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Современная теория несамосопряжен-

ных операторов еще далека от той степени 
завершенности, которая позволяет включать 
ее в физические учебники. Уже поэтому соз-
дание такой теории является весьма акту-
альной задачей. Не менее важным является 
и применение этой теории к описанию откры-
тых систем, систем с поглощением и излуче-
нием. Применение несамосопряженных опе-
раторов позволяет на качественно новом 
уровне выполнять моделирование процессов, 
протекающих в открытых системах, в рамках 
единой ab initio схемы рассчитывать большую 
совокупность различных свойств материала, 
получать достаточно полное представление о 
свойствах вещества, даже еще не синтезиро-
ванного. При этом большое внимание важно 
уделить именно количественному расчету, т. 
к. явления и процессы, происходящие в от-
крытых системах, определяются большим 
количеством конкурирующих факторов, не 
позволяющих ограничиться качественными 
соображениями. 

Окружающий нас мир представим как 
совокупность открытых систем, включающих 
в себя атомы, молекулы, кластеры. Самоор-
ганизованная агрегация атомов, молекул, 
кластеров является естественной в живой 
природе. В неживой природе целенаправлен-
ное создание наноструктурных материалов в 
режиме «самосборки» требует очень глубоко-
го и достаточно полного представления о 
взаимодействии атомов, молекул и класте-
ров.  

По своим физическо-химическим свой-
ствам кластеры занимают промежуточное 
положение между атомами и молекулами с 
одной стороны и конденсированным вещест-
вом – с другой. Эволюция кластеров ведет к 
образованию либо газовой фазы, либо кон-
денсированной фазы, проходя ряд метаста-
бильных состояний. Кластеры обладают вы-
сокой химической активностью, а цепь про-
цессов перехода от одного состояния к дру-
гому является сложной и неравновесной. 
Еще более сложные процессы взаимодейст-
вия кластеров происходят в условиях внеш-
них воздействий, с помощью которых можно 
и управлять этими процессами [1, 2].  

Целью работы является развитие и при-
менение теории несамосопряженных опера-

торов для описания орбитальных возбужде-
ний атомных систем с использованием мето-
дов компьютерного моделирования. Практи-
ческая реализация этой теории направлена 
на создание термоэмиссионных, фотоэлек-
трических и плазменных преобразователей 
энергии с более высокими значениями КПД 
по сравнению с КПД современных устройств 
прямого преобразования тепловой и свето-
вой энергии в электрическую. Для оптимиза-
ции таких преобразователей часто требуются 
данные об элементарных процессах, проис-
ходящих в веществе [3]. Объектом исследо-
вания мы выбрали натрий. В качестве бу-
ферных газов – гелий и неон. 

В качестве базовой мы использовали 
теорию функционала электронной плотности, 
изначально предназначенную для описания 
основного состояния. Проведено обобщение 
этой теории для описания одноэлектронных 
возбуждений, учитывающих ширину энерге-
тических уровней. Идея учитывать ширину 
энергетических уровней впервые использо-
валась в [4] при вычислении возбужденных 
волновых функций в атоме водорода. Описа-
ние возбужденных состояний многоэлектрон-
ных атомов предложено в [5]. В настоящей 
работе проведено обобщение этой идеи для 
описания возбужденных состояний в класте-
рах. 

Нами выполнены самосогласованные 
расчеты спектров и полных энергий электро-
нов в атомах, двух-, трех- и четырехатомных 
кластерах натрия, гелия и неона при различ-
ных расстояниях между атомами. Задача на 
собственные значения эффективного одно-
частичного уравнения Кона-Шема с обменно-
корреляционными потенциалами различного 
вида решалась методом Рутана в базисе га-
уссовых функций [6]. 

Результаты моделирования показывают, 
что атомы натрия, гелия или неона, поме-
щенные в поле большой интенсивности, 
сравнимое с интенсивностью поля в самом 
атоме, могут перейти в возбужденное состоя-
ние с полной энергией, как большей, так и 
меньшей энергии основного состояния, и 
пребывать в таком состоянии неограниченно 
долго. Однако оказать столь интенсивное 
воздействие на атом, соответствующее зна-
чениям параметра возбуждения y>0.3, скорее 
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