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ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÓÏ�Ó�Î�Î �ÀÑÑÅßÍÈß ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂÏ�ÎÌÅÆÓÒÎ×ÍÛÕ ÝÍÅ��ÈÉ, ÑÂßÇÀÍÍÛÅ Ñ ÈÕ ÇÀÕÂÀÒÎÌÍÀ ÊÂÀÇÈÑÒÀÖÈÎÍÀ�ÍÛÅ Ó�ÎÂÍÈ ÀÒÎÌÀÂ ÍÅÏ�Å�ÛÂÍÎÌ ÑÏÅÊÒ�ÅÁ. Í. Ëèáåíñîí *Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïîëèòåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò195251, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 îêòÿáðÿ 2013 ã.Äëÿ èññëåäîâàíèÿ îñîáåííîñòåé ïðîöåññà óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîìåæóòî÷íûõ ýíåðãèé ïîñòðî-åíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ðàññåèâàòåëÿ ýëåêòðîíîâ àòîìîì. Â îñíîâó ìîäåëè ïîëîæåí êîìáèíèðîâàííûéïîòåíöèàë Ìåíñèíã ñ äâóìÿ ñ�åðàìè àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ, ïîçâîëÿþùèé íàéòè àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèåðàäèàëüíîãî óðàâíåíèÿØðåäèíãåðà. Îïðåäåëåíà ïðîöåäóðà ñîãëàñîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ òàêîãî ðàññåèâàòå-ëÿ ñ ïðèáëèæåííûì ýëåêòðîñòàòè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì àòîìà, ïðåäñòàâëåííûì â �îðìå ýêðàíèðîâàííîãîêóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà. �àäèóñ ýêðàíèðîâàíèÿ ïîñëåäíåãî ðàññ÷èòàí èñõîäÿ èç ñâîéñòâ, âûòåêàþùèõèç ìåòîäà Òîìàñà �Ôåðìè. Ìîäåëü ðàññåèâàòåëÿ, îïðåäåëåííàÿ â ðåçóëüòàòå óêàçàííîé âûøå ïðîöå-äóðû, ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãåòè÷åñêîé çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿýëåêòðîíîâ íà ðÿäå àòîìîâ ñ s-, p-, d-îáîëî÷êàìè, ðàñïîëîæåííûõ ïî ñîñåäñòâó ñ öèðêîíèåì. Îñíîâíîéðåçóëüòàò ðàáîòû ñîñòîèò â äîêàçàòåëüñòâå ïðè÷èíû ïîÿâëåíèÿ ìàêñèìóìîâ íà êðèâûõ çàâèñèìîñòè ñå-÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ îò èõ ýíåðãèè. Îáðàçîâàíèå ìàêñèìóìîâ ñâÿçàíî ñ ðåçîíàíñíûìçàõâàòîì íàëåòàþùèõ ýëåêòðîíîâ êâàçèñòàöèîíàðíûìè àòîìíûìè óðîâíÿìè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà.DOI: 10.7868/S00444510140500361. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðîøëî áîëåå ñîðîêà ëåò ñ ìîìåíòà ïóáëèêàöèèðàáîòû îá îñîáåííîñòÿõ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåê�òðîíîâ ñðåäíèõ ýíåðãèé â îáðàòíóþ ïîëóñ�åðó òå�ëåñíûõ óãëîâ [1℄. Â íåé áûëà ñäåëàíà ïîïûòêà èí�òåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåííûõ �àê�òîâ ñóùåñòâîâàíèÿ ìàêñèìóìîâ â ñå÷åíèè óïðóãî�ãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ äëÿ ðÿäà ýëåìåíòîâ òàáëè�öû Ìåíäåëååâà. Ìàêñèìóìû íàáëþäàëèñü â ýêñïå�ðèìåíòàõ ¾íà îòðàæåíèå¿ ýëåêòðîíîâ ñðåäíèõ ýíåð�ãèé, ò. å. òàêèõ ýíåðãèé, ïðè êîòîðûõ s-ðàññåÿíèå ÿâ�ëÿåòñÿ óæå ñëèøêîì ñëàáûì, à ñ äðóãîé ñòîðîíû,èñïîëüçîâàíèå áîðíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ îïè�ñàíèÿ óïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ åùå íåïðà�âîìåðíî. Þ. À. Ìîðîçîâ, îäèí èç ñîàâòîðîâ ðàáî�òû [1℄, ÿâëÿâøèéñÿ ïåðâîîòêðûâàòåëåì äàííîãî ÿâ�ëåíèÿ â ýêñïåðèìåíòàõ [2; 3℄, îáíàðóæèë ìàêñèìóìûíà êðèâûõ çàâèñèìîñòè êîý��èöèåíòà óïðóãîãî îò�*E-mail: libenson-b�yandex.ru; b.n.libenson�gmail.om

ðàæåíèÿ R îò ýíåðãèè íàëåòàþùèõ ýëåêòðîíîâ Eäëÿ öåëîãî ðÿäà ýëåìåíòîâ èç òàáëèöû Ìåíäåëååâà.Ýêñïåðèìåíòû ïîêàçûâàëè, ÷òî ñ ðîñòîì ïîðÿä�êîâîãî íîìåðà Z ìàêñèìóìû ñòàíîâÿòñÿ øèðå è ðàñ�ïîëàãàþòñÿ ïðè á�oëüøèõ ýíåðãèÿõ. Êðîìå òîãî, äëÿíåêîòîðûõ ýëåìåíòîâ íàáëþäàëèñü ñðàçó äâà øèðî�êèõ ìàêñèìóìà â ñå÷åíèè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ.Íà ñåãîäíÿøíèé ìîìåíò ìîæíî êîíñòàòèðîâàòü,÷òî îñíîâíîé ðåçóëüòàò òåõ äàâíèõ ýêñïåðèìåíòîâñîñòîèò â ñàìîì �àêòå ñóùåñòâîâàíèÿ ìàêñèìóìîââ ñå÷åíèè óïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ â îáðàò�íóþ ïîëóñ�åðó òåëåñíûõ óãëîâ. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî ìàêñèìóìû â êîý��èöèåíòå îòðàæåíèÿ R(E)ïðè ýíåðãèÿõ íå ïðåâûøàþùèõ 100 ýÂ, íå îáÿçà�òåëüíî ñâÿçàíû ñ óïðóãèì ðàññåÿíèåì ýëåêòðîíîâíà îòäåëüíûõ àòîìàõ, à íåìîíîòîííîñòü çàâèñèìî�ñòè R(E) ìîæåò áûòü ñâÿçàíà êàê ñ òâåðäîòåëüíû�ìè, òàê è ñ ïîâåðõíîñòíûìè ý��åêòàìè [4℄. Ïî ýòîéïðè÷èíå òîëüêî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ àòî�ìîâ, ó êîòîðûõ ìàêñèìóìû ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññå�ÿíèÿ ðàñïîëàãàþòñÿ ïðè ýíåðãèÿõ, á�oëüøèõ 100 ýÂ,çàñëóæèâàþò ïåðâîñòåïåííîãî âíèìàíèÿ è òåîðåòè�÷åñêîãî àíàëèçà.802



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014 Îñîáåííîñòè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ : : :Ê ñîæàëåíèþ, ðàñ÷åòû, âûïîëíåííûå 40 ëåò íà�çàä, íå îáëàäàëè äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ è íàäåæíî�ñòüþ. Â ñâÿçè ñ ýòèì, à òàêæå èç-çà òðóäíîñòåé ñ àíà�ëèçîì ïîëó÷åííûõ �îðìóë, â ðàáîòå [1℄ íå óäàëîñüîáúÿñíèòü �èçè÷åñêóþ ñóòü ïðîèñõîæäåíèÿ ìàêñè�ìóìîâ â ñå÷åíèè óïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ.Èç àíàëèçà ðåçóëüòàòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû ñëå�äóåò, ÷òî ìàêñèìóìû ñå÷åíèÿ ñâÿçàíû ñ çàõâàòîìýëåêòðîíîâ íà êâàçèñòàöèîíàðíûå ñîñòîÿíèÿ àòîìîââ íåïðåðûâíîì ñïåêòðå ñ îïðåäåëåííûìè, îòëè÷íû�ìè îò íóëÿ, îðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè.Âàæíûì çâåíîì íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èñ�ñëåäîâàíèå àíàëèòè÷åñêèõ ñâîéñòâ àìïëèòóäû ðàñ�ñåÿíèÿ. Ýòî èññëåäîâàíèå èìååò ñâîåé öåëüþ äîêàçà�òåëüñòâî òîãî, ÷òî óðàâíåíèÿ äëÿ ïîëþñîâ â äèñêðåò�íîì ñïåêòðå îòðèöàòåëüíûõ ýíåðãèé òðàíñ�îðìè�ðóþòñÿ â óðàâíåíèÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîìïëåêñíûõçíà÷åíèé ýíåðãèè êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé âíåïðåðûâíîì ñïåêòðå. Ìíèìûå ÷àñòè ýòèõ ýíåðãèéîïðåäåëÿþò âðåìÿ ðàñïàäà òàêèõ ñîñòîÿíèé.Àòîì ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìíîãîýëåêòðîííóþ ñè�ñòåìó, ïîýòîìó âîëíîâàÿ �óíêöèÿ òàêîé ñèñòåìûäîëæíà áûòü ìíîãîýëåêòðîííîé. Äëÿ ïîñòðîåíèÿ òà�êîé âîëíîâîé �óíêöèè ðàíåå èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîäÕàðòðè �Ôîêà [5; 6℄. Îäíàêî ýòîò ìåòîä ñîäåðæèòïðèíöèïèàëüíî íåðàçðåøèìûå ïðîòèâîðå÷èÿ, ïðè�ìåíèòåëüíî ê àòîìàì ñ áîëüøèì ÷èñëîì ýëåêòðî�íîâ. Äëÿ ðàçðåøåíèÿ ýòèõ ïðîòèâîðå÷èé Êîíîì èØåìîì [7℄ áûë ïðåäëîæåí ìåòîä ïîñòðîåíèÿ ïîòåí�öèàëà àòîìà ñ èñïîëüçîâàíèåì �óíêöèîíàëà ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè, â êîòîðîì óðàâíåíèå Øðåäèí�ãåðà ñâîäèòñÿ ê íàõîæäåíèþ îäíîýëåêòðîííîé âîë�íîâîé �óíêöèè, âìåñòî ìíîãîýëåêòðîííîé. Ïîñòðî�åíèå òàêîãî òåîðåòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà àòîìà ïðåä�ñòàâëÿåò ñîáîé èòåðàöèîííóþ ïðîöåäóðó ÷èñëåííî�ãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà. Òåîðåòè÷åñêèéïîòåíöèàë àòîìà ñîäåðæèò ñóììó ïîòåíöèàëà ïðè�òÿæåíèÿ ýëåêòðîíà ê ÿäðó, ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïî�òåíöèàëà êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âñåõ îñòàëü�íûõ ýëåêòðîíîâ àòîìà ñ äàííûì ýëåêòðîíîì è ïîòåí�öèàëà, ó÷èòûâàþùåãî îáìåííûå ý��åêòû è êîððå�ëÿöèîííûå ïîïðàâêè, ñâÿçàííûå ñ âçàèìîäåéñòâèåìâñåõ îñòàëüíûõ ýëåêòðîíîâ ìåæäó ñîáîé. Ïîñëåäíèåäâà ïîòåíöèàëà ñîäåðæàò â ñâîåì âûðàæåíèè ýëåê�òðîííóþ ïëîòíîñòü. Ïðîñòåéøèì ïîòåíöèàëîì àòî�ìà, ïîñòðîåííûì ïî ìåòîäó �óíêöèîíàëà ýëåêòðîí�íîé ïëîòíîñòè, ÿâëÿåòñÿ ïîòåíöèàë Òîìàñà �Ôåðìè.Ïðè ýòîì, äàæå �óíêöèÿ Òîìàñà �Ôåðìè, îïèñû�âàþùàÿ ýòîò ïîòåíöèàë, íå èìååò àíàëèòè÷åñêîãîïðåäñòàâëåíèÿ. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è, óêàçàííîé â çà�ãëàâèè ýòîé ñòàòüè, ÷èñëåííûå ìåòîäû ðåøåíèÿ äëÿ

ïîñòðîåíèÿ ïîòåíöèàëà àòîìà íå ãîäÿòñÿ â ïðèíöè�ïå. Òåîðåòè÷åñêèé àíàëèç â äàííîé ðàáîòå ïîñòðî�åí íà èñïîëüçîâàíèè äâóõïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëèÌåíñèíã äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà àòîìà. Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü â òàêîé ìî�äåëè àòîìà ïðåäñòàâëÿåò èç ñåáÿ ñóììó äâóõ äåëü�òà-�óíêöèé:n(r) = Z14�R21 Æ(R�R1) + Z04�R20 Æ(R�R0);Z1 + Z0 = Z; (1)R1 è R0 � ðàäèóñû âíóòðåííåé è âíåøíåé ñ�åð, íàêîòîðûõ íàõîäÿòñÿ ñîîòâåòñòâåííî ïî Z1 è Z0 ýëåê�òðîíîâ.Ïîòåíöèàë íàõîäèòñÿ ïóòåì ïîäñòàíîâêè ýòîéïëîòíîñòè â âûðàæåíèåV2(r) = �Zr + Z dr1 n(r1)jr� r1j ; (2)â êîòîðîì ïåðâîå ñëàãàåìîå � ïîòåíöèàë ïðèòÿæå�íèÿ äàííîãî ýëåêòðîíà ê ÿäðó, à âòîðîå ñëàãàåìîå �ñàìîñîãëàñîâàííîå ïîëå, îáóñëîâëåííîå îñòàëüíûìèýëåêòðîíàìè ñ ïëîòíîñòüþ n(r).Òàêàÿ ìîäåëü ïîòåíöèàëà äîïóñêàåò àíàëèòè÷å�ñêîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ ðàäèàëü�íîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè ýëåêòðîíà âíóòðè àòî�ìà. Èñïîëüçîâàíèå äâóõïàðàìåòðè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà Ìåíñèíã ñ äâóìÿ ñ�åðàìè àòîìíûõ ýëåêòðîíîâïîçâîëÿåò âåñòè áîëåå ñîãëàñîâàííîå ñ âíóòðåííåéñòðóêòóðîé àòîìà îïèñàíèå ïðîöåññà óïðóãîãî ðàñ�ñåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ, ÷åì èñïîëüçîâàííàÿ â ðàáîòå [1℄ìîäåëü îäíîïàðàìåòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà Ìåíñèíãñ ìåòàëëè÷åñêèì ðàäèóñîì ýëåìåíòà â êà÷åñòâå ïà�ðàìåòðà. Êîíå÷íî, äàæå ¾äâóõñ�åðè÷åñêèé¿ ïîòåí�öèàë Ìåíñèíã ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ãðóáûì ïðèáëè�æåíèåì ê ðåàëüíîñòè. Îäíàêî îí âïîëíå ïðèãîäåíäëÿ äîêàçàòåëüñòâà �èçè÷åñêîé ïðèðîäû ïîÿâëåíèÿìàêñèìóìîâ â ñå÷åíèè óïðóãîãî ýëåêòðîí-àòîìíîãîðàññåÿíèÿ êàê â îáðàòíóþ ïîëóñ�åðó òåëåñíûõ óã�ëîâ, òàê è â ïîëíûé òåëåñíûé óãîë.Â ÷àñòè äàííîãî èññëåäîâàíèÿ, êàñàþùåéñÿ ìåòî�äà ïîñòðîåíèÿ êîìáèíèðîâàííîãî ïîòåíöèàëà Ìåí�ñèíã, áóäåò äàíà îöåíêà ïðèìåíèìîñòè èñïîëüçîâà�íèÿ ýòîãî ïîòåíöèàëà äëÿ àòîìîâ ñ s-, p-, d-îáîëî÷-êàìè. �àññìîòðåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà õàðàêòåðè�ñòèê óïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ íà àòîìå öèð�êîíèÿ êàê íàèáîëåå ïðèåìëåìîì âàðèàíòå èñïîëü�çîâàíèÿ äâóõïàðàìåòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà Ìåíñèíãäëÿ äîêàçàòåëüñòâà ïîëîæåíèÿ, �èãóðèðóþùåãî âçàãëàâèè íàñòîÿùåé ðàáîòû.803 3*



Á. Í. Ëèáåíñîí ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014Â ñâÿçè ñ íåäîñòàòî÷íîé ïîëíîòîé äâóõïàðàìåò�ðè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ïîòåíöèàëà àòîìà â ìîäå�ëè Ìåíñèíã íàñòîÿùåå èññëåäîâàíèå îñîáåííîñòåéóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà àòîìàõ ñ s-, p-,d-îáîëî÷êàìè íå ïðåñëåäóåò ñâîåé öåëüþ ïîëó÷åíèÿêîëè÷åñòâåííîãî ñîãëàñèÿ òåîðåòè÷åñêèõ çíà÷åíèéýíåðãèé ìàêñèìóìîâ ñå÷åíèÿ ñ èõ çíà÷åíèÿìè, èç�âåñòíûìè èç ýêñïåðèìåíòîâ ïî óïðóãîìó îòðàæåíèþýëåêòðîíîâ.2. ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÀß ÏÎÒÅÍÖÈÀËÜÍÀßÝÍÅ��ÈßÖÅÍÒ�ÀËÜÍÎ-ÑÈÌÌÅÒ�È×ÅÑÊÎ�ÎÏÎËß ÀÒÎÌÀ�àäèàëüíàÿ ÷àñòü âîëíîâîé �óíêöèè íàëåòàþùå�ãî íà àòîì ýëåêòðîíà èìååò âèä RL(r) = �L(r)=r, ãäå�óíêöèÿ �L(r) óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþ [8℄d2�dr2 + 2m~2 [E � UL(r)℄� = 0: (3)ÔóíêöèÿUL(r) = V (r) + ~2L(L+ 1)2mr2ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ý��åêòèâíóþ ïîòåíöèàëüíóþýíåðãèþ öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷åñêîãî ïîëÿ, ïðè÷åì�óíêöèÿ V (r) ñîîòâåòñòâóåò ýëåêòðîñòàòè÷åñêîìóïîòåíöèàëó àòîìà, à âòîðîå ñëàãàåìîå ïðåäñòàâëÿ�åò ñîáîé öåíòðîáåæíóþ ýíåðãèþ ýëåêòðîíîâ àòîìà,îáëàäàþùèõ îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì L.2.1. Äîñòîèíñòâà è íåäîñòàòêè ðàçëè÷íûõìîäåëåé ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëààòîìà V (r)2.1.1. Ïîòåíöèàë Òîìàñà �ÔåðìèÇàïèøåì ïîòåíöèàë Òîìàñà �Ôåðìè:VTF (r) = �Ze2r z�x = rZ1=30:5(0:75�)2=3aB� : (4)Çäåñü �óíêöèÿ z(x) ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèåì óðàâíåíèÿÒîìàñà �Ôåðìè pxd2z=dx2 = z3=2. Ýòî íåëèíåéíîåäè��åðåíöèàëüíîå óðàâíåíèå íå èìååò àíàëèòè÷å�ñêîãî ðåøåíèÿ ñ ãðàíè÷íûì óñëîâèåì z(x = 0) = 1,÷òî íå ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü ïîòåíöèàë Òîìà�ñà �Ôåðìè ïðè íàõîæäåíèè ðàäèàëüíîé ÷àñòè âîë�íîâîé �óíêöèè RL(r). Êðîìå òîãî, ïîòåíöèàë Òîìà�ñà �Ôåðìè ñòðåìèòñÿ ê íóëþ òîëüêî íà áåñêîíå÷íîìóäàëåíèè îò àòîìà, òàê ÷òî ðàçìåð àòîìà íå èìå�åò îïðåäåëåííîãî çíà÷åíèÿ, õîòÿ õàðàêòåðíàÿ äëèíà

ìîíîòîííîãî óáûâàíèÿ ïîòåíöèàëà îáðàòíî ïðîïîð�öèîíàëüíà 3pZ.Òåì íå ìåíåå ìåòîä Òîìàñà �Ôåðìè ïîçâîëÿåòîïðåäåëèòü ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèå ïîðÿäêîâîãî íî�ìåðà ýëåìåíòà Z(L), ïðè êîòîðîì â àòîìå ýëåìåíòàâïåðâûå ïîÿâëÿþòñÿ ýëåêòðîíû ñ äàííûì L. Íîâàÿîáîëî÷êà ïîÿâëÿåòñÿ â àòîìå, êîãäà äíî êðèâîé ý���åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñ äàííûì L êà�ñàåòñÿ íóëåâîãî óðîâíÿ ýíåðãèè. Ôîðìóëà, îïðåäå�ëÿþùàÿ ýòî ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèå, ïðèâåäåííàÿ âðàáîòå [8℄, èìååò âèäZ(L) = 0:17(2L+ 1)3: (5)2.1.2. Ýêðàíèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë�àññìîòðèì ý��åêòèâíóþ ïîòåíöèàëüíóþ ýíåð�ãèþ ñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîìè öåíòðîáåæíûì ïîòåíöèàëîì â êâàçèêëàññè÷åñêîìïðèáëèæåíèè:Usr(x; L) = �Zx exp�� xxt�+ (L+ 0:5)22x2 : (6)Çäåñü ðàññòîÿíèå âûðàæåíî â áîðîâñêèõ ðàäèóñàõ,à ýíåðãèÿ â åäèíèöàõ áîðîâñêîé ýíåðãèè, Z � ïî�ðÿäêîâûé íîìåð àòîìà, xt � ðàäèóñ ýêðàíèðîâàíèÿçàðÿäà ÿäðà. Èç òåîðèè Òîìàñà �Ôåðìè ñëåäóåò, ÷òîxt = a= 3pZ, ãäå êîíñòàíòà a ìîæåò áûòü îïðåäåëåíàñ èñïîëüçîâàíèåì çàêîíîìåðíîñòè ïîÿâëåíèÿ íîâûõîáîëî÷åê ñ L = 0; 1; 2; 3 ó ðàññìàòðèâàåìûõ àòîìîâ.Ýòî óñëîâèå äëÿ ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïî�òåíöèàëà èìååò âèäZ(L) = exp(1)(L+ 0:5)22xt :Àíàëîãè÷íîå óñëîâèå â òåîðèè Òîìàñà �Ôåðìè áû�ëî ïðèâåäåíî â �îðìóëå (5), òàê ÷òî êîíñòàíòàa òåïåðü ëåãêî íàõîäèòñÿ èç ñîïîñòàâëåíèÿ a == exp(1)=8 � 0:172=3.Ýêðàíèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë ïðè òà�êîì ñîãëàñîâàíèè åãî ïàðàìåòðîâ ñ ïîòåíöèàëîì Òî�ìàñà �Ôåðìè áóäåì ðàññìàòðèâàòü êàê ïðèáëèæåí�íûé òåîðåòè÷åñêèé ïîòåíöèàë àòîìà, êîòîðûé äàåòâåðíóþ êàðòèíó ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Îäíàêî ýêðà�íèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë òàê æå, êàê èïîòåíöèàë Òîìàñà �Ôåðìè, ïðè åãî ïîäñòàíîâêå âóðàâíåíèå (3) íå äîïóñêàåò ðåøåíèÿ ýòîãî óðàâíå�íèÿ â àíàëèòè÷åñêîé �îðìå. Ïîýòîìó åäèíñòâåí�íîé âîçìîæíîñòüþ íàõîæäåíèÿ àíàëèòè÷åñêîãî ðå�øåíèÿ óðàâíåíèÿ (3) ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå ïîòåí�öèàëà Ìåíñèíã. Òåì íå ìåíåå ïîòåíöèàë804
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�èñ. 1. Êðèâûå ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-ãèè ñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîìàòîìà öèðêîíèÿ. Øòðèõïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ ñîîòâåò-ñòâóåò L = 0, ò. å. s-îáîëî÷êå. Øòðèõîâàÿ êðèâàÿîïðåäåëÿåò ðàäèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå öåíòðàëü-íî-ñèììåòðè÷åñêîãî ïîëÿ p-ýëåêòðîíîâ. Ñïëîøíàÿêðèâàÿ ñîîòâåòñòâóåò ðàñïðåäåëåíèþ ïîëÿ d-îáî-ëî÷êè. Òî÷êà ïåðåñå÷åíèÿ ýòîé êðèâîé ñ íóëå-âûì óðîâíåì óäàëåíà îò ÿäðà íà ðàññòîÿíèård = 0:718aBVsr(r) = �Zer exp"�8 � 0:172=3 3pZexp(1) raB # ; (7)ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí â ðàçëè÷íûõ ïðèëîæåíè�ÿõ êàê ïðèáëèæåííûé òåîðåòè÷åñêèé ïîòåíöèàë àòî�ìà, íàïðèìåð, äëÿ ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ýëåê�òðîí-àòîìíîãî ðàññåÿíèÿ ïðè âûñîêèõ ýíåðãèÿõ E,êîãäà ñïðàâåäëèâî áîðíîâñêîå ïðèáëèæåíèå. Òîãäàïîëó÷èì ëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîãî ñå÷å�íèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ:�el = � exp2(1)32 � 0:174=3a2BZ4=3EBE ; (8)â êîòîðîì â ÿâíîì âèäå �èãóðèðóåò ÷èñëîâîé ìíî�æèòåëü, óòî÷íÿþùèé �îðìóëó (137.10) ó÷åáíèêàËàíäàó è Ëè�øèöà [8℄.Ïîëîæåíèå äíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ý��åêòèâ�íîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (6) äëÿ L = 0; 1; 2 íà�õîäèì èç ðåøåíèÿ òðàíñöåíäåíòíîãî óðàâíåíèÿxmin(L) = (L+ 0:5)2 exp [xmin(L)=xt℄Z [1 + xmin(L)=xt℄ : (9)Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî, íàïðèìåð, äëÿ öèðêîíèÿ(Z = 40) xmin(L = 0) = 0:00625, xmin(L = 1) =

= 0:057, xmin(L = 2) = 0:174; Usr;min(L = 0) == �3078EB, Usr;min(L = 1) = �242:2EB,Usr;min(L = 2) = �31:1EB. Äíî ïîòåíöèàëü�íîé ÿìû ó s-ýëåêòðîíîâ ðàñïîëàãàåòñÿ áëèæå âñåãîê ÿäðó, çàòåì äàëåå îò ÿäðà ðàñïîëàãàåòñÿ äíîïîòåíöèàëüíîé ÿìû p-ýëåêòðîíîâ è äàëüøå âñåõîò ÿäðà ðàñïîëàãàåòñÿ äíî ÿìû d-ýëåêòðîíîâ. Êà�çàëîñü áû, ÷òî è ñàìè ýëåêòðîíû ýòèõ îáîëî÷åêäîëæíû ðàñïîëàãàòüñÿ â òàêîì æå ïîðÿäêå, íî íàñàìîì äåëå âñå � íàîáîðîò. Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíûêðèâûå ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè äëÿýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà Zr.Äëÿ s-, p-ýëåêòðîíîâ ýòè êðèâûå èäóò â ñâîåéâîçðàñòàþùåé ÷àñòè î÷åíü áëèçêî äðóã ê äðóãó èãîðàçäî ïðàâåå êðèâîé äëÿ d-ýëåêòðîíîâ. ßìà ód-ýëåêòðîíîâ óçêàÿ è îãðàíè÷åííàÿ ñòåíêàìè ýòîéÿìû êëàññè÷åñêè äîñòóïíàÿ îáëàñòü ðàñïîëàãàåòñÿáëèæå ê ÿäðó, ÷åì îáëàñòü ðàñïîëîæåíèÿ ýëåêòðî�íîâ â s-, p-ñîñòîÿíèÿõ. Ìàêñèìàëüíîìó óäàëåíèþîò ÿäðà d-ýëåêòðîíîâ ñîîòâåòñòâóåò ïåðåñå÷åíèåâîçðàñòàþùåé ÷àñòè êðèâîé ý��åêòèâíîé ïîòåíöè�àëüíîé ýíåðãèè ñ L = 2 ñ íóëåâûì óðîâíåì ýíåðãèè.Êîîðäèíàòà òàêîãî ïåðåñå÷åíèÿ ÿâëÿåòñÿ êîðíåìòðàíñöåíäåíòíîãî óðàâíåíèÿ Usr(xr; L = 2) = 0.Äëÿ Zr ýòà êîîðäèíàòà xr = 0:718. Ýòîò ðàäèóñî÷åíü âàæåí â ïîñòðîåíèè ìîäåëè ïîòåíöèàëàÌåíñèíã, òàê êàê ïî íåìó ðàññ÷èòûâàåòñÿ ðàäèóñâíåøíåé îáîëî÷êè, ò. å. ðàäèóñ àòîìà. Áëèæàéøåìóðàñïîëîæåíèþ ê ÿäðó d-ýëåêòðîíîâ àòîìà ñîîò�âåòñòâóåò ïåðåñå÷åíèå íèñïàäàþùåé ÷àñòè êðèâîéý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñ L = 2ñ íóëåâûì óðîâíåì ýíåðãèè. Êîîðäèíàòà ýòîãîáëèçêî ðàñïîëîæåííîãî îò ÿäðà ïåðåñå÷åíèÿ òàê�æå ÿâëÿåòñÿ êîðíåì òðàíñöåíäåíòíîãî óðàâíåíèÿUsr(xl; L = 2) = 0. Òàêèå êîðíè ïîÿâëÿþòñÿ, íà÷è�íàÿ ñ àòîìà ñêàíäèÿ, ó êîòîðîãî âïåðâûå ïîÿâëÿåòñÿîáîëî÷êà ñ L = 2. Äëÿ àòîìà Zr êîîðäèíàòà ýòîãîïåðåñå÷åíèÿ xl = 0:1096. Ýòî çíà÷åíèå êîîðäèíàòûíåîáõîäèìî èìåòü â âèäó ïðè ðàñ÷åòå ðàäèóñàâíóòðåííåé îáîëî÷êè d-ýëåêòðîíîâ â ìîäåëüíîìïîòåíöèàëå Ìåíñèíã. Øèðèíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìûd-ýëåêòðîíîâ íà óðîâíå íóëåâîé ýíåðãèè ñîñòàâëÿåò,ñëåäîâàòåëüíî, �xL=2 = xr � xl = 0:608, òîãäàêàê øèðèíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû äëÿ p-ýëåêòðîíîâ�xL=1 = 1:19.2.1.3. Ïîòåíöèàë ÌåíñèíãÂ îòëè÷èå îò ïîòåíöèàëà àòîìà ïî Òîìà�ñó �Ôåðìè è ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïî�òåíöèàëà àòîìà, îäíîïàðàìåòðè÷åñêèé ïîòåíöèàëÌåíñèíã ñ åäèíñòâåííûì ðàäèóñîì îáðåçàíèÿ r0:805



Á. Í. Ëèáåíñîí ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014V1(r) = �Ze2�1r � 1r0� �(r0 � r);�(r0 � r) = �1; r0 > r0; r0 < r (10)ìàëî ïðèãîäåí äëÿ îïèñàíèÿ ÿâëåíèÿ óïðóãîãî ýëåê�òðîííîãî ðàññåÿíèÿ íà àòîìàõ ñ s-, p-, d-îáîëî÷êàìè.Òàêîé ïîòåíöèàë ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ îïèñàíèÿóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íà àòîìàõ, ñîäåðæàùèõ òîëüêîs-, p-îáîëî÷êè. Äëÿ îáùåãî ðàññìîòðåíèÿ íåîáõîäè�ìî óñîâåðøåíñòâîâàòü ïîòåíöèàë Ìåíñèíã, äîáàâèâåùå îäíó âíóòðåííþþ ñ�åðó, íà êîòîðîé ðàñïîëàãà�ëèñü áû òîëüêî ýëåêòðîíû d-îáîëî÷êè, â òî âðåìÿêàê íà âíåøíåé ñ�åðå áóäóò ðàñïîëàãàòüñÿ òîëüêîýëåêòðîíû s-, p-ñîñòîÿíèé. Êîìáèíèðîâàííûé ïîòåí�öèàë Ìåíñèíã ñ äâóìÿ ñ�åðàìè ðàñïîëîæåíèÿ àòîì�íûõ ýëåêòðîíîâ èìååò óíèêàëüíîå ïðåèìóùåñòâî ïå�ðåä ãëàäêèìè ïîòåíöèàëàìè, îí ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòüòî÷íîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà âî âíóòðåí�íåé îáëàñòè àòîìà, â òî âðåìÿ êàê óïîìÿíóòûå âûøåãëàäêèå ïîòåíöèàëû íå ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü ðåøå�íèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â àíàëèòè÷åñêîì âèäå.Êàê óæå óïîìèíàëîñü ðàíåå, ýêðàíèðîâàííûé êó�ëîíîâñêèé ïîòåíöèàë ïðè ñîãëàñîâàíèè åãî ïàðàìåò�ðîâ ñ ïîòåíöèàëîì Òîìàñà �Ôåðìè (7) äàåò ïðàâèëü�íóþ êàðòèíó ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ý���åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, ïîýòîìó, èìåÿ âðàñïîðÿæåíèè ýòó ïðàâèëüíóþ êàðòèíó, ñëåäóåò âîñ�ïîëüçîâàòüñÿ åþ äëÿ ñîãëàñîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ êðè�âûõ ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè àòîìà âìîäåëè Ìåíñèíã ñ äâóìÿ ñ�åðàìè àòîìíûõ ýëåêòðî�íîâ.Áóäåì ðàññìàòðèâàòü àòîìû, äëÿ êîòîðûõZ(L = 2) < Z < Z(L = 3).2.2. Êîìáèíèðîâàííûéäâóõïàðàìåòðè÷åñêèé ïîòåíöèàë ÌåíñèíãÈç �îðìóë (1) è (2) ñëåäóåò, ÷òî êîìáèíèðîâàí�íûé ïîòåíöèàë Ìåíñèíã èìååò ñëåäóþùèé âèä:V2(x) = ��(x1 � x)Z � 1x � �x0��� �(x� x1)�(x0 � x)(Z � Zd)� 1x � 1x0� ;� = 1 +�x0x1 � 1� ZdZ : (11)Çäåñü x = r=aB , aB = 0:529�A, EB = 27:21 ýÂ, Zd �÷èñëî ýëåêòðîíîâ íà d-îáîëî÷êå.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîîðäèíàò ðàäèóñîâ x1 èx0 çàïèøåì ý��åêòèâíóþ ïîòåíöèàëüíóþ ýíåð�ãèþ u(x; L), â êîòîðîé öåíòðîáåæíûé ïîòåíöèàë

âçÿò òàê æå, êàê è â (6), â êâàçèêëàññè÷åñêîìïðèáëèæåíèè:u(x; L) = V2(x) + (L+ 0:5)22x2 : (12)Äëÿ íàõîæäåíèÿ ðàäèóñà âíåøíåé ñ�åðû îáîëî�÷åê s-, p-ýëåêòðîíîâ x0 íàì ïîòðåáóþòñÿ ðåçóëüòà�òû ïîñòðîåíèÿ ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåð�ãèè äëÿ ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèà�ëà. Âàæíî ñîâìåñòèòü ïîëîæåíèå âîçðàñòàþùåé ÷à�ñòè êðèâîé ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà d-ýëåêòðîíîââ îáåèõ ìîäåëÿõ ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåð�ãèè. Äëÿ ýòîãî äîëæíû ñîâïàäàòü òî÷êè ïåðåñå÷å�íèÿ êðèâûõ ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà d-ýëåêòðîíîâñ óðîâíåì íóëåâîé ýíåðãèè äëÿ Usr(x = xr; L = 2) == 0 è u(x = xr; L = 2) = 0. Èç ýòèõ óðàâíåíèé ñëå�äóåò, ÷òî x0 = xr1� 2:52=2xr(Z � Zd) : (13)Îòñþäà íàõîäèì, ÷òî ðàäèóñ ñ�åðû p-, s-ýëåêò-ðîíîâ äëÿ Z = 40 ðàâåí x0 = 0:8501.�àäèóñ ñ�åðû d-ýëåêòðîíîâ x1 ðàâåíx1 = 2:52=Z: (14)Òàêàÿ �îðìóëà äëÿ ðàäèóñà îðáèòû d-ýëåêòðî-íîâ ïîëó÷àåòñÿ ïóòåì ïðèðàâíèâàíèÿ öåíòðîáåæ�íîé ñèëû mv2=r ê ñèëå ïðèòÿæåíèÿ ýëåêòðîíà êÿäðó Ze2=r2. Â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè îð�áèòàëüíûé ìîìåíò d-ýëåêòðîíàmvr = 2:5~. Äëÿ öèð�êîíèÿ ïî ýòîé �îðìóëå ïîëó÷èì x1 = 0:156.Â ñîîòâåòñòâèè ñ èçëîæåííîé âûøå ïðîöåäóðîéñîãëàñîâàíèÿ �îðìû êðèâûõ ý��åêòèâíîé ïîòåíöè�àëüíîé ýíåðãèè ñ îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì L = 2 îáàïàðàìåòðà êîìáèíèðîâàííîãî ïîòåíöèàëà Ìåíñèíãòåïåðü îïðåäåëåíû.Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû êðèâûå ý��åêòèâíîé ïî�òåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñ ïîòåíöèàëîì Ìåíñèíã. �àç�íèöà ìåæäó ìîäåëÿìè ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîéýíåðãèè äëÿ ïîòåíöèàëà Ìåíñèíã è ýêðàíèðîâàííî�ãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ñîñòîèò â òîì, ÷òî âîâòîðîì ñëó÷àå ýëåêòðîíû òðåõ îáîëî÷åê íå ÿâëÿ�þòñÿ æåñòêî ïðèâÿçàííûìè ê îïðåäåëåííûì äâóìñ�åðàì, à ìîãóò íàõîäèòüñÿ âíóòðè ïîòåíöèàëüíûõÿì, ñîîòâåòñòâóþùèõ äàííîìó L. Ó âñåõ àòîìîâ èçðàññìàòðèâàåìîé ãðóïïû d-ýëåêòðîíû ðàñïîëîæåíûáëèæå ê ÿäðó, ÷åì s-, p-ýëåêòðîíû. Äåéñòâèòåëü�íî, êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå, äèñêðåòíûé ýíåðãåòè�÷åñêèé óðîâåíü d-ýëåêòðîíîâ Zr ðàñïîëîæåí íèæåóðîâíÿ âàêóóìà íà 12:0EB, òàê ÷òî êëàññè÷åñêè äî�ñòóïíàÿ îáëàñòü âíóòðè ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ñ L = 2806
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�èñ. 2. Êðèâûå ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-ãèè ñ êîìáèíèðîâàííûì ïîòåíöèàëîì Ìåíñèíã äëÿàòîìà öèðêîíèÿ. Èäåíòè�èêàöèÿ êðèâûõ ñîîòâåò-ñòâóåò êðèâûì íà ðèñ. 1çàêëþ÷åíà ìåæäó ñ�åðàìè ñ 0:128aB < r < 0:477aB.Ïðè÷åì âñå d-ýëåêòðîíû ðàñïîëîæåíû ó ëåâîé ñòåí�êè ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà, â òî âðåìÿ êàê s-,p-ýëåêòðîíû ðàñïîëîæåíû ó ïðàâîé ñòåíêè ñâîèõ ïî�òåíöèàëüíûõ ÿì. Ïîýòîìó, çà îñíîâó äëÿ ïîñòðîåíèÿïîòåíöèàëà Ìåíñèíã áåðåòñÿ êðèâàÿ ý��åêòèâíîéïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè d-ýëåêòðîíîâ ýêðàíèðîâàí�íîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà.Íå äëÿ âñåõ àòîìîâ, ó êîòîðûõ èìåþòñÿ s-, p- èd-îáîëî÷êè, ñïðàâåäëèâà èçëîæåííàÿ âûøå ïðîöåäó�ðà ñîãëàñîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ êðèâûõ ý��åêòèâíîéïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîííîé d-îáîëî÷êè.Äëÿ àòîìîâ ñ ïîðÿäêîâûìè íîìåðàìè 21 � Z � 30ýíåðãåòè÷åñêèé óðîâåíü ýëåêòðîííîé d-îáîëî÷êèâûõîäèò çà ïðåäåëû äèñêðåòíîãî ñïåêòðà, òàê÷òî êîððåêòíî îïèñàòü ýíåðãåòè÷åñêóþ ñòðóêòóðóîáîëî÷åê àòîìà â ðàìêàõ äâóõïàðàìåòðè÷åñêîãîïîòåíöèàëà Ìåíñèíã äëÿ íèõ íå óäàåòñÿ. Ñ äðóãîéñòîðîíû, äëÿ áîëüøèíñòâà îñòàâøèõñÿ àòîìîâ ñíîìåðàìè 21 � Z � 57 îòñóòñòâóåò ñîãëàñîâàíèåìåæäó êðèâûìè ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåð�ãèè ýëåêòðîííîé d-îáîëî÷êè ïî ïîëîæåíèþ ýíåðãèèäíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû y 6= 0, ãäåy == ����Usr(xmin; L = 2)�umin�x = 2:52Z�Zd ; L = 2�����..jUsr(xmin; L = 2)j: (15)

Òàêîå ðàññîãëàñîâàíèå êðèâûõ ý��åêòèâíîãî ïî�òåíöèàëà äëÿ ýëåêòðîííîé d-îáîëî÷êè äåëàåò íåêîð�ðåêòíîé ïðîöåäóðó çàìåíû ýêðàíèðîâàííîãî êóëî�íîâñêîãî ïîòåíöèàëà äâóõïàðàìåòðè÷åñêèì ïîòåí�öèàëîì Ìåíñèíã äëÿ ìíîãèõ àòîìîâ èç óêàçàííî�ãî äèàïàçîíà Z. Ýòî ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì çàâèñè�ìîñòè ýíåðãèè äíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ýëåêòðîííîéd-îáîëî÷êè îò êîîðäèíàòû ïåðåñå÷åíèÿ êðèâîé ý���åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà ñ íóëåâîé ýíåðãèåé xr, ïî�ñêîëüêó â äâóõïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëè Ìåíñèíãumin�x = 2:52Z � Zd ; L = 2� == �12 �Z � Zd2:5 � 2:5xr �2 : (16)Èç ýòîé �îðìóëû ñëåäóåò âûâîä î òîì, ÷òî ïðèñîãëàñîâàíèè ýíåðãèé äíà ïîòåíöèàëüíûõ ÿì ýëåê�òðîííûõ d-îáîëî÷åê (ïðè ïåðåõîäå îò èìåþùåãî ìå�ñòî y ê óñëîâèþ y = 0), ïîëó÷àåòñÿ ðàññîãëàñîâàíèåâ îïðåäåëåíèè ðàäèóñà x0. Âåëè÷èíà òàêîãî ðàññî�ãëàñîâàíèÿ �x0 èìååò âèä�x0 = yx202:5 �1� xrx0�p�2Usr(xmin; L = 2): (17)Ïîäñòàíîâêà çíà÷åíèÿ x0+�x0 âìåñòî x0 â äâóõ�ïàðàìåòðè÷åñêèé ïîòåíöèàë Ìåíñèíã ïðèâåäåò êèíîìó çíà÷åíèþ êîìïëåêñíîé ýíåðãèè óðîâíÿ ðåçî�íàíñíîãî çàõâàòà ýëåêòðîíà â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå.Âìåñòî çíà÷åíèÿ ��̀=3 + i`=3 áóäåò ��̀=3 + ���̀=3 ++ i[`=3 + �`=3℄1). Äèàïàçîí ïðèìåíèìîñòè ïðî�öåäóðû çàìåíû ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïî�òåíöèàëà êîìáèíèðîâàííûì ïîòåíöèàëîì Ìåíñèíãîãðàíè÷èì 10-ïðîöåíòíîé ïîãðåøíîñòüþ îòíîøåíèÿj���̀=3j=��̀=3 < 0:1.Òàêîìó óñëîâèþ óäîâëåòâîðÿþò âñåãî äâà àòîìà:èòòðèé è öèðêîíèé.Åñëè ðàñøèðèòü ïîãðåøíîñòü îòíîøåíèÿ äî25-ïðîöåíòíîé âåëè÷èíû j���̀=3j=��̀=3 < 0:25, òî òà�êîìó óñëîâèþ áóäóò óäîâëåòâîðÿòü óæå 6 ýëåìåíòîâñ 37 � Z � 42.3. �ÅØÅÍÈÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈß Ø�ÅÄÈÍ�Å�ÀÄËß ÁÛÑÒ�Î�Î ÝËÅÊÒ�ÎÍÀ Â Ò�ÅÕÎÁËÀÑÒßÕ3.1. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ âíå àòîìàÂ îáëàñòè r > r0(x > x0) âîëíîâûå �óíêöèè ïà�äàþùåé è ðàññåÿííîé ÷àñòèöû, à òàêæå àìïëèòóäà1) Îïðåäåëåíèå âåëè÷èíû � ñì. ïîñëå �îðìóëû (35).807



Á. Í. Ëèáåíñîí ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014ðàññåÿíèÿ f(#; k) èìåþò èçâåñòíûé âèä:	(r) = 1X̀=0 i`(2`+ 1)P`(os#)R`(kr);R`(kr) = j`(kr) + C`(k)h1̀(kr);f(#; k) = 1ik 1X̀=0(2`+ 1)P`(os#)C`(k): (18)Çäåñü j`(x)� ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ Áåññåëÿ ïåðâîãîðîäà, h1̀(x) = j`(x) + iy`(x) � ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ�àíêåëÿ ïåðâîãî ðîäà, y`(x) � ñ�åðè÷åñêàÿ �óíê�öèÿ Áåññåëÿ âòîðîãî ðîäà, P`(os#) � ïîëèíîì Ëå�æàíäðà, k = p2mE=~ � âîëíîâîé âåêòîð áûñòðî�ãî ýëåêòðîíà, C`(k) � èñêîìûé êîý��èöèåíò, îïðå�äåëÿþùèé àìïëèòóäó ðàññåÿííîé ñ�åðè÷åñêîé âîë�íû2). Â �îðìóëå (18) ïåðâîå ñëàãàåìîå ðàäèàëüíîé÷àñòè R`(kr) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàçëîæåíèå ïàäà�þùåé ïëîñêîé âîëíû exp(�ikz) ïî îðáèòàëüíûì ìî�ìåíòàì `, à âòîðîå ñëàãàåìîå äàåò âîëíîâóþ �óíê�öèþ ðàñõîäÿùåéñÿ ñ�åðè÷åñêîé âîëíû ïîñëå ðàññå�ÿíèÿ ýëåêòðîíà íà àòîìå. Â äàëüíåéøåì, îñíîâíîéáåçðàçìåðíîé êîîðäèíàòîé áóäåò íå kr, à k0r = �,k0 = p2(Z � Zd)=aBr0 � k2. Òîãäà ñøèâêà âîëíî�âîé �óíêöèè è åå ïðîèçâîäíîé íà âíåøíåé ãðàíèöå�0 = k0r0 áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ ïðîèçâîäíîé îò ëîãà�ðè�ìà ðàäèàëüíîé ÷àñòè ðåøåíèÿ (18):d lnR`(�)d� = dd� ���ln �j`� kk0 ��+ C`h1̀� kk0 ���� ������=�0 : (19)3.2. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â îáëàñòè ìåæäóâíåøíåé s�p- è âíóòðåííåé d-îáîëî÷êàìè(r1 < r < r0)Â îáëàñòè 0 < r < r0 âíóòðè àòîìà âîëíîâàÿ�óíêöèÿ áûñòðîãî ýëåêòðîíà ìîæåò áûòü ïðåäñòàâ�ëåíà â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî îðáèòàëüíûì ìîìåíòàì	(r) = 1X̀=0 i`(2`+ 1)P`(os#)�`(r)kr : (20)�àññìîòðèì ðåøåíèå äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà ýíåð�ãèÿ íàëåòàþùåãî ýëåêòðîíà ìåíüøå ïîòåíöèàëüíîé2) Âìåñòî êîý��èöèåíòà C`(k) ÷àñòî èñïîëüçóþò �àçû ðàñ�ñåÿíèÿ C`(k) = [exp(2iÆ`(k))� 1℄=2, îäíàêî â äàííîé ðàáîòåèñïîëüçîâàíèå �àç ðàññåÿíèÿ íå ñïîñîáñòâóåò ëó÷øåìó ïîíè�ìàíèþ ðåçóëüòàòîâ.

ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ âíåøíåé îáîëî÷êè àòîìà, ò. å. êî�ãäà k2 < 2(Z � Zd)=aBr0.Òîãäà óðàâíåíèå äëÿ ðàäèàëüíîé ÷àñòè âîëíîâîé�óíêöèè áóäåò èìåòü âèäd2�`(�)d�2 � �`(�) �1� 2�0� + `(`+ 1)�2 � = 0: (21)Çäåñü �0 = (Z � Zd)=aBk0. �åøåíèå ýòîãî óðàâíåíèÿèìååò âèä�`(�)=� = �` exp(��) [A`M(`+1��0; 2`+2; 2�) ++ B`U(`+ 1� �0; 2`+ 2; 2�)℄ : (22)Çäåñü M(a; b; z) è U(a; b; z) � âûðîæäåííûå ãèïåð�ãåîìåòðè÷åñêèå �óíêöèè ñîîòâåòñòâåííî ïåðâîãî èâòîðîãî ðîäà.Ïðèðàâíèâàÿ ëîãàðè�ìè÷åñêèå ïðîèçâîäíûå ñëå�âà è ñïðàâà îò ãðàíèöû � = �0, ìîæíî ñâÿçàòü âåëè�÷èíó êîý��èöèåíòà àìïëèòóäû ðàñõîäÿùåéñÿ ñ�å�ðè÷åñêîé âîëíû C`(k) ñ îòíîøåíèåì êîý��èöèåíòîâB`=A`, êîòîðîå áóäåò îïðåäåëåíî ïðè ñøèâêå ðåøå�íèé íà ãðàíèöå r = r1. Ýòî óñëîâèå èìååò âèädd� ln��` exp(��) �M(`+ 1� �0; 2`+ 2; 2�) ++ B`A`U(`+ 1� �0; 2`+ 2; 2�)�..�j`� kk0 ��+ C`h1̀� kk0 ���� ������=�0 = 0: (23)Îòñþäà ïðîñòî âûðàçèòü êîý��èöèåíò àìïëèòó�äû ðàñõîäÿùåéñÿ ñ�åðè÷åñêîé âîëíû C`(k) íà ãðà�íèöå àòîìà r0:C`(k) == ��1+ik0y`(kr0)(1��`)�ky`+1(kr0)k0j`(kr0)(1��`)�kj`+1(kr0)��1 : (24)Çäåñü�` = (`+1��0)�M(`+2��0; 2`+3; 2�0)=(`+1) �� 2B`A`U(`+ 2� �0; 2`+ 3; 2�0)�..�M(`+ 1� �0; 2`+ 2; 2�0) ++ B`A`U(`+ 1� �0; 2`+ 2; 2�0)� : (25)808



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014 Îñîáåííîñòè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ : : :Ïîñëåäíþþ �îðìóëó (25) ìîæíî ïðåäñòàâèòü ïðî�ùå, à èìåííî,�`(k) = dd� ln�M [`+ 1� �0(k); 2`+ 2; 2�℄ ++ B`(k)A`(k)U [`+ 1� �0(k); 2`+ 2; 2�℄������=�0(k): (26)3.3. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â îáëàñòè ìåæäóÿäðîì è d-îáîëî÷êîé (0 < r < r1)Òåïåðü îïðåäåëèì ðåøåíèå çàäà÷è îá óïðóãîìðàññåÿíèè â äèàïàçîíå ýíåðãèé E < EB(Z � Zd)=x0â îáëàñòè 0 < r < r1.�àäèàëüíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â ýòîì ñëó÷àå íà�õîäèòñÿ èç ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿd2�`(�)d�2 � ��2 � 2�10� + `(`+ 1)�2 ��`(�) = 0: (27)Çäåñü�10 = ZaBk0 ; k1 =r 2ZdaBr1 + k20 ; � = k1k0 :�åøåíèåì ýòîãî óðàâíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ �óíêöèÿ�`(�)� = �` exp(���)M(`+ 1� �1; 2`+ 2; 2��); (28)ãäå �1 = Z=aBk1.Â ðåçóëüòàòå ñøèâêè ëîãàðè�ìè÷åñêèõ ïðîèç�âîäíûõ ðåøåíèé (28) è (22) íà ãðàíèöå r = r1 íà�õîäèì, ÷òîdd� ln� exp[(�� 1)�℄ �� �M(`+ 1� �0; 2`+ 2; 2�) ++ B`A`U(`+ 1� �0; 2`+ 2; 2�)�..M(`+ 1� �1; 2`+ 2; 2��)�������=�1 = 0: (29)Èç ýòîãî óðàâíåíèÿ ìîæíî îïðåäåëèòü îòíîøå�íèå êîý��èöèåíòîâ:B`A` = �M(`+ 2� �0; 2`+ 3; 2�1)Q` �� �1� �0`+ 1�M(`+ 2� �0; 2`+ 3; 2�1)�.. fM(`+ 1� �0; 2`+ 2; 2�1)Q` �� 2(`+ 1� �0)U(`+ 2� �0; 2`+ 3; 2�1)g ; (30)

ãäåQ` = 1� �+ ��1� �1`+ 1��� M(`+ 2� �1; 2`+ 3; 2��1)M(`+ 1� �1; 2`+ 2; 2��1) : (31)Òåïåðü ïîäñòàâëÿåì âûðàæåíèÿ (30), (31) â �îð�ìóëó (25), à çàòåì â âûðàæåíèå (24), íàõîäèì êîý���èöèåíò C`(k), à âìåñòå ñ íèì è àìïëèòóäó óïðóãî�ãî ðàññåÿíèÿ. Äëÿ àòîìà Zr ýòè �îðìóëû äàþò íàè�áîëåå öåííóþ ÷àñòü ðåøåíèÿ, ïîñêîëüêó ïîçâîëÿþòðàññ÷èòàòü ñå÷åíèå â äèàïàçîíå ýíåðãèé E < 896 ýÂ.Åñëè â �îðìóëå (25) ïîëîæèòü B` = 0, òî òàêîåðåøåíèå áóäåò ñïðàâåäëèâî äëÿ àòîìà ñ îäíîñ�åðè�÷åñêèì ïîòåíöèàëîì Ìåíñèíã, èñïîëüçîâàííûì íà�ìè â ñòàðîé ðàáîòå.�àññìîòðåíèå ñèòóàöèè â îáëàñòè ìåæäó ñ�åðà�ìè r1 < r < r0 ïðè ýíåðãèÿõ E > EB(Z � Zd)aB=r0ñâÿçàíî ñ ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â âè�äå âîëíîâûõ �óíêöèé Êóëîíà. Õîòÿ òàêîå ðåøåíèå�îðìàëüíî ïðàâèëüíîå, �èçè÷åñêàÿ ñóòü îïèñûâàå�ìûõ èì ÿâëåíèé äàëåêà îò ðåàëüíîñòè. Òàê, â ñå÷å�íèè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ïîÿâëÿåòñÿ ìíîæåñòâî ìàê�ñèìóìîâ è ìèíèìóìîâ, îáðàçóþùèõñÿ â ðåçóëüòàòåèíòåð�åðåíöèè ïåðåîòðàæåííûõ ñ�åðàìè x1 è x0ýëåêòðîííûõ âîëí. Åñòåñòâåííî, ÷òî ðåàëüíàÿ ñòðóê�òóðà ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ íå óêëàäû�âàåòñÿ â ñòîëü ïðîñòóþ ñõåìó äâóõ æåñòêî çàêðåï�ëåííûõ îáîëî÷åê, ïîýòîìó ïðè òàêèõ áîëüøèõ ýíåð�ãèÿõ E êîìáèíèðîâàííûé ïîòåíöèàë Ìåíñèíã íå ãî�äèòñÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ýëåêòðîí�íîãî ðàññåÿíèÿ.4. ÀÍÀËÈÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀÀÌÏËÈÒÓÄÛ �ÀÑÑÅßÍÈßÊîý��èöèåíò àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ (24) çàïè�øåì â íåñêîëüêî èíîé �îðìå, óäîáíîé äëÿ ïîñëåäó�þùåãî àíàëèçà:C`(k) == i�j`(kr0)[1��`(k)℄� kj`+1(kr0)k0(k) �..�y`(kr0)[1��`(k)℄� ky`+1(kr0)k0(k) �� i�j`(kr0)[1��`(k)℄� kj`+1(kr0)k0(k) �� : (32)Ïðîñëåäèì çà òðàíñ�îðìàöèåé ñâîéñòâ êîý��èöè�åíòà àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ C`(k) ïðè ïåðåõîäå îò ïî�ëîæèòåëüíûõ ýíåðãèé íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ê îò�ðèöàòåëüíûì ýíåðãèÿì äèñêðåòíîãî ñïåêòðà. Áóäåì809



Á. Í. Ëèáåíñîí ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014ñ÷èòàòü, ÷òî E = �~2�2=2m. Òîãäà ïîëó÷èì, ÷òî k == i�, à k0(�) = p2(Z � Zd)=aBr0 + �2. Ïîäñòàâèìýòè âåëè÷èíû â �îðìóëó (32), âûïîëíèì âñå ïðå�îáðàçîâàíèÿ ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé Áåññåëÿ, è â ðå�çóëüòàòå �îðìóëà (32) ïðèìåò ñëåäóþùèé âèä:C`(�) = (�1)`+1�=2�I`+1=2(�r0)[1��`(�)℄ ++ �I`+3=2(�r0)k0(�) �..�K`+1=2(�r0)[1��`(�)℄� �K`+3=2(�r0)k0(�) � : (33)Íå ñîñòàâëÿåò áîëüøîãî òðóäà ïîíÿòü, ÷òî ñîá�ñòâåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè äèñêðåòíîãî ñïåêòðàE` = �~2� 2̀=2m ñîîòâåòñòâóþò ïîëþñàì �óíêöèè(33). Òðàíñöåíäåíòíûå óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèé äèñêðåòíîãî ñïåêòðàèìåþò âèä 1��`(�) = �K`+3=2(�r0)k0K`+1=2(�r0) : (34)Çäåñü K`+1=2(z) � ìîäè�èöèðîâàííàÿ ñ�åðè÷åñêàÿ�óíêöèÿ Áåññåëÿ âòîðîãî ðîäà (�óíêöèÿ Ìàêäî�íàëüäà), à â �îðìóëå (33) I`+1=2(z) � ìîäè�èöèðî�âàííàÿ ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ Áåññåëÿ ïåðâîãî ðîäà.Âåëè÷èíà C`(�), îïðåäåëåííàÿ �îðìóëîé (33), íåÿâëÿåòñÿ êîý��èöèåíòîì àìïëèòóäû ýëåêòðîííîãîðàññåÿíèÿ â íåïîñðåäñòâåííîì ïîíèìàíèè, ïîñêîëü�êó òàêîâîé íå ñóùåñòâóåò ïðè îòðèöàòåëüíûõ ýíåð�ãèÿõ E < 0. Ïðîñòî ìàòåìàòè÷åñêèé ïðèåì ïåðåõî�äà îò (32) ê (33) ïîçâîëÿåò íàéòè äèñêðåòíûé ñïåêòðýíåðãèé â íàøåé ìîäåëè ïîòåíöèàëà àòîìà, íå ðåøàÿñîîòâåòñòâóþùèõ óðàâíåíèé Øðåäèíãåðà â ðàçëè÷�íûõ îáëàñòÿõ âíóòðè è âíå àòîìà è íå ñøèâàÿ çàòåìýòè ðåøåíèÿ ìåæäó ñîáîé.Òåïåðü îïÿòü âåðíåìñÿ ê �îðìóëå (32), ïðåäâàðè�òåëüíî óïðîñòèâ âûðàæåíèå âáëèçè âåùåñòâåííûõïîëîæèòåëüíûõ êîðíåé �óíêöèè S`(�):S`(�) = y` �p2�x0� [1��`(�)℄�p2�y`+1 �p2�x0�k0(�) == (�� ��̀)dS`(� = ��̀)d� ; (35)ãäå � = ~2k2=2mEB.Òðàíñöåíäåíòíûå óðàâíåíèÿ äëÿ ýíåðãèé ��̀, ÿâ�ëÿþùèõñÿ êîðíÿìè �óíêöèé S`(�), èìåþò âèäY`+1=2 �p2��x0� [1��`(��)℄ == p2��Y`+3=2 �p2��x0�k0(��) : (36)

Çäåñü Y`+1=2(z) � �óíêöèÿ Íåéìàíà ñ ïîëóöåëûìèíäåêñîì. Íå äëÿ âñåõ ` ýòè óðàâíåíèÿ èìåþò ðåøå�íèÿ.Ïðîöåäóðà ïîèñêà ÷ëåíîâ C`(�) àìïëèòóäû ðàññå�ÿíèÿ, ó êîòîðûõ �óíêöèÿ S`(�) èìååò âåùåñòâåííûåêîðíè (èëè, ÷òî òî æå ñàìîå, ãäå jC`(� = ��̀)j = 1) äà�åò âîçìîæíîñòü ïðåäñòàâèòü àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿf(#; k) â âèäå ñóììû äâóõ òèïîâ ñëàãàåìûõ. Ó îä�íèõ ñëàãàåìûõ íåò êîðíåé íà âåùåñòâåííîé îñè ïî�ëîæèòåëüíûõ ýíåðãèé è ýòè ñëàãàåìûå àìïëèòóäûîòíîñÿòñÿ ê òàê íàçûâàåìîìó ïîòåíöèàëüíîìó ðàñ�ñåÿíèþ. Òå æå ñëàãàåìûå, ó êîòîðûõ èìåþòñÿ íóëè�óíêöèè S`(�) íà îñè ïîëîæèòåëüíûõ ýíåðãèé, îòíî�ñÿòñÿ ê ðåçîíàíñíîìó ðàññåÿíèþ.Êîý��èöèåíò àìïëèòóäû ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿ�íèÿ òîãäà ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàêC`(�) = i �dS`(��̀)d� ��1 ��(j` �p2��̀x0� [1��`(��̀)℄�p2��̀j`+1 �p2��̀x0�k0(��̀) )..(����̀�i �dS`(��̀)d� ��1 nj` �p2��̀x0� [1��`(��̀)℄ �� p2��̀j`+1 �p2��̀x0�k0(��̀) )) : (37)Òåïåðü âèäíî, ÷òî âáëèçè êîðíåé �óíêöèèS`(� = ��̀) = 0 àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ èìååò â íåïðå�ðûâíîì ñïåêòðå êîìïëåêñíûé ïîëþñ � = ��̀ � ij`j,ïðè÷åì ìíèìàÿ ÷àñòü ýíåðãèè ýòîãî ñîñòîÿíèÿèìååò îòðèöàòåëüíîå çíà÷åíèå è ðàâíà`(��̀) = �dS`(��̀)d� ��1(j` �p2��̀x0� [1��`(��̀)℄ �� p2��̀j`+1 �p2��̀x0�k0(��̀) ) : (38)Ó÷èòûâàÿ âñå ñêàçàííîå âûøå, àìïëèòóäó ðàññå�ÿíèÿ (18) ïðåäñòàâèì ñëåäóþùèì îáðàçîì:f(#; k) = 1ik 1X̀=0(2`+ 1)P`[os#℄C`(k)�� X`=`R j`R(��)j(2`R + 1)P`R [os#℄k� ��� ��̀R + ij`R(��)j� : (39)Â ïåðâîì ñëàãàåìîì ýòîé �îðìóëû ñîáðàíû âñå÷ëåíû, îïðåäåëÿþùèå ïîòåíöèàëüíîå ðàññåÿíèå, ò. å.òàêèå, â êîòîðûõ jC`(k)j 6= 1, à âî âòîðîì ñëàãàåìîìñîáðàíû âñå ÷ëåíû àìïëèòóäû ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿ�íèÿ, äëÿ êîòîðûõ jC`(k = k�)j = 1.810



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014 Îñîáåííîñòè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ : : :Ñëåäîâàòåëüíî, ïðè ïåðåõîäå îò E < 0 ê E > 0óðàâíåíèÿ äëÿ âåùåñòâåííûõ îòðèöàòåëüíûõ çíà÷å�íèé ïîëþñîâ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà (33) ïåðåõîäÿò âóðàâíåíèÿ (37) äëÿ êîìïëåêñíûõ ïîëþñîâ íåïðåðûâ�íîãî ñïåêòðà, âåùåñòâåííàÿ ÷àñòü êîòîðûõ îáðàùà�åòñÿ â íóëü äëÿ ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèé êâà�çèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé.Êâàçèäèñêðåòíûé ñïåêòð ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèéýíåðãèè ïðè E > 0, îïðåäåëÿåìûé êîìïëåêñíûìèïîëþñàìè (37), ìîæåò ñîîòâåòñòâîâàòü ðåçîíàíñíî�ìó çàõâàòó âíåøíåãî ýëåêòðîíà â ïîòåíöèàëüíóþÿìó ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñ îäèíà�êîâûì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì L = `, êàê äëÿ âíåø�íåãî ýëåêòðîíà, òàê è äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåé ýëåê�òðîííîé îáîëî÷êè àòîìà. �åçîíàíñíûé çàõâàò áó�äåò òîãäà, êîãäà ��̀ < u(L = `; x = x0), ò. å. êî�ãäà êâàçèäèñêðåòíûé óðîâåíü âíóòðè àòîìà ñ äâóõñòîðîí îãðàíè÷åí ñòåíêàìè ý��åêòèâíîãî ïîòåíöè�àëà. Ïðè ýòîì, êîíå÷íî, äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ óñëî�âèå j`(��̀)j � ��̀. Êðîìå òîãî, ÷òîáû ðåçîíàíñ áûëõîðîøî îïðåäåëåííûì, ìíèìûå ÷àñòè ýíåðãèé äâóõáëèçëåæàùèõ êâàçèäèñêðåòíûõ óðîâíåé íå äîëæíûáûòü îäíîãî ïîðÿäêà ñ ýíåðãåòè÷åñêèì çàçîðîì ìåæ�äó ýòèìè óðîâíÿìè. ×åì áëèæå ýíåðãèÿ ��̀ ê ãðà�íè÷íîé ýíåðãèè EB(Z � Zd)=x0, òåì ñëàáåå ïðîÿâ�ëÿþòñÿ ðåçîíàíñíûå ñâîéñòâà òàêîãî óðîâíÿ çàõâà�òà. Ïîñêîëüêó, âî-ïåðâûõ, ïðàâàÿ ñòåíêà ý��åêòèâ�íîãî ïîòåíöèàëà áóäåò çàêàí÷èâàòüñÿ ïðè ãîðàçäîìåíüøåé ýíåðãèè, è âî-âòîðûõ, êàê ïðàâèëî, ìíèìàÿ÷àñòü ýíåðãèè òàêîãî óðîâíÿ ñëèøêîì âåëèêà è ñî�îòâåòñòâóþùåå ïàðöèàëüíîå ñå÷åíèå íå áóäåò èìåòüâ îêðåñòíîñòè ýòîãî óðîâíÿ çàìåòíîãî ìàêñèìóìà.Âåëè÷èíîé j`(��̀)j îïðåäåëÿåòñÿ âåðîÿòíîñòü ðàñ�ïàäà êâàçèñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà, çà�õâà÷åííîãî â ý��åêòèâíóþ ïîòåíöèàëüíóþ ÿìóL-îé îáîëî÷êè àòîìà. Âðåìÿ æèçíè òàêîãî ñîñòîÿ�íèÿ ðàâíî � = ~=EBj`(��̀)j.Èíòåðåñíàÿ îñîáåííîñòü êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñî�ñòîÿíèé ñîñòîèò â òîì, ÷òî îòðèöàòåëüíîå çíà÷åíèåìíèìîé ÷àñòè ýíåðãèè ðåçîíàíñà ñîîòâåòñòâóåò ýêñ�ïîíåíöèàëüíîìó ðîñòó äëÿ ðàñõîäÿùåéñÿ ñ�åðè÷å�ñêîé âîëíû ñ óäàëåíèåì îò ãðàíèöû àòîìà, ÷òî èîçíà÷àåò âðåìåííîé ðàñïàä ñîîòâåòñòâóþùåãî ñîñòî�ÿíèÿ.5. ÑÅ×ÅÍÈÅ ÓÏ�Ó�Î�Î �ÀÑÑÅßÍÈßÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂÏîëíîå ñå÷åíèå óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîââî âñþ ñ�åðó òåëåñíûõ óãëîâ ïðîùå âñåãî îïðåäå�

ëèòü ñ ïîìîùüþ ¾îïòè÷åñêîé òåîðåìû òåîðèè ðàññå�ÿíèÿ¿ [9℄ è �îðìóëû (18):�(�) = 4�aBp2� Im f(# = 0; �) == 2�a2B� 1X̀=0(2`+ 1)jC`(�)j2: (40)Ïàðöèàëüíîå ñå÷åíèå, ïðîèíòåãðèðîâàííîå ïîâñåì ïîëÿðíûì è àçèìóòàëüíûì óãëàì, äëÿ îðáè�òàëüíîãî ìîìåíòà ` äëÿ áûñòðîãî ýëåêòðîíà ñ âåðîÿò�íîñòüþ íàõîäèòüñÿ â àòîìå îïðåäåëÿåòñÿ �îðìóëîé�(`; �) = 2�a2B� (2`+ 1)jC`(�)j2: (41)�àñ÷åò ïîêàçûâàåò, ÷òî ìîìåíòû ñ ` > 7 âíîñÿòíè÷òîæíî ìàëûé âêëàä âî âñåì äèàïàçîíå ýíåðãèé�, ïðèíàäëåæàùèõ ê òàê íàçûâàåìûì ñðåäíèì ýíåð�ãèÿì. Ïîýòîìó â ñóììå ïî ìîìåíòàì äëÿ ïîëíîãîñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ìîæíî îãðàíè÷èòüñÿ äèàïàçîíîì0 � ` � 7. Òàê ÷òî�(�) = `=7X̀=0 �(`; �): (42)Ñå÷åíèå óïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ âîáðàòíóþ ïîëóñ�åðó òåëåñíûõ óãëîâ ðàññ÷èòûâàåò�ñÿ ïî �îðìóëå�bs(�) = �a2B� 7X̀=0 7Xm=0(2`+ 1)(2m+ 1)�� C`(�)C�m(�)Y`;m: (43)Çäåñü Y`;m = 0Z�1 dxP`(x)Pm(x): (44)Ýíåðãîóãëîâàÿ ñòðóêòóðà ñå÷åíèÿ óïðóãîãîýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ ðàññ÷èòûâàåòñÿ â ñëåäóþ�ùåì âèäå:�(�; #) = �a2B� 7X̀=0 7Xm=0(2`+1)(2m+1)C`(�)C�m(�)�� P`[os#℄Pm[os#℄: (45)5.1. Óïðóãîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ íà àòîìàõöèðêîíèÿÝëåêòðîííàÿ êîí�èãóðàöèÿ àòîìà Zr èìååò âèä1s22s22p63s23p63d104s24p64d25s2. Ìîäåëüíûé ïîòåí�öèàë Ìåíñèíã äëÿ àòîìà öèðêîíèÿ èìååò ñëåäóþùèå811
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6 8 10 12 14 �0:75312
34�bs3:099
0�èñ. 3. Êðèâàÿ çàâèñèìîñòè èíòåãðàëüíîãî ñå÷åíèÿóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ â îáðàòíóþ ïîëóñ�åðó òåëåñíûõóãëîâ îò ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ, íàëåòàþùèõ íà àòîìöèðêîíèÿ

6 8 10 12 1446
87:932�

2:1922 ��èñ. 4. Êðèâàÿ çàâèñèìîñòè èíòåãðàëüíîãî ñå÷åíèÿóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �(�) â ïîëíûé òåëåñíûé óãîëäëÿ àòîìà öèðêîíèÿïàðàìåòðû: Z = 40, Zd = 12, x1 = 0:156, x0 = 0:8501.Ý��åêòèâíàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ äëÿ d-ýëåêò-ðîíîâ ïåðåñåêàåò íóëåâîé óðîâåíü ýíåðãèè ïðàâîéñòåíêîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ñ L = 2 íà ðàññòîÿíèèxd = 0:718 îò ÿäðà. Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ àòîìíûõýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà âíåøíåé ñ�åðå x = x0,ñîñòàâëÿåò 896 ýÂ.Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíà �îðìà ëèíèè ñå÷åíèÿóïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ â îáðàòíóþ ïî�
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6 8 10 12 14 155�1:0�0:5

0:50
1:0Sl

1 2 3
3 0 ��èñ. 5. �ðà�è÷åñêîå ðåøåíèå òðàíñöåíäåíòíûõóðàâíåíèé (35) äëÿ êîðíåé �óíêöèé S`(�), îïðå-äåëÿþùèõ ýíåðãèè êâàçèäèñêðåòíûõ óðîâíåé ðå-çîíàíñíîãî çàõâàòà ýëåêòðîíîâ àòîìîì öèðêîíèÿ.Êîðíè �óíêöèé S`(�) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé òî÷êè ïå-ðåñå÷åíèÿ êðèâûõ ñ íóëåâûì óðîâíåì, êîòîðûé äà-åòñÿ �óíêöèåé O(�) = 0ëóñ�åðó òåëåñíûõ óãëîâ, ðàññ÷èòàííàÿ ïî �îðìó�ëå (43). Ïî îñè àáñöèññ îòëîæåíà ýíåðãèÿ â äèà�ïàçîíå 5 < � < 15, äîñòàòî÷íîì äëÿ àíàëèçà. Âñâîþ î÷åðåäü, íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà �îðìà ëè�íèè ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ íàâñå óãëû, ðàññ÷èòàííàÿ ïî �îðìóëå (42). Ìàêñèìó�ìû íà îáîèõ êðèâûõ ïî ýíåðãèè áëèçêè ê çíà÷åíèþ�� = 8:29 = 226 ýÂ. Íà ðèñ. 5 õîðîøî âèäíî, ÷òîïîëîæåíèå ýíåðãèè ìàêñèìóìà ñîâïàäàåò ñ êîðíåìóðàâíåíèÿ (35) S`=3(�) = 0:1��`=3(k�) = k�Y9=2(k�r0)k0(k�)Y7=2(k�r0) : (46)Ýòî òà ýíåðãèÿ �� = ~2(k�)2=2mEB, ïðè êîòî�ðîé ìîäóëü àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ jC`=3(� = ��)j = 1.Ñëåäîâàòåëüíî, èç ðåøåíèÿ òðàíñöåíäåíòíîãî óðàâ�íåíèÿ (46) îïðåäåëÿåòñÿ ïîëîæåíèå êâàçèñòàöèîíàð�íîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ ðåçîíàíñíîãî çàõâàòàýëåêòðîíà ñ îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì ` = 3 ïîòåí�öèàëüíîé ÿìîé f -ýëåêòðîíîâ àòîìà. Ïîòåíöèàëüíûéáàðüåð ó ïðàâîé ñòåíêè ÿìû ïðè ýíåðãèè E = EB��óæå îòñóòñòâóåò, òàê ÷òî âðåìÿ æèçíè çàõâà÷åííî�812



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014 Îñîáåííîñòè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ : : :
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1�èñ. 6. Êðèâûå ÷åòûðåõ ïåðâûõ ïàðöèàëüíûõ ñå÷å-íèé óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ â ïîëíûé òåëåñíûé óãîë
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�èñ. 7. Ýíåðãåòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ðÿäà íåäèà-ãîíàëüíûõ ýëåìåíòîâ ìàòðèöû ïàðöèàëüíûõ ñå÷å-íèé óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà â îáðàòíóþ ïî-ëóñ�åðó òåëåñíûõ óãëîâ. Êðèâûìè èçîáðàæåíû èí-òåð�åðåíöèîííûå ñå÷åíèÿ ñ åäèíè÷íîé ðàçíèöåéâ îðáèòàëüíûõ ìîìåíòàõ ó êîý��èöèåíòîâ àìïëè-òóä ðàññåÿíèÿ, âõîäÿùèõ â êà÷åñòâå ñîìíîæèòå-ëåé â òàêèå ñå÷åíèÿ: êðèâàÿ 1 � �bs(3; 4; �) ++ �bs(4; 3; �); 2 � �bs(2; 3; �) + �bs(3; 2; �); 3 ��bs(1; 2; �) + �bs(2; 1; �)
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#�èñ. 8. Ïîëÿðíàÿ äèàãðàììà óãëîâîãî ðàñïðåäå-ëåíèÿ ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ � ýëåêòðîíà íàóãëû # � �=2 ñ ýíåðãèåé, ñîîòâåòñòâóþùåé ïîëî-æåíèþ êâàçèñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ �`=3 = 8:29 âàòîìå öèðêîíèÿãî ýëåêòðîíà íà ýòîì óðîâíå íå ìîæåò áûòü âåëè�êî (��) = �2:054, � = ~=EB j(��)j = 1:2 � 10�17 ñ.Î íåì ìîæíî òàêæå ñóäèòü ïî øèðèíå ýíåðãåòè�÷åñêîãî ìàêñèìóìà ñå÷åíèÿ. Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâ�ëåíû ïåðâûå ÷åòûðå ïàðöèàëüíûõ ñå÷åíèÿ ïîëíî�ãî óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ (ò. å. íà âñå óãëû). Ñå÷åíèå�`=3(�) èìååò ìàêñèìóì ïðè � = 8:079. Ïîëóøèðè�íà ýòîãî ìàêñèìóìà íà ïîëîâèíå âûñîòû ïèêà ñî�ñòàâëÿåò �1=2;`=3(��) = 2:246 = 61:1 ýÂ. Ïåðåäíèé�ðîíò ýëåêòðîííîé âîëíû, äâèæóùèéñÿ ñî ñêîðî�ñòüþ 8:96 � 108 ñì/ñ, íàõîäÿñü íà êâàçèäèñêðåòíîìóðîâíå, ïðîäâèíåòñÿ â àòîìå íà ðàññòîÿíèå 1.05�A,ñîñòàâëÿþùåå òîëüêî 65% îò ðàçìåðà ìåòàëëè÷åñêî�ãî ðàäèóñà àòîìà Zr (rZr = 1:6�A), ïðåæäå ÷åì ýëåê�òðîí ïîêèíåò àòîì.Ôîðìà ýíåðãåòè÷åñêîé çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿóïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ â îáðàòíóþ ïîëó�ñ�åðó òåëåñíûõ óãëîâ �bs(�) çàìåòíî èñêàæåíà ïîñðàâíåíèþ ñ �(�) çà ñ÷åò âëèÿíèÿ èíòåð�åðåíöèèïàðöèàëüíûõ àìïëèòóä. Òåì íå ìåíåå ïîëîæåíèÿìàêñèìóìîâ ñå÷åíèé �(�) ! 8:07 è �bs(�) ! 8:73ïî÷òè ñîâïàäàþò, íî ñå÷åíèå â îáðàòíóþ ïîëó�ñ�åðó îòëè÷àåòñÿ çàìåòíîé àñèììåòðèåé �îðìûìàêñèìóìà ñ ðåçêèì ïîäúåìîì íà ëåâîì êðûëå èìåäëåííûì ñïàäîì íà ïðàâîì êðûëå îò ìàêñèìóìà.Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ îòðèöàòåëüíûì âêëàäîì èíòåð��åðåíöèîííûõ ïàðöèàëüíûõ ñå÷åíèé ñ åäèíè÷íîéðàçíèöåé â îðáèòàëüíûõ ìîìåíòàõ, èçîáðàæåííûõíà ðèñ. 7.813



Á. Í. Ëèáåíñîí ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014Íà ðèñ. 8 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà íà áîëüøèå óãëû ñýíåðãèåé � = 8:29, ïðè êîòîðîé îí çàõâàòûâàåòñÿíà êâàçèäèñêðåòíûé óðîâåíü ñ ` = 3. Îñíîâíîé ìàê�ñèìóì óãëîâîé çàâèñèìîñòè ðàñïîëàãàåòñÿ ïðè óãëå# = �, ò. å. äëÿ ðàññåÿíèÿ íàçàä. Ìèíèìóìû ñå÷å�íèÿ ðàñïîëàãàåòñÿ ïðè óãëàõ # = 90Æ è # = 147:9Æ.Âáëèçè óãëîâûõ ìèíèìóìîâ âåëèêî âëèÿíèå îòðè�öàòåëüíûõ èíòåð�åðåíöèîííûõ ñîñòàâëÿþùèõ ïàð�öèàëüíûõ ñå÷åíèé, â òî âðåìÿ êàê âäàëè îò òàêèõóãëîâ óãëîâàÿ çàâèñèìîñòü áëèçêà ê P 23 [os#℄ ñ ìàê�ñèìóìîì ïðè óãëå # = 120:7Æ.Ýíåðãèè óðîâíåé äèñêðåòíîãî ñïåêòðà òàêîâû:Es(L = 0) = �10:65EB, Ep(L = 1) = �11:74EB,Ed(L = 2) = �12:0EB. Ýíåðãèÿ êâàçèäèñêðåòíîãîóðîâíÿ ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà ýëåêòðîíà ïîòåíöèàëü�íîé ÿìîé f -îáîëî÷êè ðàâíà Ef (L = 3) = 8:29EB.Äðóãèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé â ñïåêòðå Zr íåò.6. ÎÑÍÎÂÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ1. Èñõîäÿ èç àíàëèçà ñâîéñòâ ïîòåíöèàëà Òîìà�ñà �Ôåðìè, îïðåäåëÿþùèõ ïîÿâëåíèå àòîìíîé îáî�ëî÷êè ñ çàäàííûì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì, ïîëó�÷åíî âûðàæåíèå äëÿ ðàäèóñà ýêðàíèðîâàíèÿ ýêðà�íèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà àòîìà. Ïî�ñòðîåííàÿ íà îñíîâå òàêîãî ýêðàíèðîâàííîãî êóëî�íîâñêîãî ïîòåíöèàëà ý��åêòèâíàÿ ïîòåíöèàëüíàÿýíåðãèÿ öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷åñêîãî ïîëÿ äàåò ïðà�âèëüíóþ êàðòèíó ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê äëÿ ãðóïïû àòîìîâ Ïåðèîäè�÷åñêîé ñèñòåìû Ìåíäåëååâà ñ 21 � Z � 57.2. Ïðåäëîæåíà ìîäåëü êîìáèíèðîâàííîãî ïîòåí�öèàëà Ìåíñèíã äëÿ àòîìîâ ñ ýëåêòðîííûìè s-, p-,d-îáîëî÷êàìè. Òàêîé ïîòåíöèàë àòîìà äîïóñêàåòòî÷íîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà. Ïëîòíîñòüðàñïðåäåëåíèÿ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ ïðåäñòàâëÿåòñîáîé äâå ñ�åðû, íà ïîâåðõíîñòè êîòîðûõ íàõîäÿòñÿýòè ýëåêòðîíû. Íà âíóòðåííåé ñ�åðå íàõîäÿòñÿ ýëåê�òðîíû d-îáîëî÷êè, íà âíåøíåé ñ�åðå � ýëåêòðîíûs-, p-îáîëî÷åê. �àäèóñ âíóòðåííåé îáîëî÷êè îïðåäå�ëÿåòñÿ èç ñîîòíîøåíèé áàëàíñà ñèë, äåéñòâóþùèõíà ýòè ýëåêòðîíû â ïîëå çàðÿæåííîãî ÿäðà. �àäèóñâíåøíåé îáîëî÷êè îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿ ðàâåí�ñòâà êîîðäèíàòû ïåðåñå÷åíèÿ âîñõîäÿùåé ÷àñòè êðè�âûõ ý��åêòèâíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîí�íîé d-îáîëî÷êè ñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì ïî�òåíöèàëîì àòîìà è êîìáèíèðîâàííûì ïîòåíöèàëîìÌåíñèíã.3. Ïîëó÷åíî ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñêîìáèíèðîâàííûì ïîòåíöèàëîì Ìåíñèíã. Ïîëó÷åí�

íîå ðåøåíèå ñïðàâåäëèâî ïðè óñëîâèè òîãî, ÷òî ýíåð�ãèÿ óïðóãî ðàññåèâàåìûõ ýëåêòðîíîâ ìåíüøå ïîòåí�öèàëüíîé ýíåðãèè àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõ�ñÿ íà âíåøíåé ñ�åðå ïîòåíöèàëà. Äëÿ ðÿäà àòîìîâñ 37 � Z � 42 âûäåëåíû ñëàãàåìûå àìïëèòóäûðàññåÿíèÿ, îòâå÷àþùèå çà ðåçîíàíñíûé çàõâàò íàêâàçèäèñêðåòíûé óðîâåíü ïàäàþùåãî íà àòîì ýëåê�òðîíà â ñîñòîÿíèè ñ âûäåëåííûì îðáèòàëüíûì ìî�ìåíòîì. Ñå÷åíèå óïðóãîãî ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿâ îáðàòíóþ ïîëóñ�åðó òåëåñíûõ óãëîâ èìååò ìàê�ñèìóì ïî ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ â îêðåñòíîñòè òàêîãîêâàçèäèñêðåòíîãî óðîâíÿ. Ýíåðãåòè÷åñêàÿ øèðèíàòàêîãî ìàêñèìóìà çàâèñèò îò âðåìåíè æèçíè äàííî�ãî êâàçèñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ çàõâà÷åííîãî àòî�ìîì ýëåêòðîíà. Âðåìÿ æèçíè òàêîãî ñîñòîÿíèÿ çà�õâà÷åííîãî ýëåêòðîíà îïðåäåëÿåòñÿ èç ðàñ÷åòà ìíè�ìîé ÷àñòè ýíåðãåòè÷åñêîãî ïîëþñà àìïëèòóäû ðàñ�ñåÿíèÿ. Ïîëîæèòåëüíîå çíà÷åíèå âåùåñòâåííîé ÷à�ñòè òàêîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî ïîëþñà ñîîòâåòñòâóåòýíåðãèè êâàçèñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ íåïðåðûâíî�ãî ñïåêòðà.4. Ôîðìà ëèíèè ìàêñèìóìîâ ñå÷åíèÿ óïðóãîãîýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ â ïîëíûé òåëåñíûé óãîë áî�ëåå ñèììåòðè÷íà ïî ñðàâíåíèþ ñ �îðìîé ëèíèè ìàê�ñèìóìîâ ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ â îáðàòíóþ ïîëóñ�åðóóãëîâ. Áîëåå ñèììåòðè÷íûé âèä ìàêñèìóìà ó ïîë�íîãî ñå÷åíèÿ íà âñå óãëû îáóñëîâëåí îòñóòñòâèåìàñèììåòðèè âëèÿíèÿ èíòåð�åðåíöèîííûõ ñå÷åíèé ñðàçíèöåé â åäèíèöó äëÿ îðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ óñîñòàâëÿþùèõ ýòè ñå÷åíèÿ àìïëèòóä ðàññåÿíèÿ.5. �àñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ âåùåñòâåííîé ��̀=3 è ìíè�ìîé `=3 ÷àñòåé ýíåðãèé êâàçèäèñêðåòíûõ óðîâíåéðåçîíàíñíîãî çàõâàòà äëÿ ðÿäà ýëåìåíòîâ, ñîäåðæà�ùèõ ýëåêòðîííûå s-, p-, d-îáîëî÷êè, à òàêæå ïà�ðàìåòð y, õàðàêòåðèçóþùèé ðàññîãëàñîâàíèå ïîëî�æåíèÿ äíà ïîòåíöèàëüíûõ ÿì Usr(xmin; L = 2) �� umin �x = 2:52=(Z � Zd); L = 2�, ïðèâåäåíû â òàá-ëèöå.Â ñòîëáöå ���̀=3 ïðèâåäåíà ïîãðåøíîñòü â îïðå�äåëåíèè ïîëîæåíèÿ ýíåðãèè êâàçèñòàöèîíàðíîãîóðîâíÿ ðåçîíàíñíîãî çàõâàòà ýëåêòðîíà ñ ` = 3.�àñ÷åòíûå äàííûå, ïðèâåäåííûå â òàáëèöå,óêàçûâàþò íà íàëè÷èå êâàçèñòàöèîíàðíûõ óðîâíåéçàõâàòà ó àòîìîâ, èìåþùèõ îáîëî÷êè ñ s-, p-,d-ýëåêòðîíàìè, äëÿ êîòîðûõ âîçìîæíà ïðîöåäóðàçàìåíû ïîòåíöèàëà àòîìà äâóõïàðàìåòðè÷åñêîéìîäåëüþ ðàññåèâàòåëÿ ïî Ìåíñèíã. Èç òàáëèöûñëåäóåò, ÷òî êîìáèíèðîâàííûé ïîòåíöèàë Ìåíñèíãíàèëó÷øèì îáðàçîì ïðèìåíèì ê àòîìó öèðêîíèÿ.Èñòèííûå ýíåðãåòè÷åñêèå ïîëîæåíèÿ óðîâíåé çà�õâàòà òàê æå, êàê è ìàêñèìóìîâ â ñå÷åíèè óïðóãîãîýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ, ìîãóò îòëè÷àòüñÿ îò äàí�814



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 5, 2014 Îñîáåííîñòè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ : : :ÒàáëèöàÀòîì Z Zd ��̀=3 ���̀=3 `=3 yRb 37 10 9.57 �2:06 �3:13 0.126Sr 38 10 8.68 �2:18 �2:28 0.142Y 39 11 8.48 �0:72 �2:16 0.044Zr 40 12 8.29 �0:66 �2:05 0.041Nb 41 13 8.74 �2:94 �2:54 0.206Mo 42 15 8.57 �3:57 �2:44 0.246íûõ òàáëèöû âñëåäñòâèå íåäîñòàòî÷íîé ïîëíîòûìîäåëè äâóõïàðàìåòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà Ìåíñèíã.Ïî êðàéíåé ìåðå äëÿ ìîëèáäåíà ðàçíèöà ìåæäó ðàñ�÷åòíûì ïîëîæåíèåì ìàêñèìóìà ñå÷åíèÿ óïðóãîãîýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ è èçâåñòíûì ýêñïåðèìåí�òàëüíûì çíà÷åíèåì ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 20%.Âûðàæàþ ñâîþ ïðèçíàòåëüíîñòü Â. �óìÿíöåâóçà ðÿä öåííûõ çàìå÷àíèé, ñïîñîáñòâóþùèõ óëó÷øå�íèþ ñîäåðæàíèÿ ñòàòüè.

ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Â. Â. �óìÿíöåâ, Þ. À. Ìîðîçîâ, Á. Í. Ëèáåíñîí,ÆÝÒÔ 63, 1221 (1972).2. À. �. Øóëüìàí, Â. Â. Êîðàáëåâ, Þ. À. Ìîðîçîâ,Èçâ. ÀÍ ÑÑÑ�, ñåðèÿ �èç. 35, 1060 (1971).3. Þ. À. Ìîðîçîâ, Â. Â. �óìÿíöåâ, Äîêëàä íà ñèìïîçè�óìå ïî âòîðè÷íîé è �îòîýëåêòðîííîé ýìèññèè, ïî�ñâÿùåííîì ïàìÿòè ÷ë.-êîðð. ÀÍ ÑÑÑ� Ä. Â. Çåð�íîâà, àïðåëü (1972).4. È. Ì. Áðîíøòåéí, Á. Ñ. Ôðàéìàí, Âòîðè÷íàÿ ýëåê�òðîííàÿ ýìèññèÿ, Íàóêà, Ìîñêâà (1969), ñ. 58.5. D. R. Hartee, Pro. Cambridge Philos. So. 24, 89(1928).6. V. Fok, Z. Phys. 61, 126 (1930).7. W. Kohn and L. J. Sham, Phys. Rev. A 140, 1133(1965).8. Ë. Ä. Ëàíäàó, Å. Ì. Ëè�øèö, Êâàíòîâàÿ ìåõàíè�êà. Íåðåëÿòèâèñòñêàÿ òåîðèÿ, Ôèçìàòãèç, Ìîñêâà(1963), ñ. 132, 309, 617.9. À. Ñ. Äàâûäîâ, Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà, Íàóêà, Ìîñê�âà (1973), ñ. 513.

815


