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ÌÍÎ�Î×ÀÑÒÈ×ÍÛÅ ÝÔÔÅÊÒÛÏ�È �ÅÇÎÍÀÍÑÍÎÌ ÍÅÓÏ�Ó�ÎÌ �ÀÑÑÅßÍÈÈ�ÅÍÒ�ÅÍÎÂÑÊÎ�Î ÔÎÒÎÍÀ ÀÒÎÌÎÌÀ. Í. Õîïåðñêèé *, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà�îñòîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò ïóòåé ñîîáùåíèÿ344038, �îñòîâ-íà-Äîíó, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 4 ìàðòà 2005 ã.Íà ïðèìåðå àòîìà íåîíà òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâàíî âëèÿíèå ìíîãî÷àñòè÷íûõ ý��åêòîâ íà �îðìó èàáñîëþòíûå âåëè÷èíû äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ëèíåé-íî ïîëÿðèçîâàííîãî ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà ñâîáîäíûì àòîìîì â îáëàñòè ýíåðãèé K- è KL23-ïîðîãîâèîíèçàöèè. �àñ÷åòû âûïîëíåíû â íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà äëÿ âîëíîâûõ �óíêöèéîäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè äëÿ àíîìàëüíî-äèñïåðñèîííîé ÷àñòè ñå÷åíèÿ.Àíàëèòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êîíòàêòíîé ÷àñòè ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ïîëó÷åíà âíå ðàìîê äèïîëüíîãî ïðèáëè-æåíèÿ. Ó÷òåíû ý��åêòû ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê, ñïèí-îðáèòàëüíîãî è ìóëüòè-ïëåòíîãî ðàñùåïëåíèÿ, êîí�èãóðàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ñîñòîÿíèÿõ äâîéíîãî âîçáóæäåíèÿ àòîìà,à òàêæå îæå- è ðàäèàöèîííîãî ðàñïàäîâ îáðàçóþùèõñÿ âàêàíñèé. Óñòàíîâëåíû ïðèðîäà è ðîëü ý��åêòàêîððåëÿöèîííûõ àìïëèòóä êàê âîçíèêíîâåíèå íåíóëåâûõ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé íåðàäèàöèîííûõ ïåðåõî-äîâ ìåæäó ïðîìåæóòî÷íûìè è êîíå÷íûìè îäíîýëåêòðîííûìè ñîñòîÿíèÿìè ðàññåÿíèÿ îäíîé ñèììåòðèè,ïîëó÷åííûìè â ðàçíûõ õàðòðè-�îêîâñêèõ ïîëÿõ. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà íîñÿò ïðåäñêàçàòåëüíûé õàðàêòåð,à ïðè ýíåðãèè ïàäàþùåãî �îòîíà 5.41 êýÂ íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòàïî èçìåðåíèþ ðåíòãåíîâñêîãî K�-ýìèññèîííîãî ñïåêòðà àòîìà íåîíà.PACS: 32.80.-t 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÁûñòðîå ðàçâèòèå òåõíèêè ïîëó÷åíèÿ ñèíõðî�òðîííîãî ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ [1℄ îòêðûâàåòâîçìîæíîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíîãî è òåîðåòè÷åñêîãîèçó÷åíèÿ âûñîêîèí�îðìàòèâíîé òðåõìåðíîé (ñå÷å�íèå, ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî �îòîíà, ýíåðãèÿ ðàññåÿí�íîãî �îòîíà) êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé íàáëþäàåìîéîäíîãî èç �óíäàìåíòàëüíûõ â ìèêðîìèðå ïðîöåññàíåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíà ñâîáîäíûì àòîìîì �äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ � âíåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè (� �10 ýÂ) ýíåðãèé ïî�ðîãîâ èîíèçàöèè åãî ãëóáîêèõ îáîëî÷åê.Ýòîò ïðîöåññ ïðàêòè÷åñêè íà ïîðÿäîê ìåíåå èí�òåíñèâåí, ÷åì ïðîöåññ óïðóãîãî (ðýëååâñêîãî, ýëåê�òðîíàìè àòîìà [2; 3℄) ðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîì. Îä�íàêî ñëåäóåò îæèäàòü òîãî, ÷òî ïî ñðàâíåíèþ ñ ðýëå�åâñêèì ðàññåÿíèåì ïðîöåññ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãî�*E-mail: hopersky�vm�1�rgups.ru

ãî (Ëàíäñáåðãà �Ìàíäåëüøòàìà ��àìàíà �Êîìïòî-íà [4�6℄) ðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîì íåñåò êóäà áî�ëåå áîãàòóþ èí�îðìàöèþ îá èññëåäóåìîé ìíîãîýëåê�òðîííîé ñèñòåìå, â ÷àñòíîñòè, î ïðèðîäå è ðîëè ìíî�ãî÷àñòè÷íûõ ý��åêòîâ è èõ êâàíòîâîé èíòåð�åðåí�öèè.Ñóùåñòâóþùåå è ïîêà åäèíñòâåííîå òàêîå èññëå�äîâàíèå äëÿ ñâîáîäíîãî àòîìà [7℄ (èçìåðåíèå è ðàñ�÷åò òðåõìåðíûõ ðåíòãåíîâñêèõ L�; �-ýìèññèîííûõñïåêòðîâ àòîìà êñåíîíà) â ñâîåé òåîðåòè÷åñêîé ÷àñ-òè, òàê æå êàê è ïèîíåðñêèå òåîðåòè÷åñêèå ðàáîòûÎáåðãà è Òóëëêè (ðåçîíàíñíîå íåóïðóãîå ðàññåÿíèåðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà â îáëàñòè ýíåðãèé K-ïîðîãîâèîíèçàöèè àòîìîâ íåîíà, àðãîíà è ìàðãàíöà, ñì.îáçîð [8℄), âûïîëíåíî áåç ó÷åòà øèðîêîé èåðàðõèèìíîãî÷àñòè÷íûõ ý��åêòîâ. Â ÷àñòíîñòè, íå áûëèó÷òåíû ý��åêòû ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîí�íûõ îáîëî÷åê â ïîëÿõ îáðàçóþùèõñÿ îñòîâíûõ âà�êàíñèé è êðàòíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà, ñîïðîâîæäàþùèå è ñóùåñòâåí�698



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005 Ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åêòû ïðè ðåçîíàíñíîì íåóïðóãîì ðàññåÿíèè : : :íî îïðåäåëÿþùèå ïðîöåññ âçàèìîäåéñòâèÿ �îòîíà ñàòîìîì [9℄.Áîëåå òîãî, íàðÿäó ñ ïðîáëåìîé ó÷åòà ìíîãî�÷àñòè÷íûõ ý��åêòîâ, íåêîòîðûå äðóãèå àíàëèòè�÷åñêèå àñïåêòû êâàíòîâîé òåîðèè ïðîöåññà òðåáó�þò ïðîâåäåíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ èññëåäîâàíèé. Òàê,íåîáõîäèìî óñòàíîâèòü àíàëèòè÷åñêóþ ñòðóêòóðóêîíòàêòíîé ÷àñòè äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå�÷åíèÿ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ âíå ðàìîê äèïîëüíîãîïðèáëèæåíèÿ ïðè îïèñàíèè ïðîöåññà åùå â ðåíòãå�íîâñêîì äèàïàçîíå ýíåðãèé ïàäàþùåãî è ðàññåÿííî�ãî �îòîíîâ.Â äàííîé ðàáîòå íà ïðèìåðå àòîìà íåîíà (çà�ðÿä ÿäðà Z = 10, ýëåêòðîííàÿ êîí�èãóðàöèÿ îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ [0℄ � 1s22s22p6(1S0)) ïðîâîäèòñÿïåðâîå òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ðîëè ìíîãî÷àñ-òè÷íûõ ý��åêòîâ â îïðåäåëåíèè àáñîëþòíûõ âå�ëè÷èí è �îðìû äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå�÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãå�íîâñêîãî �îòîíà (äèàïàçîí ýíåðãèé �îòîíà ~! îò600 ýÂ äî 1.5 ÌýÂ) â îáëàñòè ýíåðãèè ïîðîãà èîíè�çàöèè ãëóáîêîé îáîëî÷êè ñâîáîäíîãî àòîìà. Ïðèýòîì ìû íå ðàññìàòðèâàåì ïðîöåññîâ íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ �îòîíà ÿäðîì àòîìà, íóêëîíàìè ÿäðà èýëåêòðîí-ïîçèòðîííûìè ïàðàìè, ðîæäàåìûõ êóëî�íîâñêèì ïîëåì ÿäðà. Èõ âëèÿíèå íà ñå÷åíèå íåóïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ â ðåíòãåíîâñêîì äèàïàçîíå ýíåðãèéïàäàþùåãî �îòîíà íåñóùåñòâåííî [10℄.Ìû òàêæå ïðåäïðèíèìàåì ïîïûòêó óñòàíîâëå�íèÿ àíàëèòè÷åñêîé ñòðóêòóðû êîíòàêòíîé ÷àñòèäâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîì âíå ðàìîê äèïîëüíîãîïðèáëèæåíèÿ.Òàêèå èññëåäîâàíèÿ øèðîêî âîñòðåáîâàíû ñîâðå�ìåííîé �èçèêîé. Â ÷àñòíîñòè, îíè âàæíû â êîíòåê�ñòå ïðîáëåì ñîçäàíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî ëàçåðà íà íåî�íîïîäîáíîé ïëàçìå êàê àêòèâíîé ñðåäå [11℄ è ïîëó�÷åíèÿ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ (íàïðèìåð, ðåíòãåíîâ�ñêèõ ýìèññèîííûõ ñïåêòðîâ íåîíîïîäîáíûõ ýëåìåí�òîâ) äëÿ àñòðî�èçèêè [12℄.2. ÒÅÎ�Èß ÌÅÒÎÄÀ2.1. Àíîìàëüíî-äèñïåðñèîííàÿ ÷àñòü ñå÷åíèÿÊîíêðåòèçèðóåì àíàëèòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó àíî�ìàëüíî-äèñïåðñèîííîé ÷àñòè äâàæäû äè��åðåíöè�àëüíîãî ñå÷åíèÿ ïðîöåññà ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî �îòîíà â îá-ëàñòè ýíåðãèè ïîðîãà èîíèçàöèè 1s-îáîëî÷êè àòîìàNe (çäåñü è äàëåå ïðè çàïèñè êîí�èãóðàöèè çàïîë�íåííûå ýëåêòðîííûå îáîëî÷êè íå óêàçàíû)

~!1 + [0℄! 1snp(1P1)! 2p5mp(1S0;1D2) + ~!2;â ñëó÷àå ñõåìû ïðåäïîëàãàåìîãî ýêñïåðèìåíòàe1;2 ? P .Ìû íå ó÷èòûâàåì ïðîìåæóòî÷íûõ 2snp- è2p5n(s; d)-ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ, ïîñêîëüêó ýíåðãèèïîðîãîâ èîíèçàöèè 2s- è 2p-îáîëî÷åê ñèëüíî îò�äåëåíû îò ýíåðãèè ïîðîãà èîíèçàöèè 1s-îáîëî÷êè(íàïðèìåð, I1s � I2s � 822 ýÂ). Çäåñü òàêæå îïðåäå�ëåíû ýíåðãèè ïàäàþùåãî (~!1) è ðàññåÿííîãî (~!2)�îòîíîâ, âåêòîðû ïîëÿðèçàöèè ïàäàþùåãî (e1) èðàññåÿííîãî (e2) �îòîíîâ è ïëîñêîñòü P ðàññåÿíèÿ,ïðîõîäÿùàÿ ÷åðåç âîëíîâûå âåêòîðû ïàäàþùåãî(k1) è ðàññåÿííîãî (k2) �îòîíîâ.Â ýòîì ñëó÷àå (e1 � e2)2 = 1 è èçâåñòíîå îáùååàíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ àíîìàëüíî-äèñ-ïåðñèîííîé ÷àñòè äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãîñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �î�òîíà àòîìîì âî âòîðîì ïîðÿäêå êâàíòîâîìåõà�íè÷åñêîé òåîðèè âîçìóùåíèé (�îðìóëà Êðàìåð�ñà � �åéçåíáåðãà �Âàëëåðà) [8; 10℄ ïîñëå ñóììèðî�âàíèÿ/èíòåãðèðîâàíèÿ ïî np-ïðîìåæóòî÷íûì èmp-êîíå÷íûì ñîñòîÿíèÿì ðàññåÿíèÿ äèñêðåòíî�ãî/ñïëîøíîãî ñïåêòðà è ñóììèðîâàíèÿ ïî 1S0- è1D2-òåðìàì ïðèíèìàåò âèä:d2�?d!2 d
 = r20 !2!1 � Xi=1;2 �iQi; (1)Qi = 1Xm>f(R2m + I2m)Lmi + (R2i + I2i )	i; (2)Rm = �
1s Sn>f(!1 ��n)AnmLn �R(e)m ; (3)Im = � Sn>f AnmLn: (4)Ôèçè÷åñêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ ïðîèñõîæäåíèÿ èàíàëèòè÷åñêîé ñòðóêòóðû àìïëèòóäû Rmp� âåðîÿò�íîñòè ðàññåÿíèÿ ìîæåò áûòü äàíà â ïðåäñòàâëåíèèäèàãðàìì �îëäñòîóíà �Õàááàðäà �Ôåéíìàíà [13℄íåðåëÿòèâèñòñêîé êâàíòîâîé òåîðèè ìíîãèõ òåë. Íàðèñ. 1à (ðèñ. 1á, ñì. ï. 2.2) äëÿ íåóïðóãîãî ðàññåÿ-íèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîì Ne â îáëàñòèýíåðãèè ïîðîãà èîíèçàöèè 1s-îáîëî÷êè ïðèâåäåíà÷àñòü ïåðâûõ (îñíîâíûõ) ñëàãàåìûõ áåñêîíå÷íîãîðÿäà äèàãðàìì äëÿ àìïëèòóäû Rmp� . Íà ðè�ñóíêå ââåäåíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: !1(!2) �ïàäàþùèé (ðàññåÿííûé) �îòîí, i(j) = 1s(2p) �âàêàíñèÿ, m = mp � �îòîýëåêòðîí êîíå÷íîãî, àn = np � �îòîýëåêòðîí ïðîìåæóòî÷íîãî ñîñòîÿíèéðàññåÿíèÿ, ñòðåëêà âïðàâî (âëåâî) � ñîñòîÿíèåðîæäàåòñÿ âûøå (íèæå) f -óðîâíÿ Ôåðìè (ñîâîêóï�íîñòü êâàíòîâûõ ÷èñåë âàëåíòíîé îáîëî÷êè àòîìà),699
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!1 m!2(t1)(t2)i j
!1 mi i j!2n : : :

: : :m!2!1
j j

!1 !2i mn
�èñ. 1. Ïðåäñòàâëåíèå äèàãðàìì �îëäñòîóíà �Õàá-áàðäà �Ôåéíìàíà äëÿ àíîìàëüíî-äèñïåðñèîííîé(à) è êîíòàêòíîé (á ) àìïëèòóä âåðîÿòíîñòè íåóïðó-ãîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîì Neâ îáëàñòè ýíåðãèè ïîðîãà èîíèçàöèè 1s-îáîëî÷êè.Îáîçíà÷åíèÿ äàíû â ï. 2.1. Òî÷êè îáîçíà÷àþò áåñ-êîíå÷íûé ðÿä äèàãðàììâîëíèñòàÿ ëèíèÿ � êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå,íàïðàâëåíèå âðåìåíè � ñëåâà íàïðàâî (t1 < t2).Òàê, íàïðèìåð, ïåðâàÿ äèàãðàììà íà ðèñ. 1à îïè�ñûâàåò àìïëèòóäó ñëåäóþùåãî ïðîöåññà. Â ìîìåíòâðåìåíè t1 ãëóáîêàÿ 1s-îáîëî÷êà àòîìà ïîãëîùàåò!1-�îòîí. Â ðåçóëüòàòå ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà1s ! mp (ñ àìïëèòóäîé âåðîÿòíîñòè � h1sjr̂jmpi)âîçíèêàåò i(1s)-âàêàíñèÿ è m(mp)-�îòîýëåêòðîí.Â ìîìåíò âðåìåíè t2 > t1 èçëó÷àåòñÿ !2-�îòîíïðè ðàäèàöèîííîì 1s ! 2p-ðàñïàäå 1s-âàêàíñèè (ñàìïëèòóäîé âåðîÿòíîñòè � h1sjr̂j2pi). Â ðåçóëüòàòåi(1s)-âàêàíñèÿ ¾çàõëîïûâàåòñÿ¿ 2p-ýëåêòðîíîì èîáðàçóåòñÿ âàëåíòíàÿ j(2p)-âàêàíñèÿ.Â âûðàæåíèÿõ (3) è (4) àìïëèòóäà Anm èìååòâèäAnm = (!2 � !1 +�n)�nh1s0jr̂jnp
ihnp+jmpi; (5)h1s0jr̂jnp
i = 1Z0 P1s0(r)Pnp
 (r) r dr;hnp+jmpi = 1Z0 Pnp+(r)Pmp(r) dr:Àìïëèòóäà (5) îïèñûâàåò àáñîðáöèîííóþ ÷àñòü ïîë�íîé àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ è îïðåäåëå�íà ÷åðåç àìïëèòóäó âåðîÿòíîñòè ðàäèàöèîííîãî ïå�

ðåõîäà èç íà÷àëüíîãî â ïðîìåæóòî÷íîå ñîñòîÿíèåðàññåÿíèÿ, îïèñûâàåìîå êîððåëÿöèîííîé âîëíîâîé�óíêöèåé:jnp
i = jnp+i � j2p+i h2p0jnp+ih2p0j2p+i :Çäåñü, íàïðèìåð, Pnp+(r) � ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîë�íîâîé �óíêöèè np+-ýëåêòðîíà.Â ñâîþ î÷åðåäü, ñòðóêòóðà êîððåëÿöèîííîé âîë�íîâîé �óíêöèè îïðåäåëåíà ìåòîäàìè òåîðèè íåîð�òîãîíàëüíûõ îðáèòàëåé [9℄ è âûðàæåíà ÷åðåç íåðå�ëÿòèâèñòñêèå âîëíîâûå �óíêöèè îäíîýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé, ïîëó÷åííûõ â ðàçíûõ õàðòðè-�îêîâñêèõïîëÿõ.Ïîÿâëåíèå ãëóáîêîé nl-âàêàíñèè â àòîìíîì îñòî�âå ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî, ïðåæäå âñåãî, âíåøíèåîáîëî÷êè àòîìíîãî îñòàòêà ðåàãèðóþò íà ðàçðóøå�íèå nl4l+2-ýêðàíà ìåæäó íèìè è àòîìíûì ÿäðîì,çàìåòíî óìåíüøàÿ ñâîé ñðåäíèé ðàäèóñ. Ñìåùåíèåê ÿäðó ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îáîëî÷åê àòîìíî�ãî îñòàòêà ñîïðîâîæäàåòñÿ äîïîëíèòåëüíîé äåëîêà�ëèçàöèåé âîëíîâîé �óíêöèè �îòîýëåêòðîíà. Ñëåä�ñòâèåì òàêîé äåëîêàëèçàöèè ÿâëÿåòñÿ óìåíüøåíèåàìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè �îòîïîãëîùåíèÿ. Îïèñàí�íûé ý��åêò èçâåñòåí â ëèòåðàòóðå êàê ý��åêò ðà�äèàëüíîé ðåëàêñàöèè âîëíîâûõ �óíêöèé îäíîýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðè ïîÿâëåíèè îñòîâíûõ âàêàí�ñèé [3; 9℄.Â èññëåäóåìîé íàìè çàäà÷å ý��åêò ðàäèàëü�íîé ðåëàêñàöèè ó÷òåí ñëåäóþùèì îáðàçîì. Âîëíî�âûå �óíêöèè (n; 2)p+-ýëåêòðîíîâ ïîëó÷åíû â ïîëåãëóáîêîé 1s-âàêàíñèè â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ íåëè�íåéíûõ èíòåãðî-äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ñà�ìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ Õàðòðè �Ôîêà äëÿ êîí�èãó�ðàöèè ïðîìåæóòî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ 1snp.Âîëíîâûå �óíêöèè mp-ýëåêòðîíîâ âû÷èñëåíû â ïî�ëå âàëåíòíîé 2p-âàêàíñèè ðåøåíèåì óðàâíåíèé Õàð�òðè �Ôîêà äëÿ êîí�èãóðàöèè êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿðàññåÿíèÿ 2p5mp. Ïðè ýòîì âîëíîâûå �óíêöèè 1s0-,2p0-ýëåêòðîíîâ îñòîâà îïðåäåëåíû ñ ïîìîùüþ ðåøå�íèÿ óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà äëÿ êîí�èãóðàöèè íà�÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ [0℄.Çàìåòèì, ÷òî â ïðèáëèæåíèè èãíîðèðîâàíèÿ ý���åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè èìååì jnp
i ! jnp0i èhnp+jmpi ! Ænm (ñèìâîë Êðîíåêåðà �Âåéåðøòðàñ-ñà). Çäåñü âîëíîâàÿ �óíêöèÿ np0-ýëåêòðîíà ïîëó÷å�íà ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Õàðòðè �Ôîêà äëÿ êîí�è�ãóðàöèè 1s0np0. Êàê ñëåäñòâèå, àìïëèòóäà (5) ïðè�íèìàåò âèäAnm ! (!2 � !1 +�n)�nh1s0jr̂jnp0iÆnm700



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005 Ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åêòû ïðè ðåçîíàíñíîì íåóïðóãîì ðàññåÿíèè : : :è îïåðàöèÿ ñóììèðîâàíèÿ/èíòåãðèðîâàíèÿ â �îðìó�ëàõ (3) è (4) èñ÷åçàåò, ÷òî ñóùåñòâåííî óïðîùàåòàíàëèòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó ñå÷åíèÿ (1).Â âûðàæåíèÿõ (1)�(3) òàêæå îïðåäåëåíû ñïåê�òðàëüíûå �óíêöèè:Lmi = 
b� 1(!1 � !2 ��mi)2 + 
2b ;Ln = 
1s� 1(!1 ��n)2 + 
21s ;	i = 12 + 1� ar
tg !1 � !2 ��i
b ;èñïîëüçîâàíà àòîìíàÿ ñèñòåìà åäèíèö (e = ~ == me = 1) è ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ: r0 � êëàññè�÷åñêèé ðàäèóñ ýëåêòðîíà, 
 � ïðîñòðàíñòâåííûéóãîë (óãîë âûëåòà ðàññåÿííîãî �îòîíà), 
1s(2p) == �1s(2p)=2, �1s(2p) � ïîëíàÿ (ñóììà îæå- è ðàäèàöè�îííîé êîìïîíåíò) øèðèíà ðàñïàäà 1s(2p)-âàêàíñèè,�n = E(1snp)�E(0);�mi = E(2p53=2mp)�E(0) + Æi;�i = E(2p53=2)�E(0) + Æi;Æi = f0; i = 1; ÆSO; i = 2g; �i = f2; i = 1; 1; i = 2g;ÆSO � êîíñòàíòà ñïèí-îðáèòàëüíîãî ðàñùåïëå�íèÿ 2p-îáîëî÷êè àòîìíîãî îñòîâà, E � ïîëíûåõàðòðè-�îêîâñêèå ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóþùèõ êîí��èãóðàöèé. Ñèìâîë Sn>f îáîçíà÷àåò ñóììèðîâà�íèå/èíòåãðèðîâàíèå ïî ïðîìåæóòî÷íûì ñîñòîÿ�íèÿì ðàññåÿíèÿ äèñêðåòíîãî/ñïëîøíîãî ñïåêòðàè p� = h1sjr̂j2p+iK1sK1s2p;ãäå K � ïðîèçâåäåíèå èíòåãðàëîâ ïåðåêðûâàíèÿðàäèàëüíûõ ÷àñòåé âîëíîâûõ �óíêöèé íå ó÷àñòâó�þùèõ â ðàäèàöèîííîì ïåðåõîäå ýëåêòðîíîâ îäíîéñèììåòðèè èç êîí�èãóðàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿàòîìà è êîí�èãóðàöèé ñ 1s-âàêàíñèåé (K1s), à òàêæåèç êîí�èãóðàöèé ñ 1s- è 2p-âàêàíñèÿìè (K1s2p).Àìïëèòóäà p� îïèñûâàåò ýìèññèîííóþ ÷àñòüïîëíîé àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ è îïðåäå�ëåíà ÷åðåç àìïëèòóäó âåðîÿòíîñòè ðàäèàöèîííîãîïåðåõîäà èç ïðîìåæóòî÷íîãî â êîíå÷íîå ñîñòîÿíèåðàññåÿíèÿ, p� � h1sjr̂j2p+i .Ïîÿâëåíèå â ñïåêòðàëüíûõ �óíêöèÿõ Lmi è 	iâåëè÷èíû 
b = �beam=2 îáóñëîâëåíî ðåçóëüòàòîì èí�òåãðèðîâàíèÿ ñå÷åíèÿ (1) ñ ýêñïåðèìåíòàëüíî �èê�ñèðóåìîé �óíêöèåé 'b ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ýíåðãèè ïà�äàþùåãî íà àòîì ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ [8℄:d2�?(!1)d!2 d
 = 1Z0 d2�?(!)d!2 d
 'b(!1; !) d!: (6)

Â äàííîé ðàáîòå â êà÷åñòâå �óíêöèè 'b âçÿòà êî�øè-ëîðåíòöåâñêàÿ ñïåêòðàëüíàÿ �óíêöèÿ:'b(!1; !) = 
b� 1(!1 � !)2 + 
2b :Ïàðöèàëüíûå àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿRi è Ii ïîëó÷àþòñÿ èç �îðìóë (3) è (4) çàìåíîéâîëíîâîé �óíêöèè êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿäèñêðåòíîãî ñïåêòðà íà âîëíîâóþ �óíêöèþ ñîñòîÿ�íèÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðà. Ïðè ýòîì â ñèëó çàêîíà ñî�õðàíåíèÿ ýíåðãèè ïðè íåóïðóãîì ðàññåÿíèè �îòîíààòîìîì ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ñïëîøíîãî ñïåêòðà îïðå�äåëÿåòñÿ ðàâåíñòâîì "i = !1 � !2 ��i, "i � 0.Ïðè èíòåãðèðîâàíèè ïî ïðîìåæóòî÷íûì"p+-ñîñòîÿíèÿì ðàññåÿíèÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðàâ Ri-, Ii-àìïëèòóäàõ ìû íå ó÷èòûâàëè ìíî-ãî÷àñòè÷íûé ý��åêò ïîñëåñòîëêíîâèòåëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ. Òàêîâûì â äàííîì ñëó÷àå íàçâàíý��åêò èçìåíåíèÿ ðàäèàëüíîé ÷àñòè âîëíîâîé�óíêöèè �îòîýëåêòðîíà ñïëîøíîãî ñïåêòðà âðåçóëüòàòå ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà 2p ! 1s èýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ �îòîýëåêòðî�íà ñ "d-ýëåêòðîíîì ñïëîøíîãî ñïåêòðà ñîñòîÿíèÿ1s! 2p4"d îæå-ðàñïàäà 1s-âàêàíñèè.Â ðàáîòå [14℄ ïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò ýòîãî ý��åêòà âòåîðåòè÷åñêèõ ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî�îòîíà ãëóáîêîé îáîëî÷êîé ëåãêîãî (Z � 20) àòîìàïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿåò ðåçóëüòàòîâ îäíîýëåêòðîí�íîãî ïðèáëèæåíèÿ.Îäíàêî íàëè÷èå â ñå÷åíèè (1) íàðÿäó ñ àáñîðá�öèîííîé è ýìèññèîííîé êîìïîíåíòû ïîëíîé àìï-ëèòóäû âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ îñòàâëÿåò âîïðîñ îðîëè ý��åêòà ïîñëåñòîëêíîâèòåëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ â ñïåêòðàõ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿ�íèÿ îòêðûòûì. Èçó÷åíèå ýòîãî âîïðîñà ÿâëÿåòñÿïðåäìåòîì áóäóùèõ èññëåäîâàíèé.Òàêèì îáðàçîì, ïîëàãàåìh"p+j"ipi ! Æ("� "i);ãäå Æ � äåëüòà-�óíêöèÿ Äèðàêà.Àìïëèòóäà R(e)m â �îðìóëå (3) èìååò âèäR(e)m = Sn>f(!2 + In)�1Anmè îïèñûâàåò îáìåííûå ïî �îòîíó ïðîöåññû íåóïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ (àòîì âîçáóæäàåòñÿ è èçëó÷àåò ðàñ�ñåÿííûé !2-�îòîí ðàíüøå, ÷åì ïîãëîùàåò ïàäàþ�ùèé !1-�îòîí).Êàê ïîêàçàë íàø ðàñ÷åò äëÿ àòîìà Ne, âêëàä àì�ïëèòóäû R(e)m íå ïðåâûøàåò 1% îò âêëàäà ïåðâûõñëàãàåìûõ àìïëèòóäû Rm â (3). Ñëåäóåò çàìåòèòü,701



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005÷òî â ñëó÷àå óïðóãîãî (ðýëååâñêîãî) ðàññåÿíèÿ �îòî�íà àòîìîì ðîëü îáìåííûõ àìïëèòóä òàêîãî òèïà ñó�ùåñòâåííî âîçðàñòàåò. Èõ èãíîðèðîâàíèå, íàïðèìåð,â ñëó÷àå àòîìà Ne ïðèâîäèò ïî÷òè ê 40% ïîãðåø�íîñòè ðàñ÷åòà àáñîëþòíûõ âåëè÷èí äè��åðåíöèàëü�íîãî ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ â îáëàñòè ýíåðãèèK-ïîðîãà èîíèçàöèè [3℄.Âêëàä îáìåííûõ ïðîöåññîâ ïðè îïðåäåëå�íèè àìïëèòóäû Im (4) èìååò ïîðÿäîê âåëè÷èíû
1s(!2+ In)�2 � 1 è íàìè íå ó÷èòûâàëñÿ. Îòìåòèì,÷òî â êîíòàêòíîé ÷àñòè (ï. 2.2) ïîëíîé àìïëè�òóäû âåðîÿòíîñòè íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ âêëàäûîáìåííîãî òèïà îòñóòñòâóþò.Ïàðöèàëüíûå àìïëèòóäûAnm (5) îïðåäåëåíû íà�ìè â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè äëÿ �óðüå-êîìïîíåíòîïåðàòîðà ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ:k � rj ! 0) expfi(k � rj)g ! 1;ãäå k � âîëíîâîé âåêòîð ïàäàþùåãî (ðàññåÿííîãî)�îòîíà, rj � ðàäèóñ-âåêòîð j-ýëåêòðîíà àòîìà. Êàêèçâåñòíî [10℄, äèïîëüíîå ïðèáëèæåíèå ýêâèâàëåíòíîâûïîëíåíèþ íåðàâåíñòâà �� rnl, ãäå � � äëèíà âîë�íû �îòîíà è rnl � ñðåäíèé ðàäèóñ nl-îáîëî÷êè àòî�ìà, îïðåäåëÿþùèé ðàäèàëüíûé èíòåãðàë ðàäèàöè�îííîãî ïåðåõîäà. Äëÿ ðåíòãåíîâñêèõ îáëàñòåé ýíåð�ãèé, èññëåäóåìûõ â äàííîé ðàáîòå, ýòî íåðàâåíñòâîçàâåäîìî âûïîëíÿåòñÿ. Â ñàìîì äåëå, äëÿ ýíåðãèèïàäàþùåãî �îòîíà îò 860 ýÂ äî 5.42 êýÂ (� îò14.43�A äî 2.29�A) èìååì �� r1s(Ne) = 0:08�A.Âûñøèå ìóëüòèïîëè àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé ðà�äèàöèîííîãî ïåðåõîäà ïðè ðàñ÷åòå àìïëèòóäû Anmìû íå ó÷èòûâàëè. Îäíàêî íåîáõîäèìî çàìåòèòü ñëå�äóþùåå. Óìåíüøåíèå îòíîøåíèÿ �=rnl è óâåëè÷åíèåóãëà ðàññåÿíèÿ ìîæåò ïðèâåñòè ê íåîáõîäèìîñòè âû�õîäà çà ðàìêè äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ åùå â ðåíò�ãåíîâñêîì äèàïàçîíå ýíåðãèé ïàäàþùåãî è ðàññåÿí�íîãî �îòîíîâ. Òàê, â ðàáîòå [15℄ ïîêàçàíî, ÷òî âêëþ�÷åíèå âûñøèõ ìóëüòèïîëåé ïðè âû÷èñëåíèè äè��å�ðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíàýíåðãèè ! = 22:1 êýÂ (� = 0:561�A) 1s-îáîëî÷êîé àòî�ìà àëþìèíèÿ (r1s(Al) = 0:063�A) ïðè óãëå ðàññåÿíèÿ� = 150Æ èçìåíÿåò ðåçóëüòàò äèïîëüíîãî ïðèáëèæå�íèÿ ïðèáëèçèòåëüíî â 2 ðàçà.�àñ÷åò âñåõ ðàäèàëüíûõ èíòåãðàëîâ ðàäèàöèîí�íîãî ïåðåõîäà ïðîâåäåí â �îðìå äëèíû äëÿ îïåðà�òîðà ïåðåõîäà. Êàê ïîêàçàëî íàøå èññëåäîâàíèå, èñ�ïîëüçîâàíèå �îðìû ñêîðîñòè ïðè ðàñ÷åòå èíòåãðà�ëîâ ñ ó÷àñòèåì ãëóáîêîé 1s-îáîëî÷êè äëÿ àòîìîâ ñçàðÿäîì ÿäðà Z � 10 èçìåíÿåò àáñîëþòíûå çíà÷å�íèÿ òàêèõ èíòåãðàëîâ íå áîëåå ÷åì íà 1%. Òàêèìîáðàçîì, ìíîãî÷àñòè÷íûé ý��åêò êîððåëÿöèé ïðè�áëèæåíèÿ ñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì [16℄ (â ñëó÷àå

àòîìà Ne ñìåøèâàíèå êîí�èãóðàöèè 1snp ñ êîí�è�ãóðàöèÿìè 2smp è 2p5md êàê ó÷åò ìåæîáîëî÷å÷íûõêîððåëÿöèé) îêàçûâàåòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûì è âäàííîé ðàáîòå íå ó÷èòûâàåòñÿ.2.2. Êîíòàêòíàÿ ÷àñòü ñå÷åíèÿÎïðåäåëåííàÿ ñîâîêóïíîñòü êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèéíåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîì íå ó÷èòûâàåò�ñÿ àíîìàëüíî-äèñïåðñèîííîé ÷àñòüþ ïîëíîé àìïëè�òóäû âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ, íî ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòà�òîì òàê íàçûâàåìîãî êîíòàêòíîãî (òîìïñîíîâñêîãî)ðàññåÿíèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå â �îðìàëèçìå äèàãðàìì�îëäñòîóíà �Õàááàðäà �Ôåéíìàíà äëÿ àìïëèòóäûâåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ â âåðøèíå âçàèìîäåéñòâèÿñõîäÿòñÿ ÷åòûðå ëèíèè (ðèñ. 1á ): äâå �îòîííûå (!1è !2), ýëåêòðîíà (ml, m(l� 1)) è âàêàíñèè (jl). Òàê,â ñëó÷àå àòîìà Ne òàêîâûìè îêàçûâàþòñÿ êîíå÷íûå(1s; 2s)ms-, (1s; 2s)mp- è 2p5m(s; d)-ñîñòîÿíèÿ ðàñ-ñåÿíèÿ.Íàéäåì àíàëèòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó äâàæäû äè���åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãîðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî �îòîíà àòîìîìâíå ðàìîê òðàäèöèîííî èñïîëüçóåìîãî â ðåíòãåíîâ�ñêîì äèàïàçîíå [8; 10℄ äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ.Ïðåäñòàâèì èçâåñòíîå îáùåå àíàëèòè÷åñêîå âû�ðàæåíèå äëÿ äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿíåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîìâî âòîðîì ïîðÿäêå êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé òåîðèèâîçìóùåíèé [8; 10℄ â âèäåd2�d!2 d
 = r20(e1 � e2)2!2!1 Xn1l1�f Sn2l2>fMT12L12; (7)ãäå MT12 = [J ℄�1XT 0 XMM 0 ���AMM 0TT 0 (n1; n2)���2 ; (8)AMM 0TT 0 (n1; n2) == hs1; TM j NXk=1 expfi(q � rk)gjs12; T 0M 0i; (9)L12 = 
1� 1(!1 � !2 ��12)2 + 
21 ;T � LSJ; 
1 = �12 ; [x℄ � 2x+ 1:Â �îðìóëå (8) ïðîâåäåíî ñóììèðîâàíèå ïî òåð�ìàì T 0 �èêñèðîâàííîãî êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ðàñ-ñåÿíèÿ s12 � n1lN1�11 n2l2, à òàêæå ñóììèðîâàíèå ïîM 0-ïðîåêöèÿì ïîëíîãî ìîìåíòà J 0 â êîíå÷íîì s12702



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005 Ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åêòû ïðè ðåçîíàíñíîì íåóïðóãîì ðàññåÿíèè : : :è óñðåäíåíèå ïî M -ïðîåêöèÿì ïîëíîãî ìîìåíòà J âíà÷àëüíîì s1 � n1lN11 ñîñòîÿíèÿõ ðàññåÿíèÿ.Â �îðìóëå (7) èñïîëüçîâàíû àòîìíàÿ ñèñòåìàåäèíèö è ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: �1 � ïîëíàÿ øè�ðèíà ðàñïàäà n1l1-âàêàíñèè àòîìíîãî îñòàòêà, N1 �÷èñëî çàïîëíåíèÿ n1l1-îáîëî÷êè îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ àòîìà, N � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â àòîìå, q � âåê�òîð ðàññåÿíèÿ (âåêòîð ïåðåäàííîãî àòîìó èìïóëü�ñà), ìîäóëü êîòîðîãî â ñëó÷àå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿðàâåíq = jk1 � k2j = !1
 p1+�2�2� 
os �; � = !2!1 ; (10)� � óãîë ðàññåÿíèÿ (óãîë ìåæäó âîëíîâûìè âåêòî�ðàìè ïàäàþùåãî è ðàññåÿííîãî �îòîíîâ), 
 � ñêî�ðîñòü ñâåòà, rk � ðàäèóñ-âåêòîð k-ýëåêòðîíà àòîìà,�12 = E(s12)�E(s1).Ïðåîáðàçóåì âûðàæåíèå (8), èñïîëüçóÿ ìåòîäûòåîðèè íåïðèâîäèìûõ òåíçîðíûõ îïåðàòîðîâ [17℄.Ïðåäñòàâèì ýêñïîíåíòó â (9) �óíêöèîíàëüíûìðÿäîì ïî ñ�åðè÷åñêèì �óíêöèÿì C(t) è ñ�åðè÷åñ-êèì �óíêöèÿì Áåññåëÿ jt ïåðâîãî ðîäà ïîðÿäêà t.Ó÷òåì òåîðåìó Âèãíåðà �Ýêêàðòà äëÿ ìàòðè÷íîãîýëåìåíòà ìíîãîýëåêòðîííîãî íåïðèâîäèìîãî òåíçîð�íîãî îïåðàòîðà ïåðåõîäà,Q(t)p = NXk=1C(t)p (rk)jt(qrk);óñëîâèå îðòîãîíàëüíîñòè ñèìâîëîâ Âèãíåðà è òåîðå�ìó ñëîæåíèÿ ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé.Òîãäà äëÿ (8) ïîëó÷àåìMT12 = [J ℄�1XT 0 1Xt=0 j(s1; T k Q(t) k s12; T 0)j2: (11)Â (11) âûðàæåíèå äëÿ ïðèâåäåííîãî ìàòðè÷íîãî ýëå�ìåíòà îïåðàòîðà Q(t) ïåðåõîäà â ñõåìå LS-ñâÿçè èìå�åò âèä(s1; T k Q(t) k s12L1S1; T 0) == (�1)l2+L1�S�J0Æ(S; S0)��pN1[L;L0; J; J 0℄ (lN11 LS k lN1�11 (L1S1)l1)��( l1 L L1L0 l2 t )( L J SJ 0 L0 t )�� (l1 k C(t) k l2)Wt(n1l1; n2l2); (12)Wt(n1l1; n2l2) = hn1l1jjt(qr)jn2l2i;ãäå L1S1 � òåðì n1lN1�11 -îáîëî÷êè àòîìíîãî îñòàòêà.Âûðàæåíèå (7) ñ ó÷åòîì (11) è (12) äàåò èñ�êîìîå àíàëèòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ äâàæäû

äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãî êîíòàêòíî�ãî ðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîì âíå ðàìîê äèïîëüíîãî(qr ! 0) ïðèáëèæåíèÿ. Ïðè ýòîì äëÿ ó÷åòà ý��åê�òîâ ñïèí-îðáèòàëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ n1l1-îáîëî÷åê(l1 � 1) àòîìíîãî îñòîâà íåîáõîäèìî ñäåëàòü çàìå�íó MT12L12 ! Xi=1;2 �i(MT12L12)i;à äëÿ ó÷åòà ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ýíåðãèè ïàäàþùåãîíà àòîì ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ âûïîëíèòü îïå�ðàöèþ èíòåãðèðîâàíèÿ (6).Áîëåå òîãî, íàðÿäó ñ (7) íåîáõîäèìî òàêæåó÷åñòü è àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè êîíòàêòíîãî ðàñ�ñåÿíèÿ, èíòåð�åðèðóþùèå ñ àíîìàëüíî-äèñïåðñèîí-íîé àìïëèòóäîé. Òàê, â ñëó÷àå àòîìà Ne â ñõåìåïðåäïîëàãàåìîãî ýêñïåðèìåíòà (e1;2 ? P ) äëÿ ó÷å�òà èíòåð�åðåíöèè êîíòàêòíîé è àíîìàëüíî-äèñïåð-ñèîííîé ÷àñòåé ïîëíîé àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè ïå�ðåõîäà â êîíå÷íûå 2p5mp-ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ â àì�ïëèòóäå (3) íåîáõîäèìî ñäåëàòü çàìåíóRm ! Rm +K1sK2p��1=2W0(2p;mp): (13)Ìû íå ïðîâîäèëè äåòàëüíîãî èçó÷åíèÿ �îðìûè àáñîëþòíûõ âåëè÷èí ñå÷åíèÿ êîíòàêòíîãî ðàññåÿ�íèÿ (7) â øèðîêèõ îáëàñòÿõ ðåíòãåíîâñêîãî è ãàì�ìà-äèàïàçîíîâ ýíåðãèé ïàäàþùåãî �îòîíà, ïîëàãàÿýòî ïðåäìåòîì áóäóùèõ èññëåäîâàíèé.Îäíàêî íà ïðèìåðå àòîìà Ne äëÿ óñòàíîâëåíèÿïîðÿäêà âåëè÷èíû âêëàäà êîíòàêòíîé ÷àñòè ñå÷åíèÿâ ïîëíîå ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ â îáëàñòè ýíåðãèé K- èKL23-ïîðîãîâ èîíèçàöèè ìû èññëåäîâàëè �îðìó èàáñîëþòíûå âåëè÷èíû ìîäè�èêàöèè ñå÷åíèÿ (7):d2�?d!2 d
 = r20 !2!1 Xnl�f(4l + 2)K2nl	nl�nl; (14)�nl =W 20 (nl; "nl) + lW 21 (nl; "n(l � 1)) ++ (l + 1)W 21 (nl; "n(l + 1)); (15)	nl = 12 + 1� ar
tg !1 � !2 � Inl
nl ;"n = !1 � !2 � Inl; 
nl = �nl2 ;ãäå Inl � ýíåðãèÿ ïîðîãà èîíèçàöèè nl-îáîëî÷êèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà, �nl � ïîëíàÿ øèðèíàðàñïàäà nl-âàêàíñèè àòîìíîãî îñòàòêà.Ôîðìóëà (14) ñëåäóåò èç (7) ñ ó÷åòîì èíòåð�å�ðåíöèè (13) è ñëåäóþùèõ óïðîùåíèé:1) ó÷èòûâàþòñÿ ëèøü ïåðåõîäû â êîíå÷íûå ñî�ñòîÿíèÿ "n(l; l � 1) ðàññåÿíèÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðà;703



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 20052) íå ó÷èòûâàþòñÿ ý��åêòû ñïèí-îðáèòàëüíîãîðàñùåïëåíèÿ nl-îáîëî÷åê (l � 1) àòîìíîãî îñòîâà.Â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè äëÿ îïåðàòîðà êîí�òàêòíîãî ïåðåõîäà â àìïëèòóäå (9) ñ�åðè÷åñêèå�óíêöèè Áåññåëÿ j0(qr) ! 1, j1(qr) ! 0 è âûðà�æåíèå (15) ïðèíèìàåò âèä�nl ! hnlj"nli2: (16)Îáðàòèì âíèìàíèå íà òîò �àêò ðàçâèâàåìîé òåîðèè,÷òî â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè äëÿ �èêñèðîâàííîéñõåìû ïðåäïîëàãàåìîãî ýêñïåðèìåíòà èñ÷åçàåò çàâè�ñèìîñòü ñå÷åíèÿ êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ (7) îò óãëàðàññåÿíèÿ.Äàëåå ñ ó÷åòîì ý��åêòà ðåëàêñàöèè ýëåêòðîí�íûõ îáîëî÷åê àòîìíîãî îñòàòêà â ïîëå nl-âàêàíñèèïðîâåäåì ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòà (15) ñ ðåçóëüòàòîì(16), �îðìàëüíî ðàñïðîñòðàíåííûì íà îáëàñòü çíà�÷åíèé 0 < qr < 1, è îáíàðóæèì èõ çàìåòíîå ðàç�ëè÷èå äëÿ íåíóëåâûõ óãëîâ ðàññåÿíèÿ óæå â ðåíòãå�íîâñêîé îáëàñòè ýíåðãèé ïàäàþùåãî è ðàññåÿííîãî�îòîíîâ.Â äàííîé ðàáîòå ìû íå ñðàâíèâàëè ðåçóëüòàò(14) ñ ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ ïðèáëèæåíèé, íàðÿäó ñäèïîëüíûì øèðîêî èñïîëüçóåìûõ â îïóáëèêîâàííîéëèòåðàòóðå ïðè èññëåäîâàíèè êîìïòîíîâñêîãî ðàñ-ñåÿíèÿ (êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �ñîñòîÿíèå ñïëîøíîãî ñïåêòðà) [10; 18℄.Â ÷àñòíîñòè, ìû íå ðàññìàòðèâàëè òàê íà�çûâàåìîãî èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ. Ïðè÷èíàýòîãî â ñëåäóþùåì. Äëÿ èññëåäóåìûõ íàìè ýíåð�ãèé ïàäàþùåãî (!max1 � 5500 ýÂ) è ðàññåÿííîãî(!max2 � 880 ýÂ) �îòîíîâ, íàïðèìåð, ïðè óãëåðàññåÿíèÿ � = 90Æ ñ ó÷åòîì (10) ïîëó÷àåì qa0 � 1:5(a0 � ðàäèóñ Áîðà), ÷òî ëåæèò âíå îáëàñòè çíà÷å�íèé îñíîâíîãî êðèòåðèÿ ïðèìåíèìîñòè èìïóëüñíîãîïðèáëèæåíèÿ qa0 � 1 [19; 20℄.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÀ ÈÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÂ êà÷åñòâå îáúåêòà èññëåäîâàíèÿ âçÿò ñâîáîäíûéàòîì Ne. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ (1)è (14) â ðåíòãåíîâñêèõ îáëàñòÿõ ýíåðãèé ïàäàþùåãî(!1 = 860�5500 ýÂ) è ðàññåÿííîãî (!2 = 760�880 ýÂ)�îòîíîâ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2�7 è â òàáë. 1, 2.Äëÿ ïîëíûõ øèðèí ðàñïàäîâ 1s- è 2p-âàêàíñèéïðèíÿòû çíà÷åíèÿ �1s = 0:23 ýÂ (èçìåðåííîå ìå�òîäàìè ðåíòãåíîâñêîé �îòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêî�ïèè, ïðèâåäåííîå â ðàáîòå [21℄) è �2p = 3:95 �10�8 ýÂ(òåîðåòè÷åñêèé ðåçóëüòàò ðàáîòû [22℄). Äëÿ ïàðà�ìåòðà øèðèíû â �óíêöèè 'b èç (6) ïðèíÿòî çíà÷å�
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�èñ. 2. Äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå ðå-çîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿ-ðèçîâàííîãî (ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè ðàññåÿ-íèÿ) ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîì Ne â îáëàñòèýíåðãèè K-ïîðîãà èîíèçàöèè I1s = 868:399 ýÂ.!1(!2) � ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî (ðàññåÿííîãî) �î-òîíà, 
 � ïðîñòðàíñòâåííûé óãîë âûëåòà ðàñ-ñåÿííîãî �îòîíà, r20 = 7:941 � 10�26 ñì2,�beam = 0:20 ýÂ, �1s = 0:23 ýÂ, �2p = 3:95�10�8 ýÂ,ÆSO = 0:094 ýÂíèå �beam = 0:20 ýÂ. Òåì ñàìûì ìû ïðåäïîëîæè�ëè ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâûìè óðîâíè ñïåêòðàëüíî�ãî ðàçðåøåíèÿ ýêñïåðèìåíòà ïî ýíåðãèÿì ïàäàþùå�ãî (�beam) è ðàññåÿííîãî (� �1s) �îòîíîâ. Òåîðåòè�÷åñêîå çíà÷åíèå êîíñòàíòû ñïèí-îðáèòàëüíîãî ðàñ�ùåïëåíèÿ 2p-îáîëî÷êè ÆSO = 0:094 ýÂ âçÿòî èç ðà�áîòû [23℄.3.1. Îáëàñòü ýíåðãèè K-ïîðîãà èîíèçàöèèÍà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíî ñå÷åíèå (1) â íåïî�ñðåäñòâåííîé áëèçîñòè ýíåðãèè ïîðîãà èîíèçàöèè1s-îáîëî÷êè, I1s = 868:399 ýÂ (íåðåëÿòèâèñòñêèéðàñ÷åò äàííîé ðàáîòû).Âîëíîâûå �óíêöèè è ýíåðãèè íà÷àëüíîãî, ïðîìå�æóòî÷íîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ïîëó÷å�íû â íåðåëÿòèâèñòñêîì îäíîêîí�èãóðàöèîííîì ïðè�áëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà.Â êà÷åñòâå np+-ïðîìåæóòî÷íûõ è mp-êîíå÷íûõñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà ó÷òå�íû ñîñòîÿíèÿ ñ n;m = 3; 4; 5. Àìïëèòóäû Anmñ ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n = m îïðå�704



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005 Ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åêòû ïðè ðåçîíàíñíîì íåóïðóãîì ðàññåÿíèè : : :äåëÿþò ëèäèðóþùèå ðåçîíàíñû �îðìû ñå÷åíèÿ:A33 > A44 > A55 ïðè ýíåðãèÿõ (â ýÂ) �îòîíîâ ñî�îòâåòñòâåííî (!1;!2) = (865:420; 848:470), (867.030;848.515), (867.612; 848.530).Ïðèìåð àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ ïðîáëåìû ó÷å�òà ïîëíîòû íàáîðà ñîñòîÿíèé äèñêðåòíîãî ñïåêòðà(n;m = 3�1) â ñëó÷àå ïîñòðîåíèÿ äè��åðåíöèàëü�íîãî ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî óïðóãîãî (ðýëååâñêîãî)ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà â îáëàñòè ýíåðãèèK-ïîðîãà èîíèçàöèè àòîìà Ne äàí â íåäàâíåé ðàáî�òå àâòîðîâ [24℄. Â ñëó÷àå æå ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãî�ãî ðàññåÿíèÿ ïîïûòêà àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ òà�êîé ïðîáëåìû ñóùåñòâåííî îñëîæíåíà íàëè÷èåì îä�íîâðåìåííî äâóõ (àáñîðáöèîííîé è ýìèññèîííîé) ñî�ñòàâëÿþùèõ ïîëíîé àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè ðàññåÿ�íèÿ è ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì áóäóùèõ èññëåäîâàíèé.Êàíàë ñïëîøíîãî ñïåêòðà êîíå÷íîãî ñîñòîÿ�íèÿ ðàññåÿíèÿ 2p5"ip îòêðûâàåòñÿ ïðè !1 = I1sè !2 = 848:555 ýÂ. Ïðè !1 > I1s ñå÷åíèå (1)îáðåòàåò ïðîñòðàíñòâåííî ïðîòÿæåííóþ �îðìóðåíòãåíîâñêîãî (âîçáóæäåííîãî �îòîííûì óäàðîì)K�1;2-ýìèññèîííîãî ñïåêòðà àòîìà Ne [25℄.Ó÷åò ý��åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîí�íûõ îáîëî÷åê ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ â ïîëÿõ 1s- è2p-âàêàíñèé ïðèâîäèò ïðàêòè÷åñêè ê äâóêðàòíîìóóìåíüøåíèþ àáñîëþòíûõ çíà÷åíèé ñå÷åíèÿ (1) ïîñðàâíåíèþ ñî çíà÷åíèÿìè, ðàññ÷èòàííûìè áåç ó÷åòàýòîãî ý��åêòà.�åçóëüòàò ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ (1) áåç ó÷åòà ý��åêòàðåëàêñàöèè òîïîëîãè÷åñêè âîñïðîèçâîäèò ðåçóëüòàò,ïîëó÷åííûé ñ ó÷åòîì ýòîãî ý��åêòà, è íà ðèñ. 2 íåïðèâåäåí âî èçáåæàíèå åãî çàãðîìîæäåíèÿ.�àñõîäÿùèåñÿ ïîä óãëîì 45Æ íà ïëîñêîñòè (!1;!2) â îáå ñòîðîíû îò êàæäîãî ðåçîíàíñà è ïî�ðîãà âîçíèêíîâåíèÿ K�1;2-ñòðóêòóðû ñïåêòðà ðàñ�ñåÿíèÿ ¾ðåáðèñòûå¿ ñòðóêòóðû îáóñëîâëåíû íàëè�÷èåì â âûðàæåíèè äëÿ ñå÷åíèÿ (1) ñïåêòðàëüíûõLmi-�óíêöèé (çíàìåíàòåëü ìèíèìàëåí íà óðàâíå�íèÿõ ïðÿìûõ !1 = !2 + �mi) è ìèíèìàëüíîãî("i = 0) çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíà ñïëîøíîãîñïåêòðà (àìïëèòóäà âåðîÿòíîñòè ðàäèàöèîííîãî ïå�ðåõîäà h1s0jr̂j"ip+i ìàêñèìàëüíà íà óðàâíåíèè ïðÿ�ìîé !1 = !2 +�i).Ìàëîñòü âåëè÷èíû ÆSO = 0:094 ýÂ < �1s == 0:23 ýÂ â ñëó÷àå àòîìà Ne îáúÿñíÿåò òî, ÷òî íàðèñ. 2 (êàê è íà ïîñëåäóþùèõ äàëåå) êîìïîíåíòûj + 1=2 è j � 1=2 (j = 1) äóáëåòà ñïèí-îðáèòàëüíîãîðàñùåïëåíèÿ 2p-îáîëî÷êè ïðàêòè÷åñêè íå ðàçðåøå�íû.Ý��åêò ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîííûõîáîëî÷åê, íàðÿäó ñ âîçíèêíîâåíèåì êîððåëÿöèîííîéâîëíîâîé �óíêöèè jnp
i ïðè ïåðåõîäå èç íà÷àëü�

íîãî â ïðîìåæóòî÷íîå ñîñòîÿíèå ðàññåÿíèÿ, ïðè�âîäèò òàêæå ê ý��åêòó âîçíèêíîâåíèÿ íåíóëåâûõhnp+j"pi-, hxp+jmpi-àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé íåðà-äèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó âîçáóæäåííûìè îäíî�ýëåêòðîííûìè ñîñòîÿíèÿìè îäíîé ñèììåòðèè, ïîëó�÷åííûìè â ðàçíûõ õàðòðè-�îêîâñêèõ ïîëÿõ.Ýòîò ý��åêò íå ïðîÿâëÿåòñÿ â ïðîöåññàõ ïîãëî�ùåíèÿ è óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ [3℄, íî ñîïðîâîæäàåòïðîöåññ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíààòîìîì ñëåäóþùèì îáðàçîì.1. Â âûðàæåíèÿõ äëÿ Rm- è Im-àìïëèòóä âåðî�ÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ â ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðàïîÿâëÿþòñÿ ñîñòàâëÿþùèå âèäàRCm = hmpjC+R i; ICm = 
1shmpjC+I i; (17)ãäå îïðåäåëåíû êîððåëÿöèîííûå âîëíîâûå �óíê�öèè: jC+R i = 1Z0 (!1 � x1s)jD(x)idx; (18)jC+I i = 1Z0 jD(x)idx; (19)jD(x)i = x1s(x1s+!2�!1) h1s0jr̂jxp
i(!1�x1s)2+
21s jxp+i;x1s = x+ I1s:2. Â âûðàæåíèÿõ äëÿ Ri- è Ii-àìïëèòóä âåðîÿò�íîñòè ðàññåÿíèÿ â ñîñòîÿíèÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðà ïî�ÿâëÿþòñÿ ñîñòàâëÿþùèå âèäàRCi = h"ipjS+Ri; ICi = 
1sh"ipjS+I i; (20)ãäå îïðåäåëåíû êîððåëÿöèîííûå âîëíîâûå �óíê�öèè: jS+R i = 1Xn>f(!1 � I1snp)jBni; (21)jS+I i = 1Xn>f jBni; (22)jBni = I1snp(I1snp+!2�!1) h1s0jr̂jnp
i(!1 � I1snp)2 + 
21s jnp+i;I1snp = E(1snp)�E(0):Ý��åêò âîçíèêíîâåíèÿ àìïëèòóä (17) è (20) íàêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèÿõ (18), (19) è (21), (22) íà�çîâåì ý��åêòîì êîððåëÿöèîííûõ àìïëèòóä ïðè ðå�çîíàíñíîì íåóïðóãîì ðàññåÿíèè �îòîíà ñâîáîäíûìàòîìîì.Àìïëèòóäû (17) îïèñûâàþò ý��åêò ïåðåõîäàñïëîøíîãî ñïåêòðà xp+ ïðîìåæóòî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ3 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 705
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�èñ. 3. Ý��åêò êîððåëÿöèîííûõ àìïëèòóä (ÝÊÀ):ðîëü RCm- è ICm-àìïëèòóä ïåðåõîäà (17) äëÿ ãëàâ-íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿ-íèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà m = 3; 4; 5. Øòðèõîâàÿêðèâàÿ � áåç ó÷åòà ý��åêòîâ ðàäèàëüíîé ðåëàêñà-öèè (Ý��) ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê, êðóæêè � ñ ó÷å-òîì Ý��, ñïëîøíàÿ êðèâàÿ � ñ ó÷åòîì Ý�� è ÝÊÀ.Ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî �îòîíà !1 = 868:5 ýÂ. Çíà÷å-íèÿ øèðèí, ïàðàìåòðà ÆSO è îáîçíà÷åíèÿ òàêèå æå,êàê íà ðèñ. 2ðàññåÿíèÿ â êîíå÷íûå mp-ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ äèñ�êðåòíîãî ñïåêòðà. Ýòîò ý��åêò ïðàêòè÷åñêè â äâàðàçà óâåëè÷èâàåò âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ ïî ñðàâíå�íèþ ñî çíà÷åíèåì, ðàññ÷èòàííûì áåç åãî ó÷åòà. �å�çóëüòàòû ñîîòâåòñòâóþùåãî ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ (1) ïðè�âåäåíû íà ðèñ. 3.Àìïëèòóäû (20) îïèñûâàþò ý��åêò ïåðåõîäàñïëîøíîãî ñïåêòðà "ip êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿ-íèÿ â áåñêîíå÷íóþ ðèäáåðãîâñêóþ ñåðèþ ïðîìåæó�òî÷íûõ np+-ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ. Êàê ðåçóëüòàò,÷àñòü ñïëîøíîãî ñïåêòðà "ip óõîäèò â îáëàñòü ¾òå�íè¿, íå ðåàëèçóÿñü êàê êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå ðàññåÿ�íèÿ. Ýòî ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ âåðîÿòíîñòè ðàñ�ñåÿíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ âåðîÿòíîñòüþ, ðàññ÷èòàííîéáåç ó÷åòà ýòîãî ý��åêòà. �åçóëüòàòû ñîîòâåòñòâóþ�

845.0 845.5 846.0
ω2, ýÂ0

1

2

d2σ⊥/dω2dΩ, r2

0/ýÂ · ñð

�èñ. 4. Ý��åêò êîððåëÿöèîííûõ àìïëèòóä: ðîëüRCi - è ICi -àìïëèòóä ïåðåõîäà (20) â îáëàñòè ïðîÿâ-ëåíèÿ ëèäèðóþùåãî ðåçîíàíñà 1s0 ! 3p+ ïðîìåæó-òî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ. Ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî�îòîíà !1 = 865:6 ýÂ. Çíà÷åíèÿ øèðèí, ïàðàìåòðàÆSO è îáîçíà÷åíèÿ òàêèå æå, êàê íà ðèñ. 2, 3ùåãî ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ (1) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4 è äå�ìîíñòðèðóþò çàìåòíóþ ðîëü óêàçàííîãî ý��åêòà âîïðåäåëåíèè àáñîëþòíûõ âåëè÷èí è �îðìû ñå÷åíèÿðàññåÿíèÿ.Òàêèì îáðàçîì, ñîâìåñòíûé ó÷åò àìïëèòóä (17) è(20) ïðèâîäèò ê ïåðåðàñïðåäåëåíèþ èç äëèííîâîëíî�âîé â êîðîòêîâîëíîâóþ îáëàñòü ýíåðãèé ïàäàþùåãîè ðàññåÿííîãî ðåíòãåíîâñêèõ �îòîíîâ âåðîÿòíîñòèðàññåÿíèÿ îòíîñèòåëüíî ðàññ÷èòàííîé áåç ó÷åòà ý���åêòà êîððåëÿöèîííûõ àìïëèòóä.3.2. Îáëàñòü ýíåðãèè KL23-ïîðîãà èîíèçàöèèÅñòåñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ó÷åò ý��åêòîâêðàòíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ àòîìà Ne ïðèâåäåò ê ïîÿâëåíèþ áëèæíåé òîí�êîé ñòðóêòóðû òåîðåòè÷åñêîãî äâàæäû äè��åðåí�öèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿ�íèÿ, ðàññ÷èòàííîãî â ï. 3.1.Â îáëàñòè ýíåðãèè KL23-ïîðîãà èîíèçàöèè(I1s2p = 914:637 ýÂ, íåðåëÿòèâèñòñêèé ðàñ÷åòäàííîé ðàáîòû) ìû îãðàíè÷èëèñü ðàññìîòðåíè�åì ý��åêòîâ äâîéíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè,706



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005 Ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åêòû ïðè ðåçîíàíñíîì íåóïðóãîì ðàññåÿíèè : : :äàþùèõ îñíîâíîé âêëàä â èíòåãðàëüíóþ èíòåíñèâ�íîñòü êðàòíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ àòîìà Ne.Óòâåðæäåíèå î ëèäèðóþùåé ðîëè êàíàëîâ äâîé�íîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè ïîäòâåðæäàþò, â ÷àñò�íîñòè, ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà [26℄ è èçìåðåíèÿ [27; 28℄â îáëàñòè ýíåðãèè KL23-ïîðîãà èîíèçàöèè, à òàê�æå ðàñ÷åòà è èçìåðåíèÿ [29℄ â îáëàñòè ýíåðãèèKL1-ïîðîãà èîíèçàöèè ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ ðåíòãå�íîâñêîãî �îòîíà àòîìîì Ne.Íà ïåðâîì ýòàïå ïðè ïîñòðîåíèè àìïëèòóäû Anmâ âûðàæåíèÿõ (3) è (4) ðàññìîòðåíû ïðîöåññû äâîé�íîãî âîçáóæäåíèÿ â êà÷åñòâå ïðîìåæóòî÷íûõ è êî�íå÷íûõ ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ.Âîëíîâûå �óíêöèè è ýíåðãèè ïðîìåæóòî÷íûõñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ïîëó÷åíû â ñõåìå LS-ñâÿçè âíåðåëÿòèâèñòñêîì ìíîãîêîí�èãóðàöèîííîì ïðèáëè�æåíèè Õàðòðè �Ôîêà äèàãîíàëèçàöèåé ìàòðèöû âå�êîâîãî óðàâíåíèÿ, ïîñòðîåííîé íà áàçèñå âîëíîâûõ�óíêöèé:jni =XLS Xn1;2>fXl1;2 aLS12 j�n1l1n2l2(LS);1P i; (23)� � 1s2s22p5(2S+1P );n1l1n2l2 = 3pmp; 3sm(s; d); 3dmd; m = 3; 4; 5;ãäå aLS12 � êîý��èöèåíòû êîí�èãóðàöèîííîãî ñìå�øèâàíèÿ, LS � òåðì ïàðû âîçáóæäåííûõ n1l1-,n2l2-ýëåêòðîíîâ.Âîëíîâûå �óíêöèè âîçáóæäåííûõ n1l1-,n2l2-ýëåêòðîíîâ ïîëó÷åíû ðåøåíèåì óðàâíåíèéÕàðòðè �Ôîêà, óñðåäíåííûõ ïî 1;3P -, LS-òåðìàì�n1l1n2l2-êîí�èãóðàöèè. Âîëíîâûå �óíêöèè 1s-,2s-, 2p-ýëåêòðîíîâ àòîìíîãî îñòàòêà ïîëó÷åíûðåøåíèåì óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà, óñðåäíåííûõïî 1;3P -òåðìàì �-êîí�èãóðàöèè.Âîëíîâûå �óíêöèè (23) ñîñòîÿíèé, äàþùèõîñíîâíîé âêëàä â èíòåíñèâíîñòü äâîéíîãî âîç�áóæäåíèÿ, èìåþò âèä (óäåðæàíû êîìïîíåíòû ñjaLS12 j � 0:40)j1i = 0:97j�3p2(3P )i;j2i = 0:47j�3p2(1D)i � 0:88j�3s3d(1D)i;j3i = j�3p4p[0:70(3P ) + 0:70(3D)℄i;j4i = j�3p4p[0:70(3P )� 0:60(3D)℄i;j5i = j�3p2[0:70(1D) + 0:60(1S)℄i++ 0:43j�3s3d(1D)℄i;j6i = 0:90j�3p4p(1D)℄i: (24)
Ñòðóêòóðû âîëíîâûõ �óíêöèé j2i è j5i ïîêàçû�âàþò çíà÷èòåëüíóþ ðîëü ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî âçàè�

ìîäåéñòâèÿ 3p2�3s3d â �îðìèðîâàíèè ïðîìåæóòî÷�íûõ ñîñòîÿíèé íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêî�ãî �îòîíà àòîìîì Ne.�åçîíàíñíûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ïàäàþùåãî �îòî�íà (!1n) êàê ýíåðãèè ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ èçîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â ñîñòîÿíèÿ (23) ðàññ÷èòàíû ïî�îðìóëå !1n = En �E(0); (25)ãäå En � ýíåðãèÿ ñîñòîÿíèÿ (23).Îòìåòèì, ÷òî �îðìóëà (25) íå ó÷èòûâàåò êîððå�ëÿöèîííîé ýíåðãèè, ðàâíîé � 1�3 ýÂ äëÿ êàæäîãîýëåêòðîíà [30℄. Ýòà âåëè÷èíà íåó÷òåííîé êîððåëÿ�öèîííîé ýíåðãèè äàåò îöåíêó òî÷íîñòè ðàñ÷åòà àá�ñîëþòíûõ çíà÷åíèé ýíåðãèé ðàäèàöèîííûõ ïåðåõî�äîâ (25).Âîëíîâûå �óíêöèè è ýíåðãèè êîíå÷íûõ ñîñòîÿ�íèé ðàññåÿíèÿ ïîëó÷åíû â íåðåëÿòèâèñòñêîì îäíî�êîí�èãóðàöèîííîì ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà. Âêà÷åñòâå êîí�èãóðàöèè êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿ-íèÿ êàê ñîñòîÿíèÿ ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà èç ïðî�ìåæóòî÷íûõ j1i-, j2i- è j5i-ñîñòîÿíèé âçÿòà êîí�èãó�ðàöèÿ 2p43p2. Â êà÷åñòâå êîí�èãóðàöèè êîíå÷íîãîñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ êàê ñîñòîÿíèÿ ðàäèàöèîííîãîïåðåõîäà èç ïðîìåæóòî÷íûõ j3i-, j4i- è j6i-ñîñòîÿíèéâçÿòà êîí�èãóðàöèÿ 2p43p4p.Ïðèíÿòî ïðèáëèæåíèå, ÷òî ýíåðãèÿ ýìèññèîííî�ãî �îòîíà äëÿ âñåõ ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ â êî�íå÷íûå ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ ñ ó÷àñòèåì ñîñòîÿíèé(24) �èêñèðîâàíà âåëè÷èíîé!2 = !11 �E(2p43p2) +E(0); (26)ãäå !11 = 902:42 ýÂ (ñì. òàáë. 1).Âûõîä çà ðàìêè ïðèáëèæåíèÿ (26) îáóñëîâëåííåîáõîäèìîñòüþ ó÷åòà ïðåæäå âñåãî ý��åêòîâ êîí��èãóðàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â êîíå÷íûõ ñîñòîÿ-íèÿõ ðàññåÿíèÿ è ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì áóäóùèõ èñ�ñëåäîâàíèé.Ý��åêò ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîííûõîáîëî÷åê â ïîëÿõ 1s- è 2p-âàêàíñèé ïðè ïîñòðîåíèèàìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ èçîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â ñîñòîÿíèÿ (24) è èç ñîñòîÿ�íèé (24) â êîíå÷íûå 2p4(3p2; 3p4p)-ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿ�íèÿ ó÷òåí ìåòîäàìè òåîðèè íåîðòîãîíàëüíûõ îðáè�òàëåé [9; 26℄.Òàê, â ñëó÷àå âîçáóæäåíèÿ 1s2p ! 3p2 âûðàæå�íèå äëÿ ðàäèàëüíîé (R) ÷àñòè àìïëèòóäû âåðîÿòíî�ñòè ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà â �îðìå äëèíû ïðèíè�ìàåò âèä (D̂ � ìíîãîýëåêòðîííûé îïåðàòîð ðàäèà�öèîííîãî ïåðåõîäà)h0jD̂j�3p2iR =Mh1s0jr̂j�1ih2p0j�2i; (27)707 3*



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005M = h1s0j1sih2s0j2si2h2p0j2pi5;j�1i = j3pi � j2pi h2p0j3pih2p0j2pi ;j�2i = (1� �2)�1=2(j3pi � �j2p+i); � = h2p+j3pi:Ïðè ïîñòðîåíèè àìïëèòóäû (27) ñ èñïîëüçîâàíè�åì ìåòîäà îðòîãîíàëèçàöèè �ðàìà �Øìèäòà [31℄ó÷òåíî îáùåå êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîå òðåáîâàíèå [32℄îðòîãîíàëüíîñòè âîëíîâîé �óíêöèè ñîñòîÿíèÿâîçáóæäåíèÿ 1s2p ! 3p2 âîëíîâûì �óíêöèÿìíèæåëåæàùèõ ïî ýíåðãèè ñîñòîÿíèé âîçáóæäåíèé1s ! 3p è 2s2p ! 3p2. Âîëíîâûå �óíêöèè 1s0-,2s0-, 2p0-ýëåêòðîíîâ, 1s-, 2s-, 2p-, 3p-ýëåêòðîíîâè 2p+-ýëåêòðîíà ïîëó÷åíû ðåøåíèåì óðàâíåíèéÕàðòðè �Ôîêà, ñîîòâåòñòâåííî, äëÿ 1s22s22p6-,�3p2- è 1s3p-êîí�èãóðàöèé.Îòìåòèì, ÷òî êîìïîíåíòû ñîñòîÿíèé (24)�n1dn2d è �n1sn2(s; d) ïðîÿâëÿþòñÿ â ñå÷åíèèðàññåÿíèÿ ëèøü ÷åðåç èõ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå ñìå�øèâàíèå ñ êîìïîíåíòàìè �n1pn2p, ïîñêîëüêó â äè�ïîëüíîì ïðèáëèæåíèè íå äàþò âêëàäà â ìàòðè÷íûéýëåìåíò îïåðàòîðà ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà. Â ñà�ìîì äåëå, ïåðåõîäû â ñîñòîÿíèÿ �n1dn2d çàïðåùåíûïðàâèëàìè îòáîðà ïî îðáèòàëüíîìó êâàíòîâîìó ÷èñ�ëó l, ïåðåõîäû â ñîñòîÿíèÿ �n1sn2(s; d) ïðàêòè÷åñêèçàïðåùàþòñÿ ïðè ðåàëèçàöèè óïîìÿíóòîãî âûøåòðåáîâàíèÿ îðòîãîíàëüíîñòè âîëíîâûõ �óíêöèéýòèõ ñîñòîÿíèé âîëíîâûì �óíêöèÿì íèæåëåæàùèõïî ýíåðãèè ñîñòîÿíèé òîé æå ñèììåòðèè.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ (1) ñ ó÷àñòèåì ñî�ñòîÿíèé äâîéíîãî âîçáóæäåíèÿ â îáëàñòè ýíåðãèèKL23-ïîðîãà èîíèçàöèè àòîìà Ne ïðåäñòàâëåíû âòàáë. 1 è íà ðèñ. 5.Íà âòîðîì ýòàïå ïðè ïîñòðîåíèè àìïëèòóäû Anmâ âûðàæåíèÿõ (3) è (4) ðàññìîòðåíû ïðîöåññû âîç�áóæäåíèÿ/èîíèçàöèè (n = 3; 4):!1 + [0℄! �np"p! 2p4np"p+ !2;è äâîéíîé èîíèçàöèè:!1 + [0℄! �"p"0p! 2p4"p"0p+ !2;â êà÷åñòâå ïðîìåæóòî÷íûõ è êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèéðàññåÿíèÿ.Îäíîýëåêòðîííûå âîëíîâûå �óíêöèè ïðîìåæó�òî÷íûõ è êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ïîëó÷åíûðåøåíèåì óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà, óñðåäíåííûõ,ñîîòâåòñòâåííî, ïî òåðìàì �np- è 2p4np-êîí�èãóðà-öèé (n = 3; 4; ").Ïîëíûå âîëíîâûå �óíêöèè è ýíåðãèè ïðîìåæó�òî÷íûõ è êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ïîëó÷åíû

Òàáëèöà 1. Àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ äâàæäûäè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ïðîöåññà ðåçîíàíñ-íîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ !1 + [0℄ ! jni !! j2p4n1pn2pi+!2 ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî (ïåð-ïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè ðàññåÿíèÿ) ðåíòãåíîâñêîãî�îòîíà â îáëàñòè ýíåðãèè KL23-ïîðîãà èîíèçàöèèàòîìà Ne (ñì. ðèñ. 5)n n1; n2 !1, ýÂ d2�?d!2 d
 , r20ýÂ � ñð1 3, 3 902.42 156.572 3, 3 903.62 20.373 3, 4 904.92 29.164 3, 4 905.52 34.275 3, 3 906.02 45.596 3, 4 908.02 29.28Ïðèìå÷àíèå. !1 � ýíåðãèÿ (â ýÂ) ïàäàþùåãî �î�òîíà, jni � ïðîìåæóòî÷íûå (ñì. �îðìóëû (24)) èj2p4n1pn2pi � êîíå÷íûå ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ. Äëÿ âñåõn, n1, n2 ýíåðãèÿ ýìèññèîííîãî �îòîíà !2 = 854:80 ýÂ(ñì. �îðìóëó (26)).â ñõåìå LS-ñâÿçè â íåðåëÿòèâèñòñêîì îäíîêîí�è�ãóðàöèîííîì ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà ñ ó÷åòîìý��åêòà ìóëüòèïëåòíîãî ðàñùåïëåíèÿ äèàãîíàëèçà�öèåé ìàòðèö âåêîâûõ óðàâíåíèé, ïîñòðîåííûõ íàáàçèñå âîëíîâûõ �óíêöèé, ñîîòâåòñòâåííî, j�npi èj2p4npi.Ïðè ðàñ÷åòå ýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðû �"p"0p- è2p4"p"0p-ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ñ "p-, "0p-ýëåêòðîíàìèñïëîøíîãî ñïåêòðà ìû ïðåíåáðåãëè ýëåêòðîñòàòè÷å�ñêèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè 1s�"p è 2p�"p: â ìàòðèöàõâåêîâûõ óðàâíåíèé äëÿ ñëåéòåðîâñêèõ èíòåãðàëîâïîëîæåíî F2(2p"p) = 0,G0;2(2p"p) = 0,G1(1s"p) = 0.Ïîñëå äèàãîíàëèçàöèè ìàòðèö âåêîâûõ óðàâíå�íèé ïîëó÷åíî ñëåäóþùåå.1. Èç êîìïîíåíòîâ �np-ìóëüòèïëåòà ïðîìåæóòî÷�íûõ ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ïðàêòè÷åñêè ñìåøèâàþòñÿëèøü òåðìû (1;3P )2S êîí�èãóðàöèè �3p:	(1P ) = 0:96j1P;2Si � 0:28j3P;2Si;	(3P ) = 0:28j1P;2Si+ 0:96j3P;2Si; (28)ãäå îáîçíà÷åíî j1;3P;2Si = j1s2p5(1;3P )3p(2S).2. Èç êîìïîíåíòîâ 2p4np-ìóëüòèïëåòà êîíå÷�íûõ ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ïðàêòè÷åñêè ñìåøèâàþòñÿ708
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900�èñ. 5. Äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå ðå-çîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïî-ëÿðèçîâàííîãî ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîìNe â îáëàñòè ýíåðãèè KL23-ïîðîãà èîíèçàöèè,I1s2p = 914:637 ýÂ. Çíà÷åíèÿ øèðèí, ïàðàìåòðà ÆSOè îáîçíà÷åíèÿ òàêèå æå, êàê íà ðèñ. 2. Ñïåêòðàëü-íûå õàðàêòåðèñòèêè ðåçîíàíñîâ ðàññåÿíèÿ äàíû âòàáë. 1, ñå÷åíèÿ � â òàáë. 2ëèøü òåðìû (1S;1D;3P )2P êîí�èãóðàöèè 2p43p:�(1S) = 0:998j1S;2P i+ 0:057j3P;2P i;�(1D) = 0:935j1D;2P i+ 0:353j3P;2P i;�(3P ) = 0:934j3P;2P i � 0:353j1D;2P i �� 0:052j1S;2P i; (29)ãäå îáîçíà÷åíî jLS;2P i = j2p4(LS)3p(2P )i.Ýíåðãèè ïàäàþùèõ �îòîíîâ êàê ýíåðãèè ïîðî�ãîâ âîçíèêíîâåíèÿ ïðîñòðàíñòâåííî ïðîòÿæåííûõñòðóêòóð ñå÷åíèÿ (1), îáóñëîâëåííûõ ïåðåõîäàìè âïðîìåæóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèèè äâîéíîé èîíèçàöèè, ðàññ÷èòàíû ïî �îðìóëàì!1 = E(1;3P )�E(0); n = 3; (30)!1 = E(LS;L0S0)� E(0); n = 4; ": (31)Çäåñü E(1;3P ) � ýíåðãèè ñîñòîÿíèé (28),E(LS;L0S0) � ýíåðãèè òåðìîâ �(LS)np(L0S0)-ìóëü-òèïëåòà. Ñîîòâåòñòâóþùèå ýíåðãèè ýìèññèîííûõ�îòîíîâ ðàññ÷èòàíû ïî �îðìóëå!2 = E(k1n)�E(k2n) +ET (k1n)�ET (k2n); (32)

ãäå E(k1n) è Ek2n � ïîëíûå õàðòðè-�îêîâñêèå ýíåð�ãèè ñîñòîÿíèé k1n = �np è k2n = 2p4np, ET � ýíåð�ãèè òåðìîâ (äëÿ n = 3 ýíåðãèè ñîñòîÿíèé (28) è (29))ñîîòâåòñòâóþùèõ ìóëüòèïëåòîâ îòíîñèòåëüíî ñâîèõöåíòðîâ òÿæåñòè.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ (1) ñ ó÷àñòèåì ñîñ-òîÿíèé âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè è äâîéíîé èîíèçà�öèè â îáëàñòè ýíåðãèè KL23-ïîðîãà èîíèçàöèè àòî�ìà Ne ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 2 è íà ðèñ. 5.3.3. Ñðàâíåíèå òåîðèè ñ ýêñïåðèìåíòîìÑ óâåëè÷åíèåì ýíåðãèè ïàäàþùåãî �îòîíà ïðî�ñòðàíñòâåííî-ïðîòÿæåííûå ñòðóêòóðû ñå÷åíèÿ (1),ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 2, 5, ýâîëþöèîíèðóþò ñîîò�âåòñòâåííî â ðåíòãåíîâñêèå îñíîâíîé K�1;2 è ñàòåë�ëèòíûé K�3;4 ýìèññèîííûå ñïåêòðû àòîìà Ne.Ñóùåñòâîâàíèå ýêñïåðèìåíòà ïî èçìåðåíèþ ðåíò�ãåíîâñêîãî ýìèññèîííîãî ñïåêòðà K� àòîìà Ne [25℄,âûïîëíåííîãî ïðè �èêñèðîâàííîé ýíåðãèè ïàäàþ�ùåãî �îòîíà !1 = 5410:17 ýÂ, ïîçâîëÿåò ïðîâåñòèòåñòèðîâàíèå ðàçâèâàåìûõ â äàííîé ðàáîòå òåîðèèè ìåòîäîâ ðàñ÷åòà.Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà äàííîé ðàáîòû ñýêñïåðèìåíòîì äàíî íà ðèñ. 6.Ýêñïåðèìåíòàëüíûé ýìèññèîííûé ñïåêòð K�àòîìà Ne ïîëó÷åí â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ. Ïî�ýòîìó ìû ïðèâÿçàëè åãî �îðìó ê òåîðåòè÷åñêîìóçíà÷åíèþ ñå÷åíèÿ (1) â îáëàñòè �3-ñòðóêòóðû ñïåê�òðà ýìèññèè (ñì. N = 4 â òàáë. 2). Ïðè ýòîì òåîðåòè�÷åñêèé ñïåêòð ðàññ÷èòàí ñ øèðèíàìè �1s = 0:50 ýÂâ îáëàñòè �1;2-ñòðóêòóðû è �1s = 0:60 ýÂ â îáëàñòè�3;4-ñòðóêòóðû ñïåêòðà ýìèññèè. Óêàçàííûå çíà�÷åíèÿ ïîëíûõ øèðèí ðàñïàäà 1s-âàêàíñèè âçÿòûèç ðàáîòû [27℄ (ñèíõðîòðîííûé ýêñïåðèìåíò ïîèçìåðåíèþ ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ �îòîíà àòîìîì Neâ îáëàñòè ýíåðãèé K- è KL23-ïîðîãîâ èîíèçàöèè).Âêëàä êîíòàêòíîé ÷àñòè ñå÷åíèÿ ïðè !1 == 5410:17 ýÂ ñîñòàâèë ïðåíåáðåæèìî ìàëóþ âåëè�÷èíó ïîðÿäêà 10�6r20=ýÂ � ñð è íàìè íå ó÷èòûâàëñÿ.Âèäèì õîðîøåå ñîãëàñèå òåîðåòè÷åñêîãî ðàñ÷åòàäàííîé ðàáîòû ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòà. Ïðè�÷èíà îñòàþùèõñÿ ðàñõîæäåíèé îêîëî 16% â îáëàñ-òè K�1;2-ðåçîíàíñà ýìèññèîííîãî ñïåêòðà íàìè íåóñòàíîâëåíà è ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì áóäóùèõ èññëå�äîâàíèé.Èç îñîáåííîñòåé ýâîëþöèè ïðîñòðàíñòâåííî-ïðî-òÿæåííûõ ñòðóêòóð ñå÷åíèÿ (1), ñì. ðèñ. 5, ê ñòðóê�òóðå ñïåêòðà ýìèññèè, ñì. ðèñ. 6, îòìåòèì óìåíüøå�íèå ðîëè ý��åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîí�íûõ îáîëî÷åê â ïîëÿõ 1s- è 2p-âàêàíñèé ïðè óâåëè�÷åíèè ýíåðãèè ïàäàþùåãî �îòîíà.709



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005Òàáëèöà 2. Âîëíîâûå �óíêöèè ïðîìåæóòî÷íûõ 1s2p5(L1S1)np(L2S2)"0p è êîíå÷íûõ 2p4(L3S3)np(L4S4)"0pñîñòîÿíèé ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî (ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè ðàññåÿíèÿ)ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà â îáëàñòè ýíåðãèè KL23-ïîðîãà èîíèçàöèè àòîìà Ne è ýíåðãèè âîçíèêíîâåíèÿ ñîîòâåòñòâó-þùèõ ïðîñòðàíñòâåííî-ïðîòÿæåííûõ ñòðóêòóð (ñì. ðèñ. 5) äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ (1)n L1S1 L2S2 L3S3 L4S4 !1, ýÂ !2, ýÂ N d2�?d!2 d
 , r20ýÂ � ñð3 	(1P ) �(1S) 902.40 851.32 1 0.0074	(3P ) �(3P ) 905.20 854.12 4 0.0221	(1P ) �(1D) 905.70 854.61 5 0.02804 3P 2S 3P 2P 910.20 854.08 2 0.00741P 2S 1D 2P 911.15 855.03 6 0.0040" 3P 2S 3P 2P 914.60 854.11 3 0.01201P 2S 1D 2P 915.68 855.19 7 0.0068Ïðèìå÷àíèå. !1 � ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî �îòîíà, ñì. �îðìóëû (30), (31); !2 � ýíåðãèÿ ýìèññèîííîãî �î�òîíà, ñì. �îðìóëó (32); 	(LS) � ñì. �îðìóëû (28), �(LS) � ñì. �îðìóëû (29). N � íîìåð ðåçîíàíñà èd2�?=d!2 d
 � àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ òåîðåòè÷åñêîãî ñå÷åíèÿ (1) ïðè !1 = 5410:17 ýÂ â ìàêñèìóìàõ ðåçîíàí�ñîâ N íà ðèñ. 6 äëÿ ðåíòãåíîâñêîãî K�3;4-ýìèññèîííîãî ñïåêòðà àòîìà Ne.Â ñàìîì äåëå, ïðè óâåëè÷åíèè !1 â àìïëèòóäåâåðîÿòíîñòè ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà â ïðîìåæóòî÷�íîå ñîñòîÿíèå ðàññåÿíèÿ (n = 3; 4; �LS , �LS � óãëî�âûå êîý��èöèåíòû),Mn(LS) � h0jD̂j�(LS)np"0pi = �LSan + �LSbn;an = h1s0jr̂jnp
ih2p0j"0p+i;bn = h1s0jr̂j"0p
ih2p0jn0p+i;ñîñòàâëÿþùàÿ an ñòàíîâèòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëîéïî ñðàâíåíèþ ñ ñîñòàâëÿþùåé bn è çíà÷èòåëüíîóìåíüøàåòñÿ âêëàä äîïîëíèòåëüíîãî ñëàãàåìîãî âñòðóêòóðå ðàäèàëüíîãî èíòåãðàëà h1s0jr̂j"0p
i. Â ðå�çóëüòàòå îòíîøåíèå Mn(3P )=Mn(1P ) óâåëè÷èâàåòñÿè âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ èç K�4-îáëàñòè ïåðåðàñ�ïðåäåëÿåòñÿ â K�3-îáëàñòü ñïåêòðà ýìèññèè.3.4. �àñ÷åò êîíòàêòíîé ÷àñòè ñå÷åíèÿÍà ðèñ. 7 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà êîí�òàêòíîé ÷àñòè ñå÷åíèÿ (14) â îáëàñòè ýíåðãèè K-ïî-ðîãà èîíèçàöèè àòîìà Ne ñ �óíêöèåé �nl, ïîëó�÷åííîé â äàííîé ðàáîòå (ñì. âûðàæåíèå (15)), èâ äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè (ñì. âûðàæåíèå (16)),�îðìàëüíî ðàñïðîñòðàíåííîì íà îáëàñòü çíà÷åíèé0 < qr < 1.Âîëíîâûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ "n(l; l�1) ñïëîø�íîãî ñïåêòðà êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ïîëó�÷åíû ðåøåíèåì óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà äëÿ êîí��èãóðàöèè ñ nl-âàêàíñèåé. Âîëíîâûå �óíêöèè nl-

ýëåêòðîíîâ íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññåÿíèÿ ïîëó÷å�íû ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Õàðòðè �Ôîêà äëÿ êîí�è�ãóðàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ.Ïðè ðàñ÷åòå ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè 	nl âñòðóêòóðå ñå÷åíèÿ (14) èñïîëüçîâàíû çíà÷åíèÿïîëíûõ øèðèí ðàñïàäà �1s = 0:23 ýÂ, �2s = 0:05 ýÂ(èçìåðåíî ïî ýêñïåðèìåíòàëüíîìó ñïåêòðó ïî�ãëîùåíèÿ �îòîíà 2s-îáîëî÷êîé àòîìà Ne [33℄),�2p = 3:95 � 10�8 ýÂ è ýíåðãèè ïîðîãîâ èîíèçà�öèè (íåðåëÿòèâèñòñêèé ðàñ÷åò äàííîé ðàáîòû)I1s = 868:399 ýÂ, I2s = 49:314 ýÂ, I2p = 19:845 ýÂ.Ñêà÷êè ñïåêòðà ðàññåÿíèÿ íà ðèñ. 7 ïðè ýíåðãèÿõýìèññèîííîãî �îòîíà 830.866 ýÂ è 860.155 ýÂ âîñïðî�èçâîäÿò óñëîâèÿ ðàâåíñòâà íóëþ ýíåðãèè ýëåêòðîíàñïëîøíîãî ñïåêòðà, ñîîòâåòñòâåííî, !2 = !1 � I2säëÿ ïåðåõîäà 2s0 ! "(s; p) è !2 = !1 � I2p äëÿ ïåðå�õîäà 2p0 ! "(s; p; d).Êàê ñëåäóåò èç ðåçóëüòàòîâ, ïðåäñòàâëåííûõ íàðèñ. 7, ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ âêëàä êîí�òàêòíîé ÷àñòè ñå÷åíèÿ â ïîëíîå ñå÷åíèå ïðîöåñ�ñà â îáëàñòè ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿ ñîñòàâëÿåòïðåíåáðåæèìî ìàëóþ âåëè÷èíó (� 0:07 r20=ýÂ � ñð)ïî ñðàâíåíèþ ñ âêëàäîì àíîìàëüíî-äèñïåðñèîííîé÷àñòè (� 250 r20=ýÂ � ñð) â îáëàñòè îáðàçîâàíèÿK�1;2-ñòðóêòóðû ñïåêòðà ðàññåÿíèÿ.Îäíàêî ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ óæå âðåíòãåíîâñêîì äèàïàçîíå ýíåðãèé ïàäàþùåãî è ðàñ�ñåÿííîãî �îòîíîâ äëÿ íåíóëåâûõ óãëîâ ðàññåÿíèÿäèïîëüíîå ïðèáëèæåíèå ñóùåñòâåííî èçìåíÿåò íå710



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005 Ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åêòû ïðè ðåçîíàíñíîì íåóïðóãîì ðàññåÿíèè : : :
d2σ⊥/dω2dΩ, r2

0/ýÂ · ñð

846 848 850 852 854 856

ω2, ýÂ0

0.08

0.16

0.24

0.32

α1, 2

α3 α4

N = 1 4 5 6723

�èñ. 6. �åíòãåíîâñêèé ýìèññèîííûé K�-ñïåêòðàòîìà Ne. Êðóæêè � ýêñïåðèìåíò [25℄ (âûïîëíåíâ îòí. åä.; ýíåðãèÿ âîçáóæäàþùåãî ñïåêòð ðåíòãå-íîâñêîãî �îòîíà !1 = 5410:17 ýÂ � ìîíîõðîìà-òè÷åñêîå K�-èçëó÷åíèå àòîìà õðîìà). Ñïëîøíàÿêðèâàÿ � òåîðèÿ äàííîé ðàáîòû: �1s = 0:50 ýÂ(K�1;2), 0:60 ýÂ (K�3;4). Èäåíòè�èêàöèÿ ðåçîíàí-ñîâ òåîðåòè÷åñêîé K�3;4-ñòðóêòóðû ñïåêòðà, îáî-çíà÷åííûõ öè�ðàìè, äàíà â òàáë. 2. Çíà÷åíèÿ øè-ðèí �beam, �2p, ïàðàìåòðà ÆSO è îáîçíà÷åíèÿ òàêèåæå, êàê íà ðèñ. 2òîëüêî àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ, íî è ãåîìåòðèþ ïî�âåðõíîñòè êîíòàêòíîé ÷àñòè ñå÷åíèÿ ïî ñðàâíåíèþñ ðàññ÷èòàííûìè âíå åãî ðàìîê.Áîëåå òîãî, â ñëó÷àå èãíîðèðîâàíèÿ ý��åêòà ðà�äèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê â ïîëånl-âàêàíñèè àòîìíîãî îñòàòêà â äèïîëüíîì ïðèáëè�æåíèè �óíêöèÿ �nl = 0, òîãäà êàê âíå åãî ðàìîê(ïðè qr > 0) �nl 6= 0.Ó÷åò ý��åêòîâ êîí�èãóðàöèîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ è êðàòíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè â íà÷àëü�íîì è êîíå÷íîì ñîñòîÿíèÿõ íåóïðóãîãî êîíòàêòíî�ãî ðàññåÿíèÿ, à òàêæå äîïîëíèòåëüíûõ ñëàãàåìûõâ �óíêöèÿõ Wt(n1l1; n2l2) èç �îðìóëû (12) ïðèó÷åòå ý��åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîí�

880840800760

0

0.02

0.04

0.06

ω2, ýÂ

d2σ⊥/dω2dΩ, r2

0/ýÂ · ñð

�èñ. 7. Êîíòàêòíàÿ ÷àñòü äâàæäû äè��åðåíöèàëü-íîãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿðè-çîâàííîãî (ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè ðàññåÿíèÿ)ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîì Ne â îáëàñòè ýíåð-ãèè K-ïîðîãà èîíèçàöèè. Êðóæêè � ðàñ÷åò ïî �îð-ìóëå (14) ñ �óíêöèåé �nl èç âûðàæåíèÿ (15), òðå-óãîëüíèêè � ðàñ÷åò â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè ïî�îðìóëå (14) ñ �óíêöèåé �nl èç âûðàæåíèÿ (16).Óãîë ðàññåÿíèÿ � = 90Æ. Ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî �îòî-íà !1 = 880 ýÂíûõ îáîëî÷åê â ïîëå îñòîâíûõ âàêàíñèé (íàïðèìåð,ó÷åò â âûðàæåíèè (15) çàìåíû h1s0jj1(qr)j"p+i íàh1s0jj1(qr)j"p
i) ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì áóäóùèõ èññëå�äîâàíèé. 4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÑ�îðìóëèðóåì îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äàííîé ðà�áîòû.Ó÷åò ý��åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ýëåêòðîí�íûõ îáîëî÷åê ïðîìåæóòî÷íûõ è êîíå÷íûõ ñîñòîÿ�íèé ðàññåÿíèÿ â õàðòðè-�îêîâñêèõ ïîëÿõ ãëóáîêîé1s- è âàëåíòíîé 2p-âàêàíñèé ïðàêòè÷åñêè â äâà ðà�çà óìåíüøàåò àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ (íå ìåíÿÿ ïðè711



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 4 (10), 2005ýòîì òîïîëîãèè ïîâåðõíîñòè) äâàæäû äè��åðåíöè�àëüíîãî ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà â îáëàñòè ýíåðãèè K-ïîðîãàèîíèçàöèè àòîìà Ne ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàññ÷èòàííûìáåç ó÷åòà ýòîãî ý��åêòà.Íàðÿäó ñ ý��åêòàìè êîí�èãóðàöèîííîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ è ìóëüòèïëåòíîãî ðàñùåïëåíèÿ â ïðî�ìåæóòî÷íûõ è êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèÿõ ðàññåÿíèÿ ý���åêò ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ñóùåñòâåííî îïðåäå�ëÿåò àáñîëþòíûå âåëè÷èíû, ñòðóêòóðó è �îðìó ðå�çîíàíñíîé è ïðîñòðàíñòâåííî-ïðîòÿæåííîé áëèæ�íåé òîíêîé ñòðóêòóðû äâàæäû äè��åðåíöèàëüíî�ãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ â îáëàñòè ýíåðãèèKL23-ïîðîãà èîíèçàöèè àòîìà Ne.Ïðè óâåëè÷åíèè ýíåðãèè ïàäàþùåãî �îòîíà ðîëüý��åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè â îïðåäåëåíèè àá�ñîëþòíûõ âåëè÷èí è �îðìû äâàæäû äè��åðåíöè�àëüíîãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ óìåíüøàåò�ñÿ, ÷òî îïðåäåëÿåò îñîáåííîñòè ýâîëþöèè ïðîñòðàí�ñòâåííî-ïðîòÿæåííûõ ñòðóêòóð ñå÷åíèÿ â ðåíòãå�íîâñêèé ýìèññèîííûé K�-ñïåêòð àòîìà Ne.Ý��åêò ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ïîðîæäàåò íî�âûé òèï ìíîãî÷àñòè÷íîãî ý��åêòà � ý��åêò êîð�ðåëÿöèîííûõ àìïëèòóä ïðè ðåçîíàíñíîì íåóïðóãîìðàññåÿíèè ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà ñâîáîäíûì àòî�ìîì. Ýòîò ý��åêò, â ñâîþ î÷åðåäü, ñóùåñòâåííîîïðåäåëÿåò àáñîëþòíûå âåëè÷èíû è �îðìó äâàæäûäè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ â îáëàñòèýíåðãèé K-ïîðîãà èîíèçàöèè àòîìà Ne.Ìåòîäàìè òåîðèè íåïðèâîäèìûõ òåíçîðíûõ îïå�ðàòîðîâ óñòàíîâëåíà àíàëèòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êîí�òàêòíîé ÷àñòè äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿíåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíà ñâîáîäíûì àòîìîì.Ïîêàçàíî, ÷òî ïåðåõîä îò óñòàíîâëåííîé ñòðóêòóðû,â ÷àñòíîñòè, ê äèïîëüíîìó ïðèáëèæåíèþ ïðè òåîðå�òè÷åñêîì îïèñàíèè êîíòàêòíîé ÷àñòè ñå÷åíèÿ óæå âðåíòãåíîâñêîì äèàïàçîíå ýíåðãèé ïàäàþùåãî è ðàñ�ñåÿííîãî �îòîíîâ ñèëüíî èçìåíÿåò íå òîëüêî àáñî�ëþòíûå çíà÷åíèÿ, íî è ãåîìåòðèþ ïîâåðõíîñòè ñå÷å�íèÿ ðàññåÿíèÿ. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. C.-C. Kao, K. Hamalainen, M. Kris
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