) áûë ïðîâåðåí íà ìîëåêóëå âîäî-

ðîäà (çäåñü è äàëåå âåðõíèé èíäåêñ, îáîçíà÷àþùèé 

îñíîâíîå ýëåêòðîííîå ñîñòîÿíèå ìîëåêóëû, îïóùåí). 

Äëÿ ýòîãî ïî ôîðìóëàì (2) è (3) áûëè ðàññ÷èòàíû 

ôóíêöèè äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû 

H2, êîòîðûå çàòåì ñðàâíèâàëèñü ñ âûñîêîòî÷íûìè 

ab initio çíà÷åíèÿìè αii(ω, R) èç [6]. Äëÿ ðàñ÷åòà 

αii(ω, R) áûëè ïîñòðîåíû ðàçíîñòè ýíåðãèé E1i(R) – 

– E0(R), ãäå çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè E0(R) 

îñíîâíîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ( 1
gX +Σ ) âçÿòû èç 

[20], à çíà÷åíèÿ ýíåðãèé E1z(R) è E1x(R) âîçáóæ-

äåííûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ( 1
uB +Σ  è Ñ1Πu, ñî-

îòâåòñòâåííî) – èç ðàáîòû [21]. Â îáëàñòè ìàëûõ 

ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé (R ≤ 0,5 Ǻ) íåäîñòàþùèå 

çíà÷åíèÿ ðàçíîñòè ýíåðãèé 

∆Ez(R) = E1z(R) – E0(R)  è  ∆Eõ(R) = E1õ(R) – E0(R) 

áûëè äîîïðåäåëåíû ïóòåì èõ èíòåðïîëÿöèè ê çíà-
÷åíèþ 

 ∆Ez(0) = ∆Eõ(0) = E(1P0) – E(1S), 

ãäå E(1S) è E(1P0) – òåðìû îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ 
(1S) è ïåðâîãî ðàçðåøåííîãî ïðàâèëàìè îòáîðà âîç-
áóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ (1P0) «îáúåäèíåííîãî» àòîìà 

He. Ðàññ÷èòàííûå ôóíêöèè ∆Ez(R) è ∆Eõ(R) äëÿ 
ìîëåêóëû H2 ïðèâåäåíû íà ðèñ. 1. 
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Ðèñ. 1. Ðàçíîñòü ýëåêòðîííûõ òåðìîâ ìîëåêóëû H2 

Äàííûå ôóíêöèè áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ-

÷åòà ÷àñòîòíûõ ôàêòîðîâ fz(ω, R) è fx(ω, R), êîòî-
ðûå çàòåì ñîâìåñòíî ñî ñòàòè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìî-

ñòüþ αii(0, R) èç ðàáîòû [2] ïîçâîëèëè ðàññ÷èòàòü 
ôóíêöèè êîìïîíåíò òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðè-

çóåìîñòè αzz(ω, R) è αxx(ω, R) = αyy(ω, R) è åãî èí-
âàðèàíòîâ: ñðåäíåé ïîëÿðèçóåìîñòè 

 α ω = α ω + α ω  ( , ) ( , ) 2 ( , ) 3zz xxR R R  (4) 

è àíèçîòðîïèè ïîëÿðèçóåìîñòè 

 γ ω = α ω α ω( , ) ( , ) – ( , ).zz xxR R R  (5) 

Ïîëó÷åííûå èíâàðèàíòû òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé 
ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû âîäîðîäà ïðèâåäåíû íà 
ðèñ. 2, ãäå äëÿ ñðàâíåíèÿ òàêæå ïîêàçàíû ðåçóëü-
òàòû ab initio ðàñ÷åòîâ èíâàðèàíòîâ òåíçîðà äèíà-
ìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè èç ðàáîòû [6]. 
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á 
Ðèñ. 2. Ñðåäíÿÿ äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü (à) è àíè- 
çîòðîïèÿ äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè (á) ìîëåêóëû H2:  

1 – ω = 15803 ñì–1; 2 – 33692 ñì–1; 3 – 43424 ñì–1; 4 – 
51658 ñì–1; 5 – 54867 ñì–1. Ñïëîøíûå ëèíèè – äàííàÿ 
  ðàáîòà; ðîìáû – ab initio ðàñ÷åò [6] 

 

Õîðîøî âèäíî, ÷òî, íåñìîòðÿ íà ñâîþ ïðîñòîòó, 
ïðåäëàãàåìûé ìåòîä ðàñ÷åòà àäåêâàòíî îòðàæàåò çà-
âèñèìîñòü èíâàðèàíòîâ ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû 

H2 îò ÷àñòîòû âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. Î÷å-
âèäíî, ÷òî äàííûé âûâîä áóäåò ñïðàâåäëèâ è äëÿ 
îòäåëüíûõ êîìïîíåíò òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè ìîëåêóëû âîäîðîäà. Ñðàâíåíèå ðàññ÷è-

∆E, ñì–1 

∆Eõ 

∆Ez 

160000 
 

 

 

140000 
 

 
 

120000 
 

 
 

100000 
 

 

 

80000 
 

 
 

60000 

5
 
 
4
 
 
3

5
 
 
 
4

2
1

3

2
1

α, Å3 

γ, Å3 

6

5

4

3

2

1

10

 

8

6

 

4

2



 

Ôóíêöèè äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóë H2 è N2 

 
827

òàííûõ êîìïîíåíò òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðè-
çóåìîñòè ìîëåêóëû âîäîðîäà ïðîâåäåíî òàêæå ñ ëè-
òåðàòóðíûìè äàííûìè äëÿ õàðàêòåðíûõ ìåæúÿäåð-

íûõ ðàññòîÿíèé R = 0, Re, ∞. 
Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà 

αzz(ω, 0) = αxx(ω, 0) è äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìî-
ñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà ãåëèÿ èç [22, 23] 

(ðèñ. 3, à), à òàêæå αzz(ω, ∞)/2 = αxx(ω, ∞)/2 è äèíà-
ìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòî-
ìà âîäîðîäà èç [24] (ðèñ. 3, á). 

Äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü ìîëåêóëû âîäî-
ðîäà ïðè R = Re [3, 7] è ÷àñòîòíûå çàâèñèìîñòè êîì-

ïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè αzz(ω, Re) è αõõ(ω, Re) 
ïðèâåäåíû íà ðèñ. 3, â, ã. Àíàëèç ïðèâåäåííûõ çà-
âèñèìîñòåé ïîêàçûâàåò, ÷òî ïðåâûøåíèå ðàññ÷èòàí-
íûõ çíà÷åíèé äèíàìè÷åñêèõ ïîëÿðèçóåìîñòåé íàä  
 

ab initio äàííûìè íåâåëèêî è íå ïðèâîäèò ê ñóùå-
ñòâåííîìó èñêàæåíèþ âèäà ôóíêöèé äèíàìè÷åñêîé 
ïîëÿðèçóåìîñòè. Îòìåòèì, ÷òî äàííûé ìåòîä äàåò 

òàêæå óäîâëåòâîðèòåëüíûå ðåçóëüòàòû è äëÿ ÷àñòîò-
íîé çàâèñèìîñòè êîìïîíåíò òåíçîðà ïðîèçâîäíûõ 
ïîëÿðèçóåìîñòè (ðèñ. 4) 

 ( ) =
′α = ∂α ω ∂( , ) .

e
ii e ii R Re

R R R  

Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëîæåííûé ñïîñîá ðàñ÷åòà 

ôóíêöèé äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè αzz(ω, R)  

è αõõ(ω, R) = αóó(ω, R) óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâà-

åò èõ ïîâåäåíèå ïðè èçìåíåíèè ÷àñòîòû ω äëÿ ìî-
ëåêóëû H2 è ìîæåò áûòü ïðèìåíåí ê äðóãèì äâóõ-
àòîìíûì ìîëåêóëàì. 

 
 

 

           0    10000  20000  30000  40000  50000      ω, ñì–1 

 
           0    10000  20000  30000  40000  50000      ω, ñì–1 

à á 

 
           0    10000  20000  30000  40000  50000      ω, ñì–1 

 
           0    10000  20000  30000  40000  50000      ω, ñì–1 

â ã 

Ðèñ. 3. Äèíàìè÷åñêèå ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ He, H è ìîëåêóëû H2 ïðè R = Re; à – àòîì He: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ – äàííàÿ 
ðàáîòà, êðóæêè – ab initio ðàñ÷åò [22], êðåñòû – ab initio ðàñ÷åò [23]; á – àòîì H: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ – äàííàÿ ðàáîòà, 
ðîìáû – ab initio ðàñ÷åò [24]; â, ã – ìîëåêóëà H2: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ – äàííàÿ ðàáîòà, êðåñòû – ab initio ðàñ÷åò [3], êðóæ- 
  êè – ab initio ðàñ÷åò [7] 
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         0    10000  20000  30000  40000  50000      ω, ñì–1 

 

 
         0    10000  20000  30000  40000  50000      ω, ñì–1 

á 

Ðèñ. 4. ×àñòîòíûå çàâèñèìîñòè ( )zz e′α  (à) è ( )xx e′α  (á) ìî-

ëåêóëû H2 ïðè R = Re. Ñïëîøíûå ëèíèè – äàííàÿ ðàáîòà, 
êðóæêè – ab initio ðàñ÷åò [6], êðåñòû – ab initio ðàñ÷åò [7] 
 

Äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü  
ìîëåêóëû àçîòà 

 

Ðàññìîòðåííûé âûøå ïîäõîä ïðèìåíåí äëÿ ðàñ-
÷åòà ôóíêöèé äèíàìè÷åñêîé ýëåêòðîííîé ïîëÿðè-
çóåìîñòè ìîëåêóëû àçîòà. Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû ôóíê-

öèè ∆Ez(R) è ∆Eõ(R), äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîòîðûõ èñ-
ïîëüçîâàëèñü ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè E0(R) îñ-

íîâíîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ 
1

gX +Σ  èç [25] è ýíåð-

ãèé E1z(R) è E1õ(R) ïåðâûõ âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîí-

íûõ  ñîñòîÿíèé  ( 1
u
+Σ  è 1Πu ñîîòâåòñòâåííî)  èç [26]. 

Ïðè ýòîì, êàê è â ñëó÷àå ìîëåêóëû H2, â îá-

ëàñòè ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé (R ≤ 0,85 Ǻ) 

íåäîñòàþùèå çíà÷åíèÿ ðàçíîñòè ýíåðãèé ∆Ez(R)  

è ∆Eõ(R) áûëè äîîïðåäåëåíû ïóòåì èõ èíòåðïîëÿ-
öèè ê çíà÷åíèþ 

 ∆Ez(0) = ∆Eõ(0) = E(1P0) – E(1D), 

ãäå E(1D) è E(1P0) – òåðìû âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé 
1D è 1P0 «îáúåäèíåííîãî» àòîìà Si. Ýòè òåðìû îïðå-
äåëåíû â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðàâèëàìè êîððåëÿöèè 
 

 
             0           1            2             3           4      R, Å 

Ðèñ. 5. Ðàçíîñòü ýëåêòðîííûõ òåðìîâ ìîëåêóëû N2 
 

ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû  

ñ ñîñòîÿíèÿìè «îáúåäèíåííîãî» àòîìà. Ñ ïîìîùüþ 

íàéäåííûõ ôóíêöèé ∆Ez(R), ∆Eõ(R) è êîìïîíåíò 

òåíçîðà ñòàòè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè αii(0, R) èç 
[15] ðàññ÷èòàíû êîìïîíåíòû òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé 
ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû àçîòà (ðèñ. 6). 
 

 
          0           1            2             3           4      R, Å 

à 

 
          0           1            2             3           4      R, Å 

á 
Ðèñ. 6. Êîìïîíåíòû òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè 

αzz(ω, R) (à) è αõõ(ω, R) (á) ìîëåêóëû N2: 1 – ω = 0 ñì–1; 
  2 – 20000 ñì–1; 3 – 40000 ñì–1; 4 –  60000 ñì–1
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Â îòëè÷èå îò ìîëåêóëû H2, ãäå ÷àñòîòíàÿ çàâè-
ñèìîñòü êîìïîíåíòîâ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè íàè-

áîëåå ñèëüíî ïðîÿâëÿåòñÿ â îáëàñòè çíà÷åíèé R ≈ 2 Å, 
ó ìîëåêóëû àçîòà òàêàÿ ñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè èìååò ìåñòî ïðè ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõ 
ðàññòîÿíèÿõ. Ïðè ýòîì ìèíèìàëüíàÿ ÷àñòîòà ðåçî-
íàíñíîãî ïåðåõîäà ìîëåêóëû N2 ñîâïàäàåò ñ ÷àñòîòîé 

ðåçîíàíñíîãî ïåðåõîäà «îáúåäèíåííîãî» àòîìà Si 

(≈ 34 700 ñì–1). Ïî ýòîé ïðè÷èíå íà ðèñ. 6 íå ïðè-
âåäåíû çíà÷åíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè 

â îáëàñòè R ≤ 0,3 Å, ïðèíèìàþùèå ëèáî î÷åíü áîëü-
øèå, ëèáî îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ. Ïðåäñòàâëåí-
íûå íà ðèñ. 6 çàâèñèìîñòè ìîæíî ïðîâåðèòü ëèøü 

äëÿ êîíêðåòíûõ çíà÷åíèé ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé. 
Íà ðèñ. 7, à ïîêàçàíû ÷àñòîòíûå çàâèñèìîñòè êîìïî-

íåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè αzz(ω, Re) è αõõ(ω, Re), 
ïîëó÷åííûå â äàííîé ðàáîòå è ðàññ÷èòàííûå â [27]. 

Âèäíî, ÷òî ýòè çàâèñèìîñòè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ 
äðóã ñ äðóãîì. Â ïðåäåëå «îáúåäèíåííîãî» àòîìà 

ìîæíî ïðîâåñòè ñðàâíåíèå ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè 

ëèøü äëÿ ñðåäíèõ ïîëÿðèçóåìîñòåé α(ω, 0) (ðèñ. 7, á). 
Àíàëèç ÷àñòîòíûõ çàâèñèìîñòåé ïîëÿðèçóåìîñòåé  

ïîêàçûâàåò, ÷òî ïðåâûøåíèå ðåçóëüòàòîâ íàøèõ ðàñ-
÷åòîâ íàä äàííûìè ðàáîòû [28] îòíîñèòåëüíî íåâå-

ëèêî äî ÷àñòîò ω ≤ 25 000 ñì–1 è áûñòðî âîçðàñòàåò 
ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ÷àñòîòû. Òàêîå âîçðàñ-

òàíèå îáóñëîâëåíî áëèçîñòüþ ÷àñòîòû ω ê ÷àñòîòå 
ðåçîíàíñíîãî ïåðåõîäà «îáúåäèíåííîãî» àòîìà Si 

(≈ 34 700 ñì–1). 
Íà ðèñ. 7, â ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà 

êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè αzz(ω, ∞)/2 = 

= αxx(ω, ∞)/2 è äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè îñ-
íîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà àçîòà èç [29]. Çäåñü ñëå-
äóåò îòìåòèòü, ÷òî äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü 
àòîìà àçîòà â [29] çàäàíà â âèäå ðàçëîæåíèÿ Êîøè 
 

 
∞

=

α ω = − − ω∑ 2

0

( ) ( 2 2) ,n

n

S n  (6) 

ãäå ìîìåíòû Êîøè S(–2n – 2) îïðåäåëåíû òîëüêî 

äëÿ n = 0, 1, 2. Âñëåäñòâèå ýòîãî äèíàìè÷åñêàÿ ïî-
ëÿðèçóåìîñòü àòîìà àçîòà èç ðàáîòû [29] â îáëàñòè 
áîëüøèõ ÷àñòîò çàíèæåíà. Òåì íå ìåíåå ïðèâåäåí-
íûå íà ðèñ. 7, â çàâèñèìîñòè óäîâëåòâîðèòåëüíî 
ñîãëàñóþòñÿ ìåæäó ñîáîé. Â öåëîì ìîæíî ñ÷èòàòü, 

÷òî ðàññ÷èòàííûå ôóíêöèè αii(ω, R) (ñì. ðèñ. 6) êîð-
ðåêòíî îòðàæàþò ïîâåäåíèå ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêó-
ëû N2 ïðè èçìåíåíèè åå ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ 

R è ÷àñòîòû âíåøíåãî ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ ω. 
 

Çàêëþ÷åíèå 
 
Ìû ïîëàãàåì, ÷òî ïðåäëîæåííàÿ ñõåìà ðàñ÷å-

òà, íåñìîòðÿ íà åãî ïðîñòîòó, äàåò ôèçè÷åñêè ïðà-
âèëüíîå îïèñàíèå ïîâåäåíèÿ ïîëÿðèçóåìîñòè äâóõ-
àòîìíîé ãîìîÿäåðíîé ìîëåêóëû ïðè èçìåíåíèè åå 
ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ è ÷àñòîòû âíåøíåãî ýëåê-
òðè÷åñêîãî ïîëÿ. Âìåñòå ñ òåì ñëåäóåò ñäåëàòü ðÿä 
çàìå÷àíèé îòíîñèòåëüíî ïðèìåíèìîñòè òàêîãî ïîä-
õîäà. Âî-ïåðâûõ, ïðèìåíåíèå äàííîãî ñïîñîáà ðàñ-
÷åòà îãðàíè÷åíî ÷àñòîòîé ïåðâîãî ðàçðåøåííîãî  
 

 
           0   10000  20000  30000  40000  50000   ω, ñì–1 

à 

 
            0     5000    10000  15000  20000  25000   ω, ñì–1 

á 

 
           0    10000  20000  30000  40000  50000   ω, ñì–1 

â 
Ðèñ. 7. Äèíàìè÷åñêèå ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ Si, N è ìî-
ëåêóëû N2 ïðè R = Re; à – ìîëåêóëà N2: ñïëîøíûå ëèíèè 
– äàííàÿ ðàáîòà, øòðèõîâûå ëèíèè – ab initio ðàñ÷åò 
[27]; á – àòîì Si (1D): ñïëîøíàÿ ëèíèÿ – äàííàÿ ðàáîòà, 
ðîìáû – ab initio ðàñ÷åò [28]; â – àòîì N (4S): ñïëîøíàÿ 
ëèíèÿ – äàííàÿ ðàáîòà, øòðèõîâàÿ ëèíèÿ – ab initio 
  ðàñ÷åò [29] 

 
ýëåêòðîäèïîëüíîãî ýëåêòðîííîãî ïåðåõîäà. Âî-âòî- 
ðûõ, òàêîé ìåòîä äàåò ðàçóìíóþ îöåíêó âåðõíåé ãðà-
íèöû çíà÷åíèé ôóíêöèè ïîëÿðèçóåìîñòè, ïðè ýòîì 
èõ çàâûøåíèå îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóêòóðîé âîçáóæäåí-
íûõ ýëåêòðîííûõ óðîâíåé ýíåðãèè ìîëåêóëû. 
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M.A. Buldakov, V.N. Cherepanov. Dynamical polarizability functions of H2 and N2 molecules. 
The analytical description of dynamical polarizability functions of H2 and N2 molecules has been proposed. 

The frequency dependences of the polarizability functions of these molecules have been determined over all  

internuclear separations R = [0, ∞) and have à correct asymptotic behavior at small and large R. The numerical 
values of the dynamical polarizability functions obtained are reasonable estimation of their upper limit. 

 


