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КВАЗИКЛАССИЧЕСКАЯ ОЦЕНКА ПОТЕНЦИАЛОВ ИОНИЗАЦИИ И СТАТИСТИЧЕСКИХ СУММ ВОЗБУЖДЕНИЯ ИОНОВ
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Квазиклассическая модель Томаса-Ферми (ТФ) и ее версии с различными поправками (квантовыми, обменными, оболочечными) используются для оценки: 1)  потенциалов ионизации и 2)  статистических сумм возбуждения ионов.

1) Для расчета потенциала ионизации
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 применяются два варианта: «холодный»   и «горячий». В «холодном» варианте, так же, как в книге [1], по модели ТФ вычисляются  энергии и потенциалы ионизации свободных ионов при нулевой температуре. Учитываются также градиентные и обменные эффекты. В «горячем» варианте химический потенциал 
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и степень ионизации 
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 идеальной плазмы с температурой  
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 определяются по модели ТФ с квантовыми, обменными и оболочечными поправками [2]. Исключение температуры из этих зависимостей дает связь 
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. Для определения потенциалов ионизации 
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 используется соотношение 
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, следующее из выражений для степени ионизации идеальной классической плазмы по моделям ТФ и Саха-Райзера [3]. Результаты расчетов по этим двум вариантам для средних и тяжелых элементов сравниваются друг с другом, с данными спектроскопических экспериментов и других методов расчета.

2) Модель Томаса-Ферми свободного иона при нулевой температуре (см. выше) используется также для аналитической оценки статистических сумм возбуждения ионов, фигурирующих в химической модели идеальной плазмы. В  работе выводятся выражения для статистических сумм с различными форм факторами обрезания, ограничивающими суммирование по уровням энергии возбуждения:  по критерию среднего расстояния между тяжелыми частицами, по температуре и согласно приближению Планка-Бриллюэна-Ларкина. Получены формулы для средней энергии возбуждения и производных от статистической суммы по температуре и объему. Исследуются асимптотики статистических сумм при малой плотности и малой температуре. Для некоторых элементов проведено сравнение наших расчетов с результатами «эмпирического» подхода [4], использующего экспериментальные спектроскопические данные. Предложенный нами метод дает возможность оценивать усредненные (т.е. без оболочечных осцилляций) статистические суммы высоко-зарядных ионов тяжелых элементов, для которых совсем отсутствует или имеется неполная информация о спектрах возбуждения.

Некоторые предварительные результаты изложены в работе [5].

Работа выполнена при частичной поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (проекты 05-01-00631 и 06-01-00097).
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