
Математическое моделирование и математическая физика 69

Л итература

1. Токталиев П. Д., Мартыненко С. И. Математическая модель сист.емы охлаждения камер 
сгорания авиационных прямоточных двигателей на эндотермических топливах // Вестн. МГТУ 
им. Н.Э. Баумана. Сер. Естественные науки. 2015. №1. С. 83-97.

2. Токталиев П. Д., Бабкин В. И., Мартыненко С. И. Моделирование сопряжённого теплообме
на в элементах конструкции системы охлаждения авиационных двигателей на эндотермических 
топливах / /  Тепловые процессы в технике. 2015. Т. 7, №4, С. 162-165.

М АТЕМ АТИЧЕСКОЕ М О ДЕЛ И РО ВА Н И Е О П ТИ ЧЕСКИ Х СВОЙСТВ  
К РИ С ТА Л Л И Ч ЕС К И Х  СИСТЕМ , Л ЕГИ РО ВА Н Н Ы Х  ЭЛЕМ ЕНТАМ И

С НЕЗАПОЛНЕННОЙ /-О Б О Л О Ч К О Й

Л.А. Фомичева1, Е.Б. Д ун и н а2, А .А . К орниенко2

1 Белорусский государственный университет информатики и радиоэлектроники, Минск, Беларусь
Fomicheva_L_A@mail.ru 

2 Витебский государственный технологический университет, Витебск, Беларусь
L.Dun@mail.ru

При описании экспериментальных данных по штарковскому расщеплению элемен
тов с незаполненной / -оболочкой используется теория кристаллического поля. Ланта
ноиды и актиноиды имеют сходную электронную структуру. Подобие в электронных 
переходах и оптических спектрах 4 /  - и 5 /  -элементов позволяет создавать единые 
теоретические модели для описания их спектроскопических свойств. На сегодняшний 
день существует различные подходы к описанию кристаллических систем, активиро
ванных /-элементами. Но поскольку, ни одна из теорий не позволяет дать полного 
совпадения с экспериментом, работы по созданию новых теорий актуальны и востре
бованы. Нами разработана математическая модель [1. 21, позволяющая получить оп
тические свойства кристаллических систем, легированных элементами с незаполнен
ной /-оболочкой, на основе экспериментальных данных по штарковской структуре. 
В данной теории учтено аномально сильное влияние конфигураций противоположной 
четности и конфигурации с переносом заряда. Гамильтониан кристаллического поля 
в этом случае имеет вид:

k,q

Здесь — энергия возбужденной конфигурации противоположной четности: Aci 
энергия конфигурации с переносом заряда.

Расчеты в рамках предложенной модели приводят к значительному улучшению 
согласия теории с экспериментом. Кроме того, в результате расчетов определяются 
параметры кристаллического поля нечетной симметрии и параметры ковалентности, 
на основе которых можно вычислить параметры интенсивностей /  — /  переходов.
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