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1 Preprint1. VstupVa�livo� zadaqe� u statistiqn�� teor�Ý r�vnova�nih vlastivoste�gazovih sum�xe� 
 zadaqa pro termodinam�qn� ta strukturn� vlasti-vost� gazovoÝ sum�x� (atom�v qi molekul) k�l~koh sort�v, u �k�� de�k�z qastinok perebuva�t~ u zbud�enih elektronnih stanah (qastkovozbud�ena sum�x gaz�v, dal� QZSG). Osobliv�st� QZSG, �ka rozgl�-da
t~s� 
 te, wo qas �itt� qastinki u zbud�enomu elektronnomustan� (10�9c� 10�8c) znaqno pereviwu
 qas vstanovlenn� r�vnovagiza postupal~nimi stupen�mi v�l~nost� (10�11c � 10�10c). Vihod�-qi z c~ogo, mo�na vivqati r�vnova�n� vlastivost� gazovoÝ sum�x�pri zadanomu (ner�vnova�nomu) stan� elektronnoÝ p�dsistemi. �n-xo� va�livo� osobliv�st� 
 viniknenn� u sistem� r�znozbud�e-nih toto�nih qastinok rezonansnih efektivnih vza
mod��, kotr� 
�stotno bagatoqastinkovimi � skladnim qinom zale�at~ v�d prosto-rovoÝ konf�gurac�Ý qastinok.V�domo, wo koli dl� dvoh neruhomih dostatn~o v�ddalenih odinv�d odnogo ne�tral~nih atom�v operator energ�Ý Ýh vza
mod�Ý vz�tiu vigl�d� mul~tipol~nogo r�du [1], to v me�ah kvantovo-mehan�qnoÝteor�Ý zburen~ mo�na obqisliti elektronn� termi takoÝ sistemi. Vad�abatiqnomu nabli�enn� Borna-Oppenge�mera voni 
 potenc�al~-no� energ�
� dl� centr�v mas atom�v qi efektivno� m��atomno�vza
mod�
�. Zastosovu�qi danu shemu do dvoh ne�tral~nih atom�v,�k� znahod�t~s� v osnovnomu elektronnomu stan�, otrimu
mo v�d-m�nni� v�d nul� rezul~tat lixe u drugomu por�dku teor�Ý zburen~ -vza
mod�� Van-der-Vaal~sa. C� vza
mod�� ma
 harakter prit�gann�� ÝÝ energ�� proporc��na do R�6 (R - v�dstan~ m�� atomami). �kwo �atomi toto�n� � perebuva�t~ v stanah z r�zno� parn�st�, to v�ev perxomu por�dku teor�Ý zburen~ otrimu
mo nenul~ovu poprav-ku { rezonansna dipol~-dipol~na vza
mod�� (RDDV), �ka v zale�-nost� v�d simetr�Ý stanu ma
 harakter prit�gann� abo v�dxtovhuvan-n� � ÝÝ energ�� proporc��na R�3. Problem� dosl�d�enn� efektivnihvza
mod�� u qastkovo zbud�enomu gaz� (QZG) � Ýh vplivu na �ogotermodinam�qn� ta strukturn� vlastivost� prisv�qen� roboti [2-7].U robotah [8,9] bulo rozpoqato dosl�d�enn� r�vnova�nih ter-modinam�qnih � strukturnih vlastivoste� QZSG. Dl� podal~xo-go vivqenn� cih vlastivoste� neobh�dno zna�ti efektivn� m��qa-stinkov� energ�Ý vza
mod�� u dvo- � triqastinkovih grupah QZSG,wo dast~ mo�liv�st~ dosl�diti temperaturn� ta koncentrac��n� za-le�nost� drugogo ta tret~ogo v�r�al~nih koef�c�
nt�v � dvo- ta tri-qastinkovih vnesk�v u parn� prostorov� funkc�Ý rozpod�lu QZSG.
ICMP{96{11U 2Vikoristovu�qi dvor�vneve nabli�enn� � zastosovu�qi psevdo-sp�novi� formal�zm, zna�den� vlasn� znaqenn� ta vlasn� funkc�Ýgam�l~ton�anu elektronnoÝ zadaq�. Ce dozvolilo zna�ti efektivn�m��qastinkov� vza
mod�Ý u dvo- ta triqastinkovih grupah QZSG �kz vikoristann�m teor�Ý zburen~, tak � z dopomogo� toqnoÝ d�agonal�-zac�Ý matric� gam�l~ton�anu vza
mod�Ý u sk�nqenovim�rnomu bazis�.Dosl�d�ena zale�n�st~ efektivnih m��qastinkovih vza
mod�� v�dkonf�gurac�Ý ta skladu dvo- ta triqastinkovih grup QZSG.2. Psevdosp�nove predstavlenn� gam�l~ton�anuelektronnoÝ p�dsistemi QZSG dvoh komponentGam�l~ton�an elektronnoÝ p�dsistemi dvokomponentnoÝ QZSG Na +N b qastinok (Na - k�l~k�st~ qastinok sortu a, N b - k�l~k�st~ qasti-nok sortu b) zapixemo u nastupnomu vigl�d�^H = ^Haa + ^Hbb + ^Hab; (2.1)de ^Haa = NaXn=1 ^han + 12 NaXn;m=10 ^V aan;m (2.2){ gam�l~ton�an, wo opisu
 vza
mod�� qastinok sortu a;^Hbb = NbXn=1 ^hbn + 12 NbXn;m=10 ^V bbn;m (2.3){ gam�l~ton�an, wo opisu
 vza
mod�� qastinok sortu b;^Hab = NaXn=1 NbXm=1 ^V abn;m (2.4){ gam�l~ton�an vza
mod�Ý qastinok r�znih sort�v; pri c~omu xtrihb�l� znaku sumi oznaqa
, wo v�dsutn� qleni z odnakovimi �ndeksami.U formulah (2.2)-(2.4) vvedeno nastupn� poznaqenn�:^han = ZaX�=1� �h22m�� � ZaX�=1 Zae2j ~rna� j + 12 ZaX�;
=10 e2j ~rna� � ~rna
 j ;^hbn = ZbX�=1� �h22m�� � ZbX�=1 Zbe2j ~rnb� j + 12 ZbX�;
=10 e2j ~rnb� � ~rnb
 j ; (2.5)



3 Preprint^V aan;m = (Zae)2j ~Rna � ~Rma j � ZaX�=1 Zae2j ~Rnama � ~rma� j �� ZaX�=1 Zae2j ~Rnama + ~rna� j + ZaX�;�=1 e2j ~Rnama + ~rna� � ~rma� j ;^V bbn;m = (Zbe)2j ~Rnb � ~Rmb j � ZbX�=1 Zbe2j ~Rnbmb � ~rmb� j �� ZbX�=1 Zbe2j ~Rnbmb + ~rnb� j + ZbX�;�=1 e2j ~Rnbmb + ~rnb� � ~rmb� j ;^V abn;m = (Zae)(Zbe)j ~Rna � ~Rmb j � ZbX�=1 Zae2j ~Rnamb + ~rmb� j �� ZaX�=1 Zbe2j ~Rnamb � ~rna� j + ZaX�=1 ZbX�=1 e2j ~Rnamb + ~rmb� � ~rna� j ; (2.6)m - masa elektrona, Za; Zb - zar�di �der sortu a � b, v�dpov�dno,~rna� - rad�us-vektor �-go elektrona v�dnosno n-go �dra sortu a; ~rmb� -rad�us-vektor �-go elektrona v�dnosno m-go �dra sortu b; ~Rna ; ~Rmb -rad�usi-vektori n-go ta m-go �der sort�v a � b, v�dpov�dno, ~Rnama =~Rna � ~Rma , ~Rnamb = ~Rna � ~Rmb , ~Rnbmb = ~Rnb � ~Rmb , �kwo vvestioperatorn� zar�di^Qan(r) = e Za � ZaX�=1 exp(~rna�rn)! ; (2.7)^Qbm(r) = e0@Zb � ZbX�=1 exp(~rmb�rm)1A ; (2.8)to virazi (2.6) dl� operator�v energ�� vza
mod�Ý mo�na zapisati uvigl�d�:^V aan;m = ^Qan(r) ^Qam(�r) 1j ~Rna � ~Rma j ;

ICMP{96{11U 4^V bbn;m = ^Qbn(r) ^Qbm(�r) 1j ~Rnb � ~Rmb j ;^V abn;m = ^Qan(r) ^Qbm(�r) 1j ~Rna � ~Rmb j : (2.9)Dal� pere�demo do predstavlenn� qisel zapovnenn� dl� gam�l~-ton�ana vnutr�xn~oÝ elektronnoÝ p�dsistemi (2.1) u vipadku velikihm���dernih v�dstane�. U c~omu raz� z vlasnih funkc�� 'nf opera-tor�v (2.5) ^ha;bn 'nf = Ea;bf 'nf mo�na pobuduvati povni� ortonormo-vani� nab�r. Hvil~ova funkc�� elektronnoÝ p�dsistemi v predsta-vlenn� qisel zapovnenn� 
 funkc�
� vs�h qisel Nnf , z kotrih N -odinic�, a rexta nul�. Poznaqimo c� funkc�� 	(: : : ; Nanf ; N bmg; : : :).Vvedemo operatori zniwenn� � narod�enn� f -go stanu n-go atomaqastinok sortu a^anf	(: : : ; Nanf ; N bmg; : : :) = Nanf	(: : : ; Nanf � 1; N bmg; : : :);^a+nf	(: : : ;Nanf ; N bmg;: : :) = (1�Nanf )	(: : : ;Nanf+1; N bmg; : : :); (2.10)� operatori zniwenn� � narod�enn� g-go stanu m-go atoma qastinoksortu b^bmg	(: : : ; Nanf ; N bmg; : : :) = N bmg	(: : : ; Nanf ; N bmg � 1; : : :);^b+mg	(: : : ;Nanf ; N bmg;: : :) = (1�N bmg)	(: : : ;Nanf ; N bmg+1; : : :):(2.11)C� operatori zadovol~n��t~ komutac��n� sp�vv�dnoxenn� Paul�. Vpredstavlenn� qisel zapovnenn� gam�l~ton�an (2.1) rozgl�duvanoÝsistemi matime vigl�d^H = NaXn=1Eaf ^a+nf^anf + NbXm=1Ebg^b+mg^bmg++12 NaXn;m=10 Xff 0;gg0hf 0ng0m j ^V aan;m j gmfni^a+nf 0^a+mg0^amg^anf++12 NbXn;m=10 Xff 0;gg0hf 0ng0m j ^V bbn;m j gmfni^b+nf 0^b+mg0^bmg^bnf++12 NaXn=1 NbXm=1 Xff 0;gg0hf 0ng0m j ^V abn;m j gmfni^a+nf 0^b+mg0^bmg^anf : (2.12)



5 PreprintVikoristovu�qi (2.9), � vrahovu�qi, wo �ntegruvann� po elektron-nih koordinatah n-go � m-go atom�v rozd�l��t~s�, matriqn� elemen-ti, kotr� vhod�t~ v (2.12), zapixemo u vigl�d�hf 0ng0m j ^Vn;m j gmfni =hf 0n j ^Qn(r) j fnihg0m j ^Qm(�r) j gmi � 1j ~Rn � ~Rm j : (2.13)U dvor�vnevomu nabli�enn� vva�a
t~s�, wo tak� matriqn� elementiv�dm�nn� v�d nul� lixe pri umov�, wo f; g = f0; 1g. Nadal�, p�d sta-nami j 0ni; j 1ni budemo rozum�ti osnovni� ta zbud�eni� stan atoma,v�dpov�dno. Vvedemo operatori^Sxn = 12(^a+n1^an0 + ^a+n0^an1); ^Syn = 12i(^a+n1^an0 � ^a+n0^an1);^Szn = 12(^a+n1^an1 � ^a+n0^an0); (2.14)^�xm = 12(^b+m1^bm0 +^b+m0^bm1); ^�ym = 12i(^b+m1^bm0 � ^b+m0^bm1);^�zm = 12(^b+m1^bm1 � ^b+m0^bm0); (2.15)�k� zadovol~n��t~ v�dom� sp�nov� komutac��n� sp�vv�dnoxenn�h ^Sin; ^Sjmi = i�nm ^Skm, h^�in; ^�jmi = i�nm ^�km, i; j; k = x; y; z � d��t~ naosnovni� ta zbud�eni� stani atoma nastupnim qinom:^Sxn j 0ni = 12 j 1ni; ^Sxn j 1ni = 12 j 0ni;^Szn j 0ni = �12 j 0ni; ^Szn j 1ni = 12 j 1ni:^�xn j 0ni = 12 j 1ni; ^�xn j 1ni = 12 j 0ni;^�zn j 0ni = �12 j 0ni; ^�zn j 1ni = 12 j 1ni:Gam�l~ton�an (2.12) u dvor�vnevomu nabli�enn� u term�nah psev-dosp�novih operator�v matime vigl�d:^H = Aa +Ab +Aab ++ NaXn=1 h(Bxna +Bxna 0) ^Sxna + (Bzna +Bzna 0) ^Sznai+
ICMP{96{11U 6+ NbXm=1 h(Bxmb +Bxmb 0)^�xmb + (Bzmb +Bzmb 0)^�zmbi++12 NaXn;m=10(Cxxnm ^Sxna ^Sxma + Cxznm ^Sxna ^Szma + Czznm ^Szna ^Szma) ++12 NbXn;m=10(Dxxnm ^�xnb ^�xmb +Dxznm ^�xnb ^�zmb +Dzznm ^�znb ^�zmb) ++ NaXn=1 NbXm=1(Kxxnm ^Sxna ^�xmb +Kxznm ^Sxna ^�zmb ++Kzxnm ^Szna ^�xmb +Kzznm ^Szna ^�zmb); (2.16)de koef�c�
nti A;B�n ; C��nm; D��nm;K��nm vira�a�t~s� qerez matriqn�elementi operator�v energ�� m��qastinkovih vza
mod��.Napriklad,Aa = Na2 (Ea0 +Ea1 ) ++18 NaXn;m=10(h0; 0 j ^V aan;m j 0; 0i+ h1; 0 j ^V aan;m j 0; 1i++h0; 1 j ^V aan;m j 1; 0i+ h1; 1 j ^V aan;m j 1; 1i);Aab = 14 NaXn=1 NbXm=1(h0; 0 j ^V abn;m j 0; 0i+ h1; 0 j ^V abn;m j 0; 1i+h0; 1 j ^V abn;m j 1; 0i+ h1; 1 j ^V abn;m j 1; 1i);Bxna = NaXm=10(h1; 0 j ^V aan;m j 0; 0i+ h1; 1 j ^V aan;m j 1; 0i);Bzna = (Ea1 �Ea0 ) ++12 NaXm=10(h1; 1 j ^V aan;m j 1; 1i � h0; 0 j ^V aan;m j 0; 0i++h1; 0 j ^V aan;m j 0; 1i � h0; 1 j ^V aan;m j 1; 0i);Cxxnm = 4h1; 0 j ^V aan;m j 1; 0i;



7 PreprintDzznm = h0; 0 j ^V bbn;m j 0; 0i+ h1; 1 j ^V bbn;m j 1; 1i ��h1; 0 j ^V bbn;m j 0; 1i � h0; 1 j ^V bbn;m j 1; 0i;Kxznm = 2(h1; 1 j ^V abn;m j 1; 0i � h1; 0 j ^V abn;m j 0; 0i);Kzxnm = 2(h1; 1 j ^V abn;m j 0; 1i � h0; 1 j ^V abn;m j 0; 0i): (2.17)�kwo dl� operatornih zar�d�v (2.7), (2.8) obme�itis� dipol~-nim nabli�enn�m, to:hf 0ng0m j ^Vn;m j gmfni = �hf 0n j e ZX�=1~rn� j fnirn ��hg0m j e ZX�=1~rm� j gmirm 1j ~Rn � ~Rm j ;� dvor�vneve nabli�enn� oznaqa
, wo elektriqni� dipol~ni� mo-ment v�dsutn�� u vs�h stanah, kr�m osnovnogo ta zbud�enogo � do-zvoleni� elektriqni� dipol~ni� pereh�d lixe m�� cimi stanami.Nadal� dl� prostoti, kr�m c~ogo, pokladatimemo, woh0n j ^Qn(r) j 0ni = h1n j ^Qn(r) j 1ni = 0;h1n j ^Qn(r) j 0ni 6= 0: (2.18)Vrahovu�qi (2.18), mo�na znaqno sprostiti gam�l~ton�an rozgl�du-vanoÝ sistemi (2.16).3. Vlasn� funkc�Ý ta vlasn� znaqenn� gam�l~ton�a-nu dvokomponentnoÝ QZSG. Teor�� zburen~Zadaqu pro vlasn� funkc�Ý ta vlasn� znaqenn� gam�l~ton�anu dvo-kompoentnoÝ QZSG mo�na rozv'�zati zastosovu�qi teor�� zburen~.V robotah [4-6] taka zadaqa rozv'�zana dl� vipadku odnokomponent-nogo qastkovo zbud�enogo gazu, �ki� mo�na rozgl�dati �k odin �zqastinnih vipadk�v dvokomponentnoÝ QZSG. Tomu rozgl�nemo zasto-suvann� metodu teor�Ý zburen~ dl� rozv'�zku elektronnoÝ zadaq� dl�grup qastinok QZSG, kotr� m�st�t~ qastinki dvoh sort�v.Rozgl�nemo spoqatku vipadok dvoqastinkovoÝ dvosortnoÝ grupi(Na = 1; N b = 1). U danomu vipadku vih�dni� gam�l~ton�an (2.16)zapixemo u vigl�d� nezburena qastina + mala popravka.^H = ^H0 + ^h (3.1)
ICMP{96{11U 8de ^H0 = Ea0 +Ea12 + (Ea1 �Ea0 ) ^Sz1a + Eb0 +Eb12 + (Eb1 �Eb0)^�z1b ;^h = a + bxa ^Sx1a + bza ^Sz1a + bxb ^�x1b + bzb ^�z1b ++Kxx11 ^Sx1a ^�x1b +Kxz11 ^Sx1a ^�z1b +Kzx11 ^Sz1a ^�x1b +Kzz11 ^Sz1a ^�z1b ; (3.2)a tako�, a = Aa +Ab +Aab +�Ea0 +Ea12 + Eb0 + Eb12 � ;bxa = B0x1a ; bxb = B0x1b ; bza = B0z1a ; bzb = B0z1b :Popravku do energ�Ý vza
mod�Ý za teor�
� zburen~ xukatimemo uvigl�d�: E�(R1a ; :::;RNa ;R1b ; :::;RNb)�Na0Ea0�Na1Ea1�N b0Eb0�N b1Eb1 =(1)E�(R1a ;:::;RNa ;R1b ;:::;RNb)+(2)E�(R1a ;:::;RNa ;R1b ;::::;RNb)+::: (3.3)Zg�dno [10] popravka n-go por�dku do vlasnih znaqen~ "(0)� tavlasnih funkc�Ý 	(0)� , v�dpov�dno, viznaqa�t~s� nastupnim qinom:"(n)� = h	(n)� j ^h j 	(n�1)� i; (3.4)	(n)� = Xj(=0)P� j 	(n)j;�ih	(n)j;� j"(n)� � "(n)j ��h(^h�"(1)� ) j	(n�1)� i�"(2)� j	(n�2)� i�:::�"(n�1)� j	(1)� ii (3.5)Vikoristovu�qi sp�vv�dnoxenn� (3.2), (3.4), (3.5), � beruqi douvagi d�� operator�v ^Sx, ^Sz ta ^�x, ^�z znahodimo vlasnu funkc��ta vlasne znaqenn� v dov�l~nomu por�dku teor�Ý zburen~. Zokrema,z toqn�st� do drugogo por�dku teor�Ý zburen~ otrima
mo:1) dl� termu Ea0 +Eb0 {Einter10;10 (R1a ; R1b) = a � 12bxa � 12bxb + 14Kzz11 ++( 12bxb � 14Kzx11 )2Eb0 �Eb1 + ( 12bxa � 14Kxz11 )2Ea0 �Ea1 + ( 14Kxx11 )2Ea0 �Ea1 +Eb0 �Eb1 (3.6)



9 Preprintz v�dpov�dno� hvil~ovo� funkc�
�, zna�deno� z toqn�st� do per-xogo por�dku teor�Ý zburen~	ab0 =	(0)0 + bxb � 12Kzx112(Eb0�Eb1)	(0)1 + bxa� 12Kxz112(Ea0�Ea1 )	(0)2 ++ 14Kxx11Ea0�Ea1+Eb0�Eb1	(0)3 ; (3.7)2) dl� termu Ea0 +Eb1 {Einter10;01 (R1a ; R1b) = �a � 12bza + 12bzb � 14Kzz11 ++( 12bxb � 14Kzx11 )2Eb1 �Eb0 + ( 12bxa + 14Kxz11 )2Ea0 �Ea1 + ( 14Kxx11 )2Ea0 �Ea1 +Eb1 �Eb0 (3.8)� 	ab1 = 	(0)1 + bxb � 12Kzx112(Eb1 �Eb0)	(0)0 + bxa + 12Kxz112(Ea0 �Ea1 )	(0)3 ++ 14Kxx11Ea0 �Ea1 +Eb1 �Eb0	(0)2 ; (3.9)3) dl� termu Ea1 +Eb0 {Einter01;10 (R1a ; R1b) = a + 12bza � 12bzb � 14Kzz11 ++( 12bxa � 14Kxz11 )2Ea1 �Ea0 + ( 12bxb + 14Kzx11 )2Eb0 �Eb1 + ( 14Kxx11 )2Ea1 �Ea0 +Eb0 �Eb1 (3.10)� 	ab2 = 	(0)2 + bxa � 12Kxz112(Ea1 �Ea0 )	(0)0 + bxb + 12Kzx112(Eb0 �Eb1)	(0)3 ++ 14Kxx11Ea1 �Ea0 +Eb0 �Eb1	(0)1 ; (3.11)4) dl� termu Ea1 +Eb1 {Einter01;01 (R1a ; R1b) = a + 12bza + 12bzb + 14Kzz11 ++( 12bxb + 14Kzx11 )2Eb1 �Eb0 + ( 12bxa + 14Kxz11 )2Ea1 �Ea0 + ( 14Kxx11 )2Ea1 �Ea0 +Eb1 �Eb0 (3.12)
ICMP{96{11U 10� 	ab3 = 	(0)3 + bxa + 12Kxz112(Ea1 �Ea0 )	(0)1 + bxb + 12Kzx112(Eb1 �Eb0)	(0)2 ++ 14Kxx11Ea1 �Ea0 +Eb1 �Eb0	(0)0 : (3.13)V �kost� bazisnih tut vz�to nastupn� funkc�Ý:	(0)0 =j 01ai j 01bi; 	(0)1 =j 01ai j 11bi;	(0)2 =j 11ai j 01bi; 	(0)3 =j 11ai j 11bi: (3.14)Dl� dvoqastinkovih grup dvokomponentnoÝ QZSG, wo m�st�t~ qa-stinki odnogo sortu otrimu
mo rezul~tati, �k� v�dpov�da�t~ [5,6],tomu zapixemo lixe de�k� k�ncev� virazi z toqn�st� do drugogo po-r�dku teor�Ý zburen~. Zokrema, dl� grupi Na = 2, N b = 0 ma
mo:1) dl� termu 2Ea0 {Einter20;00(R1a ;R2a)=a�bza+14Czz12+ ( 14Cxx12 )22(Ea0�Ea1 ) + (bxa� 14Cxz12 )22(Ea0�Ea1 ) ; (3.15)z v�dpov�dno� hvil~ovo� funkc�
�, zna�deno� z toqn�st� do per-xogo por�dku teor�Ý zburen~	aa0 = 	(0)0 + bxa � 14Cxz122(Ea0 �Ea1 ) (	(0)11 +	(0)12 ) + 14Cxx122(Ea0 �Ea1 )	(0)2 ; (3.16)2) dl� termu 2Ea1 {Einter02;00(R1a ;R2a)=a + bza+14Czz12+ ( 14Cxx12 )22(Ea1�Ea0 ) + (bxa+ 14Cxz12 )22(Ea1�Ea0 ) ;(3.17)� 	aa2 = 	(0)2 + bxa+ 14Cxz122(Ea1�Ea0 ) (	(0)11 +	(0)12 )+ 14Cxx122(Ea1�Ea0 )	(0)0 ; (3.18)3) dl� dvokratno virod�enogo termu Ea0 +Ea1 {1Einter11;00 (R1a ; R2a) = a � 14Czz12 � 14Cxx12 (3.19)2Einter11;00 (R1a ; R2a) = a � 14Czz12 + 14Cxx12 + 2bxa ( 14Cxz12 )Ea0 �Ea1 (3.20)



11 Preprintz v�dpov�dnimi hvil~ovimi funkc��mi, zna�denimi z toqn�st� doperxogo por�dku teor�Ý zburen~	aa11 = 1p2(	(0)11 �	(0)12 ); (3.21)	aa12 = 1p2(	(0)11 +	(0)12 ) + 1p2 (bxa � 14Cxz12 )(Ea1 �Ea0 ) 	(0)0 +1p2 (bxa + 14Cxz12 )(Ea0 �Ea1 ) 	(0)2 : (3.22)V �kost� bazisnih tut vz�to nastupn� funkc�Ý:	(0)0 =j 01ai j 02ai; 	(0)11 =j 01ai j 12ai;	(0)2 =j 11ai j 12ai; 	(0)12 =j 11ai j 02ai: (3.23)Dl� grupi Na = 0, N b = 2 otrimu
mo pod�bn� rezul~tati.Pere�demo do rozgl�du triqastinkovih grup QZSG. �snu
 qotiritakih grupi. Detal~no zadaqu pro znahod�enn� vlasnih funkc�� tavlasnih znaqen~ gam�l~ton�anu vza
mod�Ý metodom teor�Ý zburen~ roz-gl�nemo dl� dvokomponentnih triqastinkovih grup QZSG (Na = 2,N b = 1 ta Na = 1, N b = 2). Dl� ko�noÝ z cih dvoh grup �snu
 x�st~r�znih term�v: qotiri nevirod�enih ta dva dvokratno virod�enih.Gam�l~ton�an (2.16) dl� vipadku grupi Na = 2, N b = 1 nabuva
takogo vigl�du (vrahovano nabli�enn� (2.18)):^H = (Ea0+Ea1 )+ 12(Eb0+Eb1)+(Ea1�Ea0 ) ^Sz1a+(Ea1�Ea0 ) ^Sz2a+(Eb1�Eb0)^�z1b+Cxx12 ^Sx1a ^Sx2a+Kxx11 ^Sx1a ^�x1b+Kxx21 ^Sx2a ^�x1b :(3.24)V danomu vipadku (3.2) matime vigl�d^H0 = (Ea0+Ea1 )+Eb0+Eb12 +(Ea1�Ea0 ) 2Xn=1 ^Szna+(Eb1�Eb0)^�z1b ;^h = Cxx12 ^Sx1a ^Sx2a +Kxx11 ^Sx1a ^�x1b +Kxx21 ^Sx2a ^�x1b :Vlasn� funkc�Ý ta vlasn� znaqenn� nezburenoÝ zadaq� dl� danoÝ tri-
ICMP{96{11U 12qastinkovoÝ grupi ma�t~ vigl�d:	(0)0 =j 01ai j 02ai j 01bi; "(0)0 = 2Ea0 +Eb0;	(0)1 =j 01ai j 02ai j 11bi; "(0)1 = 2Ea0 +Eb1;	(0)21 =j 11ai j 02ai j 01bi; "(0)2 = Ea0 +Ea1 +Eb0;	(0)22 =j 01ai j 12ai j 01bi;	(0)31 =j 11ai j 02ai j 11bi; "(0)3 = Ea0 +Ea1 +Eb1;	(0)32 =j 01ai j 12ai j 11bi;	(0)4 =j 11ai j 12ai j 01bi; "(0)4 = 2Ea1 +Eb0;	(0)5 =j 11ai j 12ai j 11bi; "(0)5 = 2Ea1 +Eb1: (3.25)

Vikoristovu�qi (3.4), (3.5), z toqn�st� do drugogo por�dku teor�Ýzburen~ znahodimo, wo:1) dl� termu 2Ea0 +Eb0 {Einter20;10 (R1a ;R2a ;R1b) = ( 14Kxx11 )2+( 14Kxx21 )2(Ea0�Ea1 )+(Eb0�Eb1) + ( 14Cxx12 )22(Ea0 �Ea1 ) ; (3.26)z v�dpov�dno� hvil~ovo� funkc�
�, zna�deno� z toqn�st� do per-xogo por�dku teor�Ý zburen~	ab0 = 	(0)0 + � 14Kxx11	(0)31 + 14Kxx21	(0)32 �(Ea0�Ea1 )+(Eb0�Eb1) + 14Cxx122(Ea0�Ea1 )	(0)4 ; (3.27)2) dl� termu 2Ea0 +Eb1 {Einter20;01 (R1a ;R2a ;R1b) = ( 14Kxx11 )2+( 14Kxx21 )2(Ea0�Ea1 )�(Eb0�Eb1) + ( 14Cxx12 )22(Ea0�Ea1 ) ; (3.28)� 	ab1 = 	(0)1 + � 14Kxx11	(0)21 + 14Kxx21	(0)22 �(Ea0 �Ea1 )� (Eb0 �Eb1) + 14Cxx122(Ea0 �Ea1 )	(0)5 ; (3.29)



13 Preprint3) dl� termu 2Ea1 +Eb0 {Einter02;10 (R1a ;R2a ;R1b) = ( 14Kxx21 )2+( 14Kxx11 )2(Ea1�Ea0 )+(Eb0�Eb1) + ( 14Cxx12 )22(Ea1�Ea0 ) ; (3.30)� 	ab4 = 	(0)4 + � 14Kxx21	(0)31 + 14Kxx11	(0)32 �(Ea1 �Ea0 ) + (Eb0 �Eb1) + 14Cxx122(Ea1 �Ea0 )	(0)0 ; (3.31)4) dl� termu 2Ea1 +Eb1 {Einter02;01 (R1a ;R2a ;R1b) = ( 14Kxx21 )2+( 14Kxx11 )2(Ea1�Ea0 )�(Eb0�Eb1) + ( 14Cxx12 )22(Ea1�Ea0 ) ; (3.32)� 	ab5 = 	(0)5 + � 14Kxx21	(0)21 + 14Kxx11	(0)22 �(Ea1 �Ea0 )� (Eb0 �Eb1) + 14Cxx122(Ea1 �Ea0 )	(0)1 ; (3.33)Dl� dvokratno virod�enih term�v otrima
mo nastupne:1) dl� termu Ea0 +Ea1 +Eb0 {1Einter11;10 (R1a ;R2a ;R1b) = �14Cxx12 + ( 14Kxx11 � 14Kxx21 )22(Ea1�Ea0+Eb0�Eb1) +( 14Kxx21 � 14Kxx11 )22(Ea0 �Ea1 +Eb0 �Eb1) ; (3.34)2Einter11;10 (R1a ; R2a ; R1b) = 14Cxx12 + (Eb0�Eb1)(Eb0�Eb1)2�(Ea0�Ea1 )2 ��14Kxx11 +14Kxx21 �2 ; (3.35)z v�dpov�dnimi hvil~ovimi funkc��mi, zna�denimi z toqn�st� doperxogo por�dku teor�Ý zburen~	ab21 = 1p2(	(0)21 �	(0)22 ) + 1p2 ( 14Kxx11 � 14Kxx21 )(Ea1 �Ea0 +Eb0 �Eb1)	(0)1 +1p2 ( 14Kxx21 � 14Kxx11 )(Ea0 �Ea1 +Eb0 �Eb1)	(0)5 ; (3.36)
ICMP{96{11U 14	ab22 = 1p2(	(0)21 +	(0)22 ) + 1p2 ( 14Kxx11 + 14Kxx21 )(Ea1 �Ea0 +Eb0 �Eb1)	(0)1 +1p2 ( 14Kxx21 + 14Kxx11 )(Ea0 �Ea1 +Eb0 �Eb1)	(0)5 ; (3.37)2) dl� termu Ea0 +Ea1 +Eb1 {1Einter11;01 (R1a ; R2a ; R1b) = �14Cxx12 + ( 14Kxx11 � 14Kxx21 )22(Ea1 �Ea0 +Eb1 �Eb0)+( 14Kxx21 � 14Kxx11 )22(Ea0 �Ea1 +Eb1 �Eb0) ; (3.38)2Einter11;01 (R1a ; R2a ; R1b) = 14Cxx12 + (Eb1 �Eb0)(Eb1 � Eb0)2 � (Ea1 �Ea0 )2��14Kxx11 + 14Kxx21 �2 ; (3.39)� 	ab31 = 1p2(	(0)31 �	(0)32 ) + 1p2 ( 14Kxx11 � 14Kxx21 )(Ea1 �Ea0 +Eb1 �Eb0)	(0)0 +1p2 ( 14Kxx21 � 14Kxx11 )(Ea0 �Ea1 +Eb1 �Eb0)	(0)4 ; (3.40)	ab32 = 1p2(	(0)31 +	(0)32 ) + 1p2 ( 14Kxx11 + 14Kxx21 )(Ea1 �Ea0 +Eb1 �Eb0)	(0)0 +1p2 ( 14Kxx21 + 14Kxx11 )(Ea0 �Ea1 +Eb1 �Eb0)	(0)4 : (3.41)Dl� triqastinkovoÝ grupi Na = 1, N b = 2 gam�l~ton�an vza
mod�Ýma
 vigl�d^H = (Eb0+Eb1)+ 12(Ea0+Ea1 )+(Ea1�Ea0 ) ^Sz1a+(Eb1�Eb0)�(^�z1b+^�z2b)+Dxx12 ^�x1b ^�x2b+Kxx11 ^Sx1a ^�x1b+Kxx12 ^Sx1a ^�x2b ; (3.42)a vlasn� funkc�Ý ta vlasn� znaqenn� nezburenoÝ zadaq� dl� danoÝ tri-



15 PreprintqastinkovoÝ grupi:	(0)0 =j 01ai j 01bi j 02bi; "(0)0 = Ea0 + 2Eb0;	(0)1 =j 11ai j 01bi j 02bi; "(0)1 = Ea1 + 2Eb0;	(0)21 =j 01ai j 11bi j 02bi; "(0)2 = Ea0 +Eb0 +Eb1;	(0)22 =j 01ai j 01bi j 12bi;	(0)31 =j 11ai j 11bi j 02bi; "(0)3 = Ea1 +Eb0 +Eb1;	(0)32 =j 11ai j 01bi j 12bi;	(0)4 =j 01ai j 11bi j 12bi; "(0)4 = Ea0 + 2Eb1;	(0)5 =j 11ai j 11bi j 12bi; "(0)5 = Ea1 + 2Eb1: (3.43)

Efektivn� energ�Ý m��qastinkovih vza
mod��, zna�den� z toqn�st�do drugogo por�dku teor�Ý zburen~ � v�dpov�dn� Ým hvil~ov� funkc�Ý,zna�den� z toqn�st� do perxogo por�dku teor�Ý zburen~ ma�t~ vi-gl�d:1) dl� termu Ea0 + 2Eb0 {Einter10;20 (R1a ;R1b ;R2b) = ( 14Kxx11 )2+( 14Kxx12 )2(Ea0�Ea1 )+(Eb0�Eb1) + ( 14Dxx12 )22(Eb0�Eb1) ; (3.44)� 	ba0 = 	(0)0 + � 14Kxx11	(0)31 + 14Kxx12	(0)32 �(Ea0 �Ea1 ) + (Eb0 �Eb1) + 14Dxx122(Eb0 �Eb1)	(0)4 ; (3.45)2) dl� termu Ea1 + 2Eb0 {Einter01;20 (R1a ;R1b ;R2b) = ( 14Kxx11 )2+( 14Kxx12 )2(Ea1�Ea0 )+(Eb0�Eb1) + ( 14Dxx12 )22(Eb0 �Eb1) ; (3.46)� 	ba1 = 	(0)1 + � 14Kxx11	(0)21 + 14Kxx12	(0)22 �(Ea1 �Ea0 ) + (Eb0 �Eb1) + 14Dxx122(Eb0 �Eb1)	(0)5 ; (3.47)
ICMP{96{11U 163) dl� termu Ea0 + 2Eb1 {Einter10;02 (R1a ;R1b ;R2b) = ( 14Kxx12 )2+( 14Kxx11 )2(Ea0�Ea1 )+(Eb1�Eb0) + ( 14Dxx12 )22(Eb1 �Eb0) ; (3.48)� 	ba4 = 	(0)4 + � 14Kxx12	(0)31 + 14Kxx11	(0)32 �(Ea0 �Ea1 ) + (Eb1 �Eb0) + 14Dxx122(Eb1 �Eb0)	(0)0 ; (3.49)4) dl� termu Ea1 + 2Eb1 {Einter01;02 (R1a ;R1b ;R2b) = ( 14Kxx12 )2+( 14Kxx11 )2(Ea1�Ea0 )+(Eb1�Eb0) + ( 14Dxx12 )22(Eb1�Eb0) ; (3.50)� 	ba5 = 	(0)5 + � 14Kxx12	(0)21 + 14Kxx11	(0)22 �(Ea1 �Ea0 ) + (Eb1 �Eb0) + 14Dxx122(Eb1 �Eb0)	(0)1 ; (3.51)Dl� dvokratno virod�enih term�v otrima
mo nastupne:1) dl� termu Ea0 +Eb0 +Eb1 {1Einter10;11 (R1a ;R1b ;R2b) = �14Dxx12 + ( 14Kxx11 � 14Kxx12 )22(Ea0 �Ea1 +Eb1 �Eb0) +( 14Kxx12 � 14Kxx11 )22(Ea0 �Ea1 +Eb0 �Eb1) ; (3.52)2Einter10;11 (R1a ;R1b ;R2b) = 14Dxx12 + (Ea0�Ea1 )(Ea0�Ea1 )2 � (Eb0�Eb1)2 ���14Kxx11 + 14Kxx12 �2 ; (3.53)� 	ba21 = 1p2(	(0)21 �	(0)22 ) + 1p2 ( 14Kxx11 � 14Kxx12 )(Ea0 �Ea1 +Eb1 �Eb0)	(0)1 +1p2 ( 14Kxx12 � 14Kxx11 )(Ea0 �Ea1 +Eb0 �Eb1)	(0)5 ; (3.54)	ba22 = 1p2(	(0)21 +	(0)22 ) + 1p2 ( 14Kxx11 + 14Kxx12 )(Ea0 �Ea1 +Eb1 �Eb0)	(0)1 +1p2 ( 14Kxx12 + 14Kxx11 )(Ea0 �Ea1 +Eb0 �Eb1)	(0)5 ; (3.55)



17 Preprint2) dl� termu Ea1 +Eb0 +Eb1 {1Einter01;11 (R1a ;R1b ;R2b) = �14Dxx12 + ( 14Kxx11 � 14Kxx12 )22(Ea1�Ea0 +Eb1�Eb0) +( 14Kxx12 � 14Kxx11 )22(Ea1�Ea0 +Eb0�Eb1) ; (3.56)2Einter01;11 (R1a ;R1b ;R2b) = 14Dxx12 + (Ea1�Ea0 )(Ea1�Ea0 )2 � (Eb1�Eb0)2 ���14Kxx11 + 14Kxx12 �2 ; (3.57)� 	ba31 = 1p2(	(0)31 �	(0)32 ) + 1p2 ( 14Kxx11 � 14Kxx12 )(Ea1�Ea0 +Eb1�Eb0)	(0)0 +1p2 ( 14Kxx12 � 14Kxx11 )(Ea1�Ea0 +Eb0�Eb1)	(0)4 ; (3.58)	ba32 = 1p2(	(0)31 +	(0)32 ) + 1p2 ( 14Kxx11 + 14Kxx12 )(Ea1�Ea0 +Eb1�Eb0)	(0)0 +1p2 ( 14Kxx12 + 14Kxx11 )(Ea1�Ea0 +Eb0�Eb1)	(0)4 : (3.59)Otriman� u c~omu rozd�l� formuli viznaqa�t~ vlasn� funkc�Ýta vlasn� znaqenn� gam�l~ton�anu vza
mod�Ý dvokomponentnoÝ QZSGz toqn�st� do drugogo por�dku teor�Ý zburen~.4. Efektivn� vza
mod�Ý u dvo- ta triqastinkovihgrupah dvokomponentnoÝ QZSG. Toqni� rozv'�-zokZna�ti vlasn� funkc�Ý ta vlasn� znaqenn� gam�l~ton�anu (2.16) elek-tronnoÝ zadaq� mo�na toqno, bez vikoristann� teor�Ý zburen~. Dl�c~ogo, �k � v poperedn~omu rozd�l�, za bazisn� vibiremo 2Na+Nbfunkc�� tipuj 1i =j 01ai j 02ai : : : j 0Nai j 01bi : : : j 0Nbi;j 2i =j 11ai j 02ai : : : j 0Nai j 01bi : : : j 0Nbi;j 3i =j 01ai j 12ai : : : j 0Nai j 01bi : : : j 0Nbi;

ICMP{96{11U 18... j 2Na+Nbi =j 11ai : : : j 1Nai j 11bi : : : j 1Nbi; (4.1)kotr� zbudovan� z vlasnih funkc�� operator�v ^han, ^hbn. Za cimi bazi-snimi funkc��mi rozklademo xukanu vlasnu funkc�� gam�l~ton�a-nu (2.16)	n(1a; : : : ; Na; 1b; : : : ; N b) = 2Na+NbXm=1 Unm j mi: (4.2)Dokladno rozgl�nemo vipadok dvosortnih dvo- ta triqastinkovihgrup, a dl� odnosortnih podamo lixe k�ncev� rezul~tati, osk�l~kivoni v�dtvor��t~ rezul~tati, wo buli otriman� ran�xe.Napriklad, u vipadku dvoqastinkovoÝ grupi, wo m�stit~ qastin-ki dvoh sort�v (Na = 1, N b = 1), vih�dni� gam�l~ton�an ma
 vigl�d(3.1), (3.2). V �kost� bazisnih vibiremo funkc�Ýj 1i =j 01ai j 01bi; j 2i =j 11ai j 01bi;j 3i =j 01ai j 11bi; j 4i =j 11ai j 11bi: (4.3)Rozklada�qi po (4.3) zg�dno z (4.2) vlasnu funkc�� c~ogo gam�l~-ton�anu, otrima
mo taku sistemu r�vn�n~:Na+NbXm=1 (hk j ^H j mi � "n�km)Unm = 0; k = 1; : : : ; 2Na+Nb : (4.4)Z umovi �snuvann� netriv�al~nogo rozv'�zku (4.4)det k hk j ^H j mi � "n�km k= 0 (4.5)mo�na viznaqiti vlasn� znaqenn� ", a pot�m zg�dno z (4.4) vlasn�funkc�Ý. Matriqn� elementi hk j ^H j mi mo�na legko viznaqiti,beruqi do uvagi d�� operator�v ^Sxn, ^Szn ta ^�xn, ^�zn. Vrahovu�qi (4.3),otrima
mo sukupn�st~ dvoh kvadratnih r�vn�n~, rozv'�zki kotrih 
vlasnimi znaqenn�mi gam�l~ton�anu elektronnoÝ zadaq�. Vikoristo-vu�qi Ýh, znahodimo efektivn� vza
mod�Ý v rozgl�duvanih grupah.Ot�e, "1(1a; 1b) = Ea0 +Ea12 + Eb0 +Eb12 �s�Ea1 �Ea02 + Eb1 �Eb02 �2 + 116(Kxx1a1b)2; (4.6)



19 Preprint"2(1a; 1b) = Ea0 +Ea12 + Eb0 +Eb12 �s�Ea1 �Ea02 � Eb1 �Eb02 �2 + 116(Kxx1a1b)2; (4.7)"3(1a; 1b) = Ea0 +Ea12 + Eb0 +Eb12 +s�Ea1 �Ea02 � Eb1 �Eb02 �2 + 116(Kxx1a1b)2; (4.8)"4(1a; 1b) = Ea0 +Ea12 + Eb0 +Eb12 + (4.9)s�Ea1 �Ea02 + Eb1 �Eb02 �2 + 116(Kxx1a1b)2; (4.10)V dipol~nomu nabli�enn� Kxx1a1b = 4(papb=R3namb) � �ab(
pa ;
pb),de pa, pb- veliqini matriqnih element�v elektriqnogo dipol~nogoperehodu, a �ab(
pn ;
pm) - funkc�� or�
ntac�Ý dipol~nih moment�vperehodu n-oÝ sortu a ta m-oÝ qastinok sortu b. V podal~xomu dl�sprowenn� obqislen~ vva�atimemo, wo �ab(
pn ;
pm) = 1.V�dpov�dn� dvoqastinkov� efektivn� vza
mod�Ý ma�t~ vigl�d:Einter10;10 (R1a ; R1b) = �Ea1 �Ea02 + Eb1 �Eb02 ���0@1�s1 +�14Kxx1a1b�2 =�Ea1 �Ea02 + Eb1 �Eb02 �21A ;Einter10;01 (R1a ; R1b) = �Ea1 �Ea02 � Eb1 �Eb02 ���0@1�s1 +�14Kxx1a1b�2 =�Ea1 �Ea02 � Eb1 �Eb02 �21A ;Einter10;01 (R1a ; R1b) = ��Ea1 �Ea02 � Eb1 �Eb02 ��
ICMP{96{11U 20�0@1�s1 +�14Kxx1a1b�2 =�Ea1 �Ea02 � Eb1 �Eb02 �21A ;Einter10;10 (R1a ; R1b) = ��Ea1 �Ea02 + Eb1 �Eb02 ���0@1�s1 +�14Kxx1a1b�2 =�Ea1 �Ea02 + Eb1 �Eb02 �21A ; (4.11)�k vidno z formul (4.11) u dvoqastinkovih dvosortnih grupah r�z-nozbud�enih qastinok rezonansn� dipol~-dipol~n� vza
mod�Ý ne vi-nika�t~, na v�dm�nu v�d odnosortnih grup [5].Z dvoh mo�livih vid�v triqastinkovih grup dvokomponentnoÝQZSG (Na = 2, N b = 1 ta Na = 1, N b = 2) rozgl�nemo spoqatkuperxu. Gam�l~ton�an takoÝ sistemi ma
 vigl�d (3:24). Z (4.1) v �kost�bazisnih vibiremo taki� nab�r funkc��:j 1i =j 01ai j 02ai j 01bi; j 2i =j 11ai j 02ai j 01bi;j 3i =j 01ai j 12ai j 01bi; j 4i =j 01ai j 02ai j 11bi;j 5i =j 11ai j 12ai j 01bi; j 6i =j 11ai j 02ai j 11bi;j 7i =j 01ai j 12ai j 11bi; j 8i =j 11ai j 12ai j 11bi: (4.12)Sistema r�vn�n~ (4.4) dl� danih bazisnih funkc�� rozpada
t~s� nadv� sistemi qotir~oh r�vn�n~, z �kih, vrahovu�qi umovu netriv�al~-nogo rozv'�zku

det ��������������
��������������
H88�" 14Kxx21 14Kxx11 14Cxx1214Kxx21 H22�" 14Cxx12 14Kxx1114Kxx11 14Cxx12 H33�" 14Kxx2114Cxx12 14Kxx11 14Kxx21 H44�"

��������������
�������������� = 0;
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det ��������������
��������������
H55�" 14Kxx21 14Kxx11 14Cxx1214Kxx21 H66�" 14Cxx12 14Kxx1114Kxx11 14Cxx12 H77�" 14Kxx2114Cxx12 14Kxx11 14Kxx21 H11�"

��������������
�������������� = 0;otrimu
mo vlasn� znaqenn� gam�l~ton�anu (3.24). C� vlasn� znaqenn�viznaqa�t~ vs� v�s�m mo�livih efektivnih vza
mod��, wo vinika-�t~ v rozgl�duvan�� triqastinkov�� grup� dvokomponentnoÝ QZSG.Dl� triqastinkovih grup dvokomponentnoÝ QZSG vidu Na =1; N b = 2 v �kost� bazisnih vibiremo tak� v�s�m funkc��:j 1i =j 01ai j 01bi j 02bi; j 2i =j 11ai j 01bi j 02bi;j 3i =j 01ai j 11bi j 02bi; j 4i =j 01ai j 01bi j 12bi;j 5i =j 11ai j 11bi j 02bi; j 6i =j 11ai j 01bi j 12bi;j 7i =j 01ai j 11bi j 12bi; j 8i =j 11ai j 11bi j 12bi: (4.13)Gam�l~ton�an vza
mod�Ý ma
 vigl�d (3.42). Vlasn� znaqenn� dl�c~ogo gam�l~ton�anu 
 rozv'�zkami dvoh sistem qotir~oh r�vn�n~,umovo� netriv�al~nogo rozv'�zku kotrih 
:

det ��������������
��������������
H88�" 14Dxx12 14Kxx12 14Kxx1114Dxx12 H22�" 14Kxx11 14Kxx1214Kxx12 14Kxx11 H33�"3 14Dxx1214Kxx11 14Kxx12 14Dxx12 H44�"

��������������
�������������� = 0;

det ��������������
��������������
H55�" 14Dxx12 14Kxx12 14Kxx1114Dxx12 H66�" 14Kxx11 14Kxx1214Kxx12 14Kxx11 H77�" 14Dxx1214Kxx11 14Kxx12 14Dxx12 H11�"

��������������
�������������� = 0: (4.14)

ICMP{96{11U 22C� vlasn� znaqenn� viznaqa�t~ v�s�m mo�livih efektivnihvza
mod��, wo vinika�t~ u triqastinkov�� grup� Na = 1; N b = 2.Rozv'�zok zadaq� pro znahod�enn� vlasnih znaqen~ ta vlasnihfunkc�� gam�l~ton�anu vza
mod�Ý dl� dvo- ta triqastinkovih grup,wo sklada�t~s� z qastinok odnogo sortu v�dpov�da
 rezul~tatam, ot-rimanim u [4-6]. Tomu podamo dl� cih vipadk�v lixe okrem� k�ncev�rezul~tati.Zokrema, dl� dvoqastinkovih grup QZSG, wo sklada�t~s� li-xe z qastinok sortu a otrimu
mo tak� rezul~tati dl� efektivnihm��qastinkovih vza
mod��:Einter20;00 (R1a ; R2a) � "1(1a; 2a)� 2Ea0 =(Ea1 �Ea0 )0@1�s1 +�14Cxx21 �2 = (Ea1 �Ea0 )21A ; (4.15)1Einter11;00 (R1a ; R2a) � "2(1a; 2a)�Ea0 �Ea1 = 14Cxx21 ; (4.16)2Einter11;00 (R1a ; R2a) � "3(1a; 2a)�Ea0 �Ea1 = �14Cxx21 ; (4.17)Einter02;00 (R1a ; R2a) � "4(1a; 2a)� 2Ea1 =(Ea1 �Ea0 )0@1 +s1 +�14Cxx21 �2 = (Ea1 �Ea0 )21A : (4.18)V dipol~nomu nabli�enn� dl� operatornogo zar�du Cxx12 =4(p2a=R3nm) � �a(
pn ;
pm), de pa - veliqina matriqnogo elemen-tu elektriqnogo dipol~nogo perehodu, a �a(
pn ;
pm) - funkc��or�
ntac�Ý dipol~nih moment�v perehodu n-oÝ ta m-oÝ qastinok sor-tu a. V podal~xomu dl� sprowenn� obqislen~ vva�atimemo, wo�a(
pn ;
pm) = 1.U vipadku grupi tr~oh qastinok sortu a sistema r�vn�n~ (4.5)peretvorit~s� na sukupn�st~ dvoh sistem qetvertogo por�dku z umo-vo� netriv�al~nogo rozv'�zku
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det ��������������
��������������
H11�" 14Cxx23 14Cxx13 14Cxx1214Cxx23 H22�" 14Cxx12 14Cxx1314Cxx13 14Cxx12 H33�" 14Cxx2314Cxx12 14Cxx13 14Cxx23 H44�"

��������������
�������������� = 0;

det ��������������
��������������
H55�" 14Cxx23 14Cxx13 14Cxx1214Cxx23 H66�" 14Cxx12 14Cxx1314Cxx13 14Cxx12 H77�" 14Cxx2314Cxx12 14Cxx13 14Cxx23 H88�"

��������������
�������������� = 0 (4.19)

Rozv'�zki cih dvoh r�vn�n~ 
 vlasnimi znaqenn�mi gam�l~ton�a-nu elektronnoÝ zadaq�, vikoristovu�qi kotr�, mo�na zna�ti efek-tivn� vza
mod�Ý u grupah tr~oh qastinok sortu a.Pod�bn� rezul~tati otrimu
mo � dl� dvo- ta triqastinkovih grup,wo sklada�t~s� lixe z qastinok sortu b.5. Obgovorenn� oder�anih rezul~tat�vPere�demo do obgovorenn� rezul~tat�v dosl�d�enn� efektivnihm��qastinkovih vza
mod�� u grupah dvokomponentnoÝ qastkovo zbu-d�enoÝ sum�x� gaz�v. Zupinimos~ spoqatku na rezul~tatah dl� dvoqa-stinkovih grup QZSG. �k bulo skazano viwe, dl� odnosortnih dvo-qastinkovih grup rezul~tati dosl�d�en~ v�dpov�da�t~ otrimanimu [5]. Voni sv�dqat~ pro te, wo v takih grupah rezonansn� dipol~{dipol~n� vza
mod�Ý vinika�t~ lixe u grupah r�znozbud�enih qasti-nok, napriklad, Na0 = 1 i Na1 = 1 abo N b0 = 1 i N b1 = 1 (tret� qleniu (3.19) ta (3.20) � formuli (4.16), (4.17)). C� vza
mod�Ý vinika�t~u�e v perxomu por�dku teor�Ý zburen~. �kwo � rozgl�nuti vipadokNa = 1, N b = 1, to vidno, wo RDDV u takih grupah v�dsutn�, nav�t~u vipadku, koli qastinki r�znih sort�v znahod�t~s� u r�znih elek-tronnih stanah (3.6), (3.8), (3.10), (3.12) � (4.11). Ce� fakt mo�napo�sniti tim, wo RDDV vinika�t~ u grupah toto�nih r�znozbu-d�enih qastinok, a osk�l~ki mi ma
mo ne toto�n� qastinki r�znihsort�v, to �k � sl�d bulo oq�kuvati, RDDV v takih dvoqastinkovihgrupah ne vinika�t~.

ICMP{96{11U 24Pere�demo do rezul~tat�v anal�tiqnogo ta qislovogo dosl� d�en-n� efektivnih m��qastinkovih vza
mod�� u triqastinkovih gru-pah rozgl�duvanoÝ QZSG. Vvedemo odinic� dov�ini �a ta �b (rad�u-si qastinok oboh sort�v) ta odinic� energ�Ý p2a=(2�a)3, p2b=(2�b)3 tapapb=(�a + �b)3. Osk�l~ki mi vikoristovu
mo dvor�vneve nabli�en-n�, to parametri, wo harakterezu�t~ atom p�dbiralis� [11] takimqinom, wob voni �k na�toqn�xe v�dpov�dali real~nim atomam. Zo-krema, parametri dl� qastinok sortu a priblizno opisu�t~ atomrtut�, a parametri dl� qastinok sortu b { atom cez��. Ce pov'�zano�z tim, wo �snu�t~ eksperimental~n� roboti pro dosl�d�enn� rezo-nansno oprom�nenih par�v rtut� ta cez�� [12,13]. Vva�alos� tako�,wo triqastinkov� grupi volod��t~ simetr�
� r�vnostoronn~ogo tri-kutnika dl� odnosortnih grup ta simetr�
� r�vnobedrenogo trikut-nika dl� dvosortnih grup. Na ris.1{6 kut � { kut pri osnov� r�v-nobedrenogo (r�vnostoronn~ogo) trikutnika. Koli odna �z qastinokv�ddal�
t~s� na bezme�n�st~, to � ! �=2.Dl� triqastinkovih odnosortnih grup mi otrimu
mo rezul~ta-ti, wo v�dpov�da�t~ [5,6]. Nagada
mo lixe, wo RDDV u takih grupahma�t~ neaditivni� ta bagatoqastinkovi� harakter. Qislov� rozra-hunki pokazu�t~, wo pri v�ddalenn� odn�
Ý �z qastinok na bezme�-n�st~ RDDV perehodit~ u energ�� vza
mod�Ý van{der{Vaal~sa dvohnezbud�enih (zbud�enih) qastinok (ris.1,2).Koli u grup� tr~oh qastinok sortu a odnu pom�n�ti na qa-stinku sortu b, to harakter efektivnih m��qastinkovih vza
mod��m�n�
t~s�. Rezonansn� dipol~{dipol~n� vza
mod�Ý vinika�t~ lixem�� qastinkami sortu a (
 dva dvokratno virod�enih takih termiNa0 + Na1 + N b0 ta Na0 + Na1 + N b1) (3.34), (3.35), (3.38), (3.39). Pri-sutn�st~ �e zbud�enoÝ qi nezbud�enoÝ qastinki sortu b ne viklika
po�vi RDDV.M�� r�znosortnimi qastinkami �snu�t~ lixe dispers-n� vza
mod�Ý (van{der{Vaal~sov� vza
mod�Ý), tobto v�dsutn� popravkido efektivnoÝ m��qastinkovoÝ energ�Ý vza
mod�Ý u perxomu por�dkuteor�Ý zburen~ tipu Cxx12 ta Dxx12 . Na ris.3 zobra�eno rezul~ta-ti qislovogo dosl�d�enn� efektivnih m��qastinkovih vza
mod�� ugrupah tipu Na = 2; N b = 1 z odn�
� zbud�eno� qastinko�, kolina bezme�n�st~ v�ddal�
t~s� odna �z qastinok sortu a. Vidno, wokoli qastinki sortu a znahod�t~s� por�d (male znaqenn� kuta �),RDDV da�t~ znaqni� vnesok u m��qastinkov� vza
mod�Ý (suc�l~n�kriv�). Koli � v�dstan~ m�� qastinkami sortu a pr�mu
 do nesk�n-qenost�, to efektivn� vza
mod�Ý ma�t~ harakter vza
mod�� van{der{Vaal~sa. Dl� term�v, u �kih qastinki odnogo sortu znahod�t~s� vodnakovomu elektronnomu stan�, efektivn� m��qastinkov� vza
mod�Ý



25 Preprintne m�st�t~ vnesk�v v�d RDDV. Na ris.4. zobra�en� efektivn� m��qa-stinkov� vza
mod�Ý, wo vinika�t~ u rozgl�duvanih grupah, koli nabezme�n�st~ v�ddal�
t~s� qastinka sortu b. �k�sno otrimu
mo tak�� rezul~tati, �k � na ris.3. Znovu � taki RDDV pro�vl��t~s� ugrupah,wo m�st�t~ odnosortn� qastinki u r�znozbud�enih elektron-nih stanah. K�l~k�sno rezul~tati v�dr�zn��t~s�, osk�l~ki v danomuvipadku �nxa v�dstan~ m�� qastinkami odnogo ta r�znih sort�v.Na ris.5,6 zobra�en� efektivn� m��qastinkov� vza
modÝ u tri-qastinkovih grupah tipu Na = 1; N b = 2 z odn�
� zbud�eno� qa-stinko�, koli v�ddal��t~s� ne bezme�n�st~ qastinki sortu a tab, v�dpov�dno. Harakter cih vza
mod�� taki� �e, �k � v poperedn�hgrupah. Osobliv�st� 
 te, wo (ris.5) pri malih v�dstan�h m�� qa-stinkami sortu b vza
mod�Ý ma�t~ harakter prit�gann� (suc�l~n�kriv�) ta harakter v�dxtovhuvann� (punktirn� kriv�). Ce pov'�zano�z veliqinami parametr�v dl� atom�v Hg ta Cs, kotr� vikoristovu-�t~s� dl� rozrahunk�v. Zokrema, u (3.53) drugi� qlen pri malihv�dstan�h m�� qastinkami sortu b v�d'
mni� � b�l~xi� za modulemv�d perxogo. Ce mo�e mati vpliv na r�vnova�n� termodinam�qn� tastrukturn� vlastivost� dvokomponentnoÝ QZSG.Analog�qn� do viwevkazanih otrimu
mo rezul~tati dl� term�vgrup, wo m�st�t~ dv� zbud�en� qastinki.P�dsumovu�qi, mo�na zaznaqiti, wo rezonansn� dipol~{dipo-l~n� vza
mod�Ý da�t~ znaqni� vnesok u efektivn� m��qastinkov�vza
mod�Ý, a ot�e � na r�vnova�n� vlastivost� qastkovo zbud�enihsistem. Sutt
vo, wo vinika�t~ RDDV lixe m�� r�znozbud�enimiqastinkami odnogo sortu � ne vinika�t~ m�� r�znozbud�enimi qa-stinkami r�znih sort�v.Avtori vislovl��t~ pod�ku st.n.sp. �FKS NAN UkraÝni O.Der�ku za dopomogu pri vikonann� danoÝ roboti.L�teratura[1] Girxfel~der D�., Kertiss Q., Berd R. Molekul�rna� teori�gazov i �idkoste�. M.: Izdatel~stvo inostranno� literatury,1961, 932 s.[2] Mal~nev V. N., Pekar S. I. Me�molekul�rnoe vzaimode�stviei uravnenie sosto�ni� vysokovozbu�dennogo gaza. // ��TF,1966, t.51, N 6, c.1811{1820.[3] Mal~nev V. N., Pekar S. I. K teorii me�molekul�rnogo vzai-mode�stvi� i uravneni� sosto�ni� vozbu�dennogo gaza.// ��TF, 1970, t.58, N 3, c.1113-1118.
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-0.4-0.20.0
0.20.4

0.0 0.5 1.0 1.5
intE21;00=(Ea1 �Ea0 )

�(rad)Ris. 1: Efektivn� vza
mod�Ý u triqastinkov�� odnosortn�� grup�, wom�stit~ odnu qastinku u zbud�enomu stan� [4]. Prostorova konf�gu-rac�� { r�vnostoronn�� trikutnik.
0.0 0.5 1.0 1.5-0.4-0.20.0

0.20.4 intE12;00=(Ea1 �Ea0 )
�(rad)Ris. 2: Efektivn� vza
mod�Ý u triqastinkov�� odnosortn�� grup�, wom�stit~ dv� qastinki u zbud�enomu stan� [4]. Prostorova konf�gu-rac�� { r�vnostoronn�� trikutnik.
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-0.4-0.20.0
0.20.4

0.0 0.5 1.0 1.5
intE=(Ea1 �Ea0 ) E02;01E211;10E111;10E20;01

�(rad)Ris. 3: Efektivn� vza
mod�Ý u triqastinkov�� grup� Na = 2, N b =1, wo m�stit~ odnu zbud�enu qastinku. Prostorova konf�gurac�� {r�vnobedreni� trikutnik, v�ddal�
t~s� qastinka sortu a.

-0.4-0.20.0
0.20.4

0.0 0.5 1.0 1.5
intE=(Ea1 �Ea0 ) E02;01E211;10E111;10E20;01

�(rad)Ris. 4: Efektivn� vza
mod�Ý u triqastinkov�� grup� Na = 2, N b =1, wo m�stit~ odnu zbud�enu qastinku. Prostorova konf�gurac�� {r�vnobedreni� trikutnik, v�ddal�
t~s� qastinka sortu b.
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-0.03-0.02-0.010.000.010.020.03
0.0 0.5 1.0 1.5

intE=(Ea1 �Ea0 ) E01;20E210;11E110;11E01;02
�(rad)Ris. 5: Efektivn� vza
mod�Ý u triqastinkov�� grup� Na = 1, N b =2, wo m�stit~ odnu zbud�enu qastinku. Prostorova konf�gurac�� {r�vnobedreni� trikutnik, v�ddal�
t~s� qastinka sortu a.

-0.03-0.02-0.010.000.010.020.03
0.0 0.5 1.0 1.5

intE=(Ea1 �Ea0 ) E01;20E210;11E110;11E01;02
�(rad)Ris. 6: Efektivn� vza
mod�Ý u triqastinkov�� grup� Na = 1, N b =2, wo m�stit~ odnu zbud�enu qastinku. Prostorova konf�gurac�� {r�vnobedreni� trikutnik, v�ddal�
t~s� qastinka sortu b.
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