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ÊÎÌÏÒÎÍÎÂÑÊÎÅ �ÀÑÑÅßÍÈÅ �ÅÍÒ�ÅÍÎÂÑÊÎ�Î ÔÎÒÎÍÀÀÒÎÌÎÌ Ñ ÎÒÊ�ÛÒÎÉ ÎÁÎËÎ×ÊÎÉÀ. Í. Õîïåðñêèé *, À. Ì. Íàäîëèíñêèé�îñòîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò ïóòåé ñîîáùåíèÿ344038, �îñòîâ-íà-Äîíó, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 9 �åâðàëÿ 2012 ã.Â îäíîêîí�èãóðàöèîííîì ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà âíå ðàìîê øèðîêî èñïîëüçóåìîãî â ëèòåðàòóðå èì-ïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîñòðîåíà íåðåëÿòèâèñòñêàÿ êâàíòîâàÿ òåîðèÿ íåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâñêîãîðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà ñâîáîäíûì ìíîãîýëåêòðîííûì àòîìîì ñ îòêðûòîé îáîëî÷êîé â îñíîâ-íîì ñîñòîÿíèè. Ïåðåõîä ê àòîìó ñ çàïîëíåííûìè îáîëî÷êàìè âîñïðîèçâîäèò ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûåðàíåå â ðàáîòàõ àâòîðîâ [6; 7℄. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû òåñòîâîãî ðàñ÷åòà äëÿ àòîìîâ ñ îòêðûòîé (Ti,Fe) è çàïîëíåííîé (Zn) 3d-îáîëî÷êîé îñòîâà. Ó÷òåíû ý��åêòû ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè îäíîýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé â ïîëå îñòîâíûõ âàêàíñèé. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðè-ìåíòà [15; 16℄. Óñòàíîâëåíî, ÷òî â èññëåäîâàííûõ äèàïàçîíàõ ýíåðãèé ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà ðåçóëüòàòûèìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ íå òîëüêî êîëè÷åñòâåííî, íî è êà÷åñòâåííî íå ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìèíàøåé òåîðèè. Â ÷àñòíîñòè, â îêðåñòíîñòè ëèíèè óïðóãîãî (òîìñîíîâñêîãî è ðýëååâñêîãî) ðàññåÿíèÿ èì-ïóëüñíîå ïðèáëèæåíèå ïðèâîäèò ê ñèëüíîé ïåðåîöåíêå âêëàäîâ â âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ îò ãëóáîêèõîáîëî÷åê àòîìà, ó÷àñòâóþùèõ â íåóïðóãîì ðàññåÿíèè �îòîíà ëèøü âèðòóàëüíî. Ïðåäñòàâëÿåìàÿ òåîðèÿíîñèò îáùèé õàðàêòåð è åå ïðèìåíèìîñòü ê òîìó èëè èíîìó ýëåìåíòó òàáëèöû Ìåíäåëååâà ñ îòêðûòîéîáîëî÷êîé îñòîâà èëè ìíîãîýëåêòðîííîìó àòîìíîìó èîíó îãðàíè÷åíà ëèøü òðåáîâàíèåì êîððåêòíîñòèèñïîëüçîâàíèÿ íåðåëÿòèâèñòñêîãî ïðèáëèæåíèÿ Õàðòðè �Ôîêà ïðè îïèñàíèè âîëíîâûõ �óíêöèé ñîñòîÿ-íèé ðàññåÿíèÿ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÍåðåçîíàíñíîå (êîíòàêòíîå; â ïðåäñòàâëåíèèäèàãðàìì Ôåéíìàíà â âåðøèíå âçàèìîäåéñòâèÿñõîäÿòñÿ ÷åòûðå ëèíèè: ïàäàþùåãî è ðàññåÿííîãî�îòîíîâ, âîçáóæäåííîãî ýëåêòðîíà è âàêàíñèè)êîìïòîíîâñêîå ðàññåÿíèå �îòîíà ìíîãîýëåêòðîí�íûì àòîìîì � îäèí èç �óíäàìåíòàëüíûõ ïðîöåññîââ ìèêðîìèðå. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå è òåîðåòè÷åñêîåèññëåäîâàíèå ñîîòâåòñòâóþùèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ îá�ëàñòåé ñïåêòðîâ ðàññåÿíèÿ äàåò áîãàòóþ èí�îðìà�öèþ êàê î ðàññåèâàþùåé ñèñòåìå, ìíîãî÷àñòè÷íûõý��åêòàõ è èõ êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèè, òàê è îêâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé ïðèðîäå è ìàòåìàòè÷åñêîéñòðóêòóðå îïåðàòîðà ðàññåÿíèÿ.Àìïëèòóäà âåðîÿòíîñòè ýòîãî ïðîöåññà â íåðåëÿ�òèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè (äëÿ âîëíîâûõ �óíêöèéñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ è îïåðàòîðà ïåðåõîäà) êàê ìàò�ðè÷íûé ýëåìåíò îïåðàòîðà êîíòàêòíîãî ïåðåõîäà*E-mail: hopersky�vm�1�rgups.ru

Ĉ = e22me2 NXn=1(An �An)â ãàìèëüòîíèàíå âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîìàãíèòíî�ãî ïîëÿ ñ ýëåêòðîíàìè àòîìà òðàäèöèîííî ðàñ�ñìàòðèâàåòñÿ (ñì., íàïðèìåð, íåäàâíèé îáçîð [1℄)â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè (èëè åãî ìîäè�èêàöè�ÿõ) [2�4℄. Çäåñü An � Â(rn; 0) � îïåðàòîð ïîëÿ âïðåäñòàâëåíèè âòîðè÷íîãî êâàíòîâàíèÿ, rn � ðàäè�óñ-âåêòîð n-ãî ýëåêòðîíà àòîìà, N � ÷èñëî ýëåêòðî�íîâ â àòîìå, e � çàðÿä ýëåêòðîíà è me � åãî ìàññà, � ñêîðîñòü ñâåòà â âàêóóìå. Îäíàêî, êàê ïîêàçà�ëè, â ÷àñòíîñòè, íàøè èññëåäîâàíèÿ [5�7℄, â øèðî�êèõ äèàïàçîíàõ ýíåðãèé ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà è óã�ëîâ ðàññåÿíèÿ èìïóëüñíîå ïðèáëèæåíèå ñòàíîâèòñÿñóùåñòâåííî íåêîððåêòíûì. Òàê, â ÷àñòíîñòè, îäíîèç áàçîâûõ óñëîâèé ïðèìåíèìîñòè èìïóëüñíîãî ïðè�áëèæåíèÿ, çàïèñàííîå â �îðìå íåðàâåíñòâà [4℄� = In1l1(~!1 � ~!2)�1 � 1(�îðìàëüíî ìàòåìàòè÷åñêè íåêîððåêòíî îòáðàñûâà�íèå âåëè÷èíû � â àðãóìåíòå îáîáùåííîé Æ-�óíêöèè453



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012Äèðàêà), ýêâèâàëåíòíî èñêëþ÷åíèþ èç ðàññìîò�ðåíèÿ âåëè÷èí ýíåðãèé In1l1 ïîðîãîâ èîíèçàöèèn1l1-îáîëî÷åê àòîìà. Çäåñü !1 (!2) � êðóãîâàÿ ÷àñ�òîòà ïàäàþùåãî (ðàññåÿííîãî) �îòîíà. Ýòî, â ñâîþî÷åðåäü, ïðèâîäèò ê ïåðåîöåíêå âêëàäîâ àòîìíûõîáîëî÷åê â âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ. Â ñàìîì äåëå,ïðè ~!2 > ~!1 � In1l1 àòîìíûå îáîëî÷êè èîíèçèðó�þòñÿ ëèøü âèðòóàëüíî. Êàê ðåçóëüòàò, â óêàçàííîéîáëàñòè ýíåðãèé ðàññåÿííîãî �îòîíà âêëàä àòîìíûõn1l1-îáîëî÷åê â âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ ñòàíîâèòñÿèñ÷åçàþùå ìàëûì.Íåðåëÿòèâèñòñêàÿ êâàíòîâàÿ òåîðèÿ âíå ðàìîêèìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ñâîáîäíîãî àòîìà ñ1S0-òåðìîì îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîñòðîåíà â ðàáî�òàõ àâòîðîâ [5�7℄. Â äàííîé ðàáîòå ìû ïðîâîäèìîáîáùåíèå ýòîé òåîðèè íà ñëó÷àé ñâîáîäíîãî àòîìà ñîòêðûòîé s-, p-, d- èëè f -îáîëî÷êîé â îñíîâíîì ñîñòî�ÿíèè. Äëÿ ïðîâåðêè òåîðèè èññëåäîâàíû àáñîëþò�íûå çíà÷åíèÿ è �îðìà ñå÷åíèé íåðåçîíàíñíîãî êîì�ïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòî�ìàìè òèòàíà (Ti, çàðÿä ÿäðà àòîìà Z = 22, êîí�èãó�ðàöèÿ è òåðì îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿA = 3d24s2(3F2), � 1s22s22p63s23p6) è æåëåçà (Fe, Z = 26, A == 3d64s2(5D4))  îòêðûòîé 3d-îáîëî÷êîé îñòîâà. Ñöåëüþ äåìîíñòðàöèè äèíàìèêè ñå÷åíèé â ïîñëåäî�âàòåëüíîñòè ýëåìåíòîâ ñ çàïîëíÿþùåéñÿ 3d-îáîëî÷-êîé ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà äëÿ àòîìà öèíêà(Zn, Z = 30, A = 3d104s2(1S0)) èç ðàáîòû àâòî�ðîâ [7℄. Ìû íå ñòàâèëè ïåðåä ñîáîé çàäà÷è ïðîâåäå�íèÿ îáçîðà ðåçóëüòàòîâ îãðîìíîãî ìàññèâà îïóáëè�êîâàííûõ â ëèòåðàòóðå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðå�òè÷åñêèõ ðàáîò ïî èññëåäîâàíèþ ïðîöåññà ðàññåÿíèÿðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà, â ÷àñòíîñòè, 3d-ýëåìåíòàìè(îò àòîìà S, Z = 21 äî àòîìà Zn, Z = 30) òàáëè�öû Ìåíäåëååâà. Àòîìû Ti, Fe è Zn (íåñìîòðÿ íà èõïðàêòè÷åñêóþ öåííîñòü, íàïðèìåð, êàê ïîäãðóïïûáèîëîãè÷åñêè âàæíûõ ýëåìåíòîâ, òàê è äëÿ àñòðî�è�çèêè) âçÿòû íå áîëåå êàê ïðèìåð äëÿ äåìîíñòðàöèèîñíîâíûõ ïîëîæåíèé ðàçâèâàåìîé â äàííîé ðàáîòåíåðåëÿòèâèñòñêîé òåîðèè.2. ÒÅÎ�Èß�àññìîòðèì ïðîöåññ íåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâ�ñêîãî (!2 < !1) ðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî�îòîíà n1l1-îáîëî÷êîé àòîìà âèäà~!1 +A! B + ~!2; (1)ãäå (çàïîëíåííûå îáîëî÷êè êîí�èãóðàöèé çäåñü èäàëåå íå óêàçàíû)A = n1lN11 (T ); B = n1lN1�11 (T1)"l(T 0);

l = 0; 1; : : : ;1; T � LSJ; n1l1 � f; "l > f;f � óðîâåíü Ôåðìè (ñîâîêóïíîñòü êâàíòîâûõ ÷èñåëâàëåíòíîé îáîëî÷êè àòîìà), N1 � ÷èñëî çàïîëíåíèÿn1l1-îáîëî÷êè, T , T1 è T 0 � òåðìû îñíîâíîãî, ïðîìå�æóòî÷íîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé àòîìà, " � ýíåð�ãèÿ ýëåêòðîíà ñïëîøíîãî ñïåêòðà. Çäåñü è äàëåå ìûíå ó÷èòûâàåì ý��åêò ñïèí-îðáèòàëüíîãî ðàñùåïëå�íèÿ îáîëî÷åê àòîìíîãî îñòîâà. Ñ ó÷åòîì ñòðóêòóðûíåðåëÿòèâèñòñêîãî Ĉ-îïåðàòîðà êîíòàêòíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ ñ ýëåêòðîíàìèàòîìà äëÿ äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ïðî�öåññà (1) â àòîìíîé ñèñòåìå åäèíèö (e = ~ = me = 1)èìååì [4; 5℄�n1l1 = r20(e1 � e2)2� 1Z0 Hn1l1Gn1l1d"; (2)Hn1l1 = [J ℄�1 XT1T 0 XMM 0 jW j2; (3)W = NXk=1hA;M j exp(i(q � rk))jB;M 0i; (4)Gn1l1 = 1bp� exp"���n1l1 � "b �2# : (5)Â �îðìóëàõ (2)�(5) îáîçíà÷åíî:�n1l1 � d2�n1l1=d!2d
;
 � ïðîñòðàíñòâåííûé óãîë âûëåòà ðàññåÿííîãî �î�òîíà, r0 � êëàññè÷åñêèé ðàäèóñ ýëåêòðîíà, e1(e2) �âåêòîð ïîëÿðèçàöèè ïàäàþùåãî (ðàññåÿííîãî) �î�òîíà, � = !2=!1, [J ℄ = 2J + 1, M (M 0) � ïðî�åêöèÿ ïîëíîãî J (J 0)-ìîìåíòà, q = k1 � k2 �ïåðåäàííûé àòîìó èìïóëüñ, k1 (k2) � âîëíîâîéâåêòîð ïàäàþùåãî (ðàññåÿííîãî) �îòîíà, b == �beam=2pln 2, �beam � øèðèíà íà ïîëîâèíå ìàêñè�ìóìà èíñòðóìåíòàëüíîé �óíêöèè �àóññà �ËàïëàñàGn1l1 , �n1l1 = !1�!2�In1l1 . Åñëè ñïåêòðàëüíîå ðàç�ðåøåíèå ýêñïåðèìåíòà (�beam) íå ïðåâîñõîäèò åñòå�ñòâåííóþ øèðèíó ðàñïàäà (ïî êàíàëàì îæå- è ðàäè�àöèîííîãî òèïîâ) n1l1-âàêàíñèè (�n1l1 � 2n1l1), òî�óíêöèÿ �àóññà �Ëàïëàñà (5) çàìåíÿåòñÿ �óíêöèåéÊîøè�ËîðåíöàLn1l1 = (n1l1=�) �(�n1l1 � ")2 + 2n1l1��1 :Êîíêðåòèçèðóåì àíàëèòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó âåëè�÷èíû Hn1l1 èç (3), ñëåäóÿ ìåòîäàì òåîðèè íåïðèâî�äèìûõ òåíçîðíûõ îïåðàòîðîâ [8℄. Äåòàëüíî îòðàçèì454



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Êîìïòîíîâñêîå ðàññåÿíèå ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà : : :âñå ýòàïû ïîñòðîåíèÿ. Ïðåäñòàâèì ýêñïîíåíòó â (4)äâîéíûì �óíêöèîíàëüíûì ðÿäîì:exp (i(q � rk)) == 1Xt=0 tXm=�t it(�1)m[t℄jt(qrk)C(t)�m(q)C(t)m (rk); (6)C(t)m (a) = �4�[t℄�1=2 Ytm(�a; 'a); (7)jt(x) = 1t! �x2�t 1Z0 (1� z2)t os(xz) dz: (8)Çäåñü Ytm � ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ, jt � ñ�åðè÷åñ-êàÿ �óíêöèÿ Áåññåëÿ ïåðâîãî ðîäà ïîðÿäêà t (â èí�òåãðàëüíîì ïðåäñòàâëåíèè Ïóàññîíà [9℄),q = jqj = !1 (1 + �2 � 2� os �)1=2;rk = jrkj, � � óãîë ðàññåÿíèÿ (óãîë ìåæäó âåêòîðà�ìè k1 è k2), �a, 'a � ñ�åðè÷åñêèå óãëû âåêòîðà a.Ó÷òåì òåîðåìó Âèãíåðà �Ýêêàðòà,hA;M jQ(t)m jB;M 0i == (�1)J0�M 0  J 0 t J�M 0 m M !�AjjQ(t)jjB� ; (9)äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà îïåðàòîðà ðàññåÿíèÿ ïîìóëüòèïîëüíîñòè tQ(t)m = NXk=1C(t)m (rk)jt(qrk): (10)Ó÷òåì òàêæå óñëîâèå îðòîãîíàëüíîñòè 3j-ñèìâîëîâÂèãíåðà (Ætt0 � ñèìâîë Êðîíåêåðà �Âåéåðøòðàññà),XMM 0[t℄ J 0 t J�M 0 m M !�� J 0 t0 J�M 0 m0 M ! = Ætt0Æmm0 ; (11)è òåîðåìó ñëîæåíèÿ ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé,tXm=�t ���C(t)m (q)���2 = 1: (12)Òîãäà ñ ó÷åòîì âûðàæåíèé (6)�(12) èç (3) ïîëó÷àåì:Hn1l1 = [J ℄�1 XT1T 0 1Xt=0[t℄ ����AjjQ(t)jjB����2 : (13)

Â (9) â ñõåìå LS-ñâÿçè îïðåäåëåí ïðèâåäåííûé ìàò�ðè÷íûé ýëåìåíò [10℄:�AjjQ(t)jjB� == (�1)l+L1�S�J0ÆSS0pN1[L;L0; J; J 0℄ �� �lN11 LSjjlN1�11 (L1S1)l1���( l1 L L1L0 l t )( L J SJ 0 L0 t )�� �l1jjC(t)jjl�Rt(n1l1; "l); (14)Rt(n1l1; "l) = 1Z0 Pn1l1(r)jt(qr)P"l(r) dr: (15)Â âûðàæåíèè (14) íàëè÷èå ìíîæèòåëÿ ÆSS0 îòðàæà�åò �àêò ñîõðàíåíèÿ ïîëíîãî ñïèíà àòîìíîé ñèñòåìûïðè íåðåçîíàíñíîì êîìïòîíîâñêîì ðàññåÿíèè �îòî�íà àòîìîì. Â �îðìóëå (15) Pnl � ðàäèàëüíàÿ ÷àñòüâîëíîâîé �óíêöèè nl-ýëåêòðîíà, âîëíîâûå �óíêöèèn1l1-ýëåêòðîíîâ, n1l1 � f , ïîëó÷åíû ðåøåíèåì íåðå�ëÿòèâèñòñêèõ îäíîêîí�èãóðàöèîííûõ èíòåãðîäè���åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïî�ëÿ Õàðòðè �Ôîêà [11℄ äëÿ êîí�èãóðàöèè A, âîë�íîâûå �óíêöèè "l ýëåêòðîíîâ ñïëîøíîãî ñïåêòðàïîëó÷åíû ðåøåíèåì óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà äëÿêîí�èãóðàöèè B (â ïîëå n1l1-âàêàíñèè). Èçìåíå�íèå õàðòðè-�îêîâñêîãî ïîòåíöèàëà àòîìíîãî îñòàò�êà â ðåçóëüòàòå ïîÿâëåíèÿ n1l1-âàêàíñèè ïðèâîäèòê ý��åêòó ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ê ÿäðó îñòîâ�íûõ îäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé êîí�èãóðàöèè B è,êàê ðåçóëüòàò, ê äåëîêàëèçàöèè ñîñòîÿíèé ñïëîøíî�ãî ñïåêòðà. Ìåòîäû ó÷åòà (ìåòîäû òåîðèè íåîðòî�ãîíàëüíûõ îðáèòàëåé [10℄) ñîîòâåòñòâóþùåé àíàëè�òè÷åñêîé ìîäè�èêàöèè ðàäèàëüíûõ ÷àñòåé àìïëè�òóä âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäà (15) ïðåäñòàâëåíû â ðà�áîòàõ [5�7℄. Íàïðèìåð, â ñëó÷àå ïåðåõîäà 2p! "f ïîìóëüòèïîëüíîñòè t = 2 âìåñòî (15) äëÿ èññëåäóåìûõâ äàííîé ðàáîòå àòîìîâ èìååì:R2(2p0; "f+)! R2(2p; "f+);ãäå îïðåäåëåíà (â îáîçíà÷åíèÿõ Äèðàêà) êîððåëÿöè�îííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿj2pi = N2p (j2p0i � �j3p0i) ;� = h2p0j3p+ih3p0j3p+i ;h2p0j3p+i = 1Z0 P2p0(r)P3p+ (r) dr:455



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012Çäåñü N2p � ïðîèçâåäåíèå èíòåãðàëîâ ïåðåêðûâà�íèÿ ðàäèàëüíûõ ÷àñòåé âîëíîâûõ �óíêöèé ýëåêòðî�íîâ, íå ó÷àñòâóþùèõ â ïåðåõîäå, ñîñòîÿíèÿ l0 ïîëó�÷åíû â õàðòðè-�îêîâñêîì ïîëå êîí�èãóðàöèè A, àñîñòîÿíèÿ l+ � â õàðòðè-�îêîâñêîì ïîëå 2p-âàêàí-ñèè êîí�èãóðàöèè B.Çàìåòèì, ÷òî â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè âîë�íîâàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíà ñïëîøíîãî ñïåêòðà ðàñ�ñìàòðèâàåòñÿ â âèäå ïëîñêîé âîëíû [2�4℄. Òàêèì îá�ðàçîì, â ýòîì ïðèáëèæåíèè èãíîðèðóþòñÿ íå òîëü�êî �àêò áåñêîíå÷íîé ìóëüòèïîëüíîñòè (l îò 0 äî1) îäíî÷àñòè÷íûõ "l-ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ, íî èîäèí èç âàæíåéøèõ â ðåíòãåíîâñêîì äèàïàçîíå ýíåð�ãèé ðàññåèâàåìîãî �îòîíà ìíîãî÷àñòè÷íûõ ý��åê�òîâ � ý��åêò (ðàäèàëüíîé) äåëîêàëèçàöèè ñîñòîÿ�íèé ñïëîøíîãî ñïåêòðà êàê ðåçóëüòàò ðåøåíèÿ, íà�ïðèìåð, óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà äëÿ êîí�èãóðà�öèè ñ n1l1-âàêàíñèåé â àòîìíîì îñòàòêå.Îòìåòèì, ÷òî äàëüíåéøåå ðàçâèòèå èçëàãàåìîéòåîðèè ñâÿçàíî, â ÷àñòíîñòè, ñ èññëåäîâàíèåì (íà�ðÿäó ñ (14)) ïðèâåäåííîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà âè�äà [8℄�n1l4l1+21 n2lN22 T2jjQ(t)jj �� n1l4l1+11 n2lN22 (L02S02)T 0"ljJ� : (16)Â (16) j = l� 1=2 è ó÷èòûâàåòñÿ òîò �àêò, ÷òî ïåðå�õîä n1l1 ! "l èç çàïîëíåííîé n1l1-îáîëî÷êè ïðîèñõî�äèò â ïðèñóòñòâèè îòêðûòîé (N2 < 4l2+2) n2l2-îáî-ëî÷êè êàê ¾íàáëþäàòåëÿ¿. Ïðåäïîëàãàåòñÿ òàêæå,÷òî ìåæäó n1l1-âàêàíñèåé è n2l2-îáîëî÷êîé ðåàëè�çóåòñÿ LS-ñâÿçü.Íàêîíåö, ïðîâåäåì ñóììèðîâàíèå ïî òåðìàì ââûðàæåíèè (13). Ïîäñòàâèì (14) â (13). Èñïîëüçóåì�îðìóëó ñóììèðîâàíèÿ 6j-êîý��èöèåíòîâ:Xx [x; ℄( a b d e x )( a b 0d e x ) == Æ0fabgfdeg; (17)ñâîéñòâî èõ èíâàðèàíòíîñòè:( l1 L L1L0 l t ) = ( L1 L l1t l L0 ) ; (18)è óñëîâèå îðòîãîíàëüíîñòè ãåíåàëîãè÷åñêèõ êîý���èöèåíòîâ:XL1S1fL1Ll1g�lN11 LSjjlN1�11 (L1S1)l1�2 = 1: (19)

Òîãäà ñ ó÷åòîì âûðàæåíèé (17)�(19) èç (13) îêîí÷à�òåëüíî ïîëó÷àåìHn1l1 = N1[l1℄ �� 1Xt=0[t℄ftll1g�l1jjC(t)jjl�2 R2t (n1l1; "l): (20)Â (20) îïðåäåëåíî òðèàäíîå óñëîâèå ftll1g (jl� l1j �� t � l+ l1) è âûïîëíÿåòñÿ ðàâåíñòâî l+ l1 + t = 2g,ãäå g � öåëîå ÷èñëî. Ôîðìàëüíî ìàòåìàòè÷åñêè âû�ðàæåíèå (20) íå ñîäåðæèò çàâèñèìîñòè âåëè÷èíûHn1l1 îò êâàíòîâûõ ÷èñåë L, S è J òåðìà íà÷àëüíî�ãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà. Îäíàêî �àêòè÷åñêè ýòîò òåðìîïðåäåëåí (ïî ýìïèðè÷åñêîìó ïðàâèëó Õóíäà [12℄)÷èñëàìè l1 è N1.Òàêèì îáðàçîì, âûðàæåíèå (2) ñ ó÷åòîì (20) äàåòèñêîìîå àíàëèòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ äâàæäûäè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ïðîöåññà (1) ïðè ïðî�èçâîëüíîì çíà÷åíèè ÷èñëà çàïîëíåíèÿ (N1 � 4l1 ++ 2) n1l1-îáîëî÷êè àòîìà, ðàññåèâàþùåé ðåíòãåíîâ�ñêèé �îòîí. Çàìåòèì, ÷òî íåïîñðåäñòâåííûé ðàñ÷åòñòðóêòóð (14) è (13), êîíå÷íî, òàêæå ïðèâîäèò êðåçóëüòàòó (20). Îäíàêî òàêîé ïóòü ñâÿçàí ñ ãðî�ìîçäêèìè âû÷èñëåíèÿìè, ïðåæäå âñåãî, âîçíèêàþ�ùåé èåðàðõèè òåðìîâ è 6j-êîý��èöèåíòîâ. Íàïðè�ìåð, â ñëó÷àå îòêðûòîé n1p2-îáîëî÷êè â âûðàæåíèè(1) èìååì T = 3P0; T1 = 2P1=2è ÷åòûðå òåðìà êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèéT 0 = 3(l � 1)l�1; 3ll�1; 3ll+1; 3(l + 1)l+1:Â çàâåðøåíèå èçëîæåíèÿ ðàçâèâàåìîé òåîðèèêîíêðåòèçèðóåì ðåçóëüòàò (20) äëÿ s-, p-, d- è f -îáî-ëî÷åê ýëåìåíòîâ òàáëèöû Ìåíäåëååâà. Âîñïîëüçó�åìñÿ ïðåäñòàâëåíèåì äëÿ ïðèâåäåííîãî ìàòðè÷íîãîýëåìåíòà ñ�åðè÷åñêîé �óíêöèè:�l1jjC(t)jjl� = (�1)l1 [l; l1℄1=2 l1 t l0 0 0 ! ; (21)âûðàæåíèåì äëÿ 3j-ñèìâîëà Âèãíåðà: l1 t l0 0 0 ! = (�1)gg!p[g℄! Yk p(2ak)!ak! ; (22)ak = g � k, k = t; l; l1, è ðàâåíñòâîì�l1jjC(0)jjl� = [l1℄1=2Æll1 :Òîãäà, ñ ó÷åòîì âûðàæåíèé (21), (22) èç (20) ïîëó�÷àåì (ñèìâîëû n1 è " íå çàïèñûâàåì)456



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Êîìïòîíîâñêîå ðàññåÿíèå ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà : : :1) l1 = 0 (sN1-îáîëî÷êà îñòîâà):Hs = N1 1Xl=0 [l℄R2l (s; l); (23)2) l1 = 1 (pN1-îáîëî÷êà îñòîâà):Hp = N1 1Xl=0(l + 1) �R2l (p; l + 1) +R2l+1(p; l)� ; (24)3) l1 = 2 (dN1 -îáîëî÷êà îñòîâà):Hd = N110  D + 1Xl=2 2Xi=0 �iR2l+2i�2(d; l)! ; (25)D = 10R22(d; s) + 12R21(d; p) + 18R23(d; p); (26)�0 = 15 l(l� 1)2l � 1 ; �1 = 10 l(l + 1)(2l+ 1)(2l� 1)(2l + 3) ; (27)�2 = N1[l℄� �0 � �1; (28)4) l1 = 3 (fN1-îáîëî÷êà îñòîâà):Hf = N114  F + 1Xl=3 3Xi=0 �iR2l+2i�3(f; l)! ; (29)F = 14R23(f; s) + 18R22(f; p) + 24R24(f; p) ++ 18R21(f; d) + 563 R23(f; d) + 1003 R25(f; d); (30)�0 = 35 l(l�1)(l�2)(2l�1)(2l�3) ; �1 = 21 l(l�1)(l+1)(2l�3)(2l+3) ; (31)�2 = 21 l(l+1)(l+2)(2l�1)(2l+5) ; �3 = N1[l℄��0��1��2: (32)Â ñèëó îòñóòñòâèÿ àíàëèòè÷åñêèõ ðåøåíèé óðàâíå�íèé Õàðòðè �Ôîêà èññëåäîâàíèå íåñîáñòâåííûõ èí�òåãðàëîâ (15) è ý��åêòèâíîé îáëàñòè ñõîäèìîñòè(çíà÷åíèé ìóëüòèïîëüíîñòè l îò 0 äî lmax < 1)�óíêöèîíàëüíûõ ðÿäîâ (23), (24), (25) è (29) âîç�ìîæíî ëèøü ÷èñëåííûìè ìåòîäàìè.Ïðè N1 = 4l1 + 2 âûðàæåíèÿ (23)�(28) âîñïðî�èçâîäÿò ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàáîòàõ àâòîðîâ[6; 7℄ äëÿ àòîìîâ ñ çàïîëíåííûìè s-, p- è d-îáîëî÷-êàìè (T = 1S0; òåðìîì êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ðàñ�ñåÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòèðóþùèé òåðì îòêðûòîén1l4l1+11 -îáîëî÷êè è "l-ýëåêòðîíà, T 0 = 1LJ , J = L,S0 = S).Äëÿ òÿæåëûõ àòîìîâ (Z � 36) ðåçóëüòàò (20)ïðèìåíèì, åñëè ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ çíà÷åíèÿõ !1,!2 è � åùå îñòàåòñÿ êîððåêòíûì îïèñàíèå âîëíî�âûõ �óíêöèé ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ â íåðåëÿòèâèñò�ñêîì ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà. Òàê, íàïðèìåð,

ó÷åò ðåëÿòèâèñòñêèõ ý��åêòîâ ïðè ðàñ÷åòå �óíê�öèè êîìïòîíîâñêîãî ïðî�èëÿ J(Q) [3℄ àòîìà Xe(Z = 54) äëÿ çíà÷åíèé àðãóìåíòàQ = !1 � !2q � q2 � 10 àò. åä.(íàïðèìåð, !1 = 22 êýÂ, 22 êýÂ � !2 � 18 êýÂ,� = 133Æ) íå áîëåå, ÷åì íà 1.5% èçìåíÿåò ðåçóëü�òàò íåðåëÿòèâèñòñêîãî ïðèáëèæåíèÿ Õàðòðè �Ôîêà[13; 14℄. 3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÀ ÈÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÑ öåëüþ òåñòèðîâàíèÿ èçëîæåííîé òåîðèè ìûïðîâåëè ðàñ÷åò äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷å�íèÿ ðàññåÿíèÿ (2) äëÿ àòîìîâ Ti è Fe ïðè óñëîâèè(e1 � e2)2 ! � = 12(1 + os2 �)(íåïîëÿðèçîâàííûå �îòîíû) è çíà÷åíèÿõ !1 = 14:93(K�-èçëó÷åíèå àòîìà Y, Z = 39), 22.10 (K�-èçëó÷å-íèå àòîìà Ag, Z = 47) êýÂ, � = 133Æ, 141Æ è �beam == 180 ýÂ, äëÿ êîòîðûõ âûïîëíåí ýêñïåðèìåíò â ðà�áîòàõ [15; 16℄. Äëÿ âåëè÷èí ýíåðãèé ïîðîãîâ èîíè�çàöèè n1l1-îáîëî÷åê îñòîâà ïðè ðàñ÷åòå ïàðàìåòðà�n1l1 èç (5) ïðèíÿòû íåðåëÿòèâèñòñêèå çíà÷åíèÿ,ðàññ÷èòàííûå â äàííîé ðàáîòå (òàáë. 1).Ý��åêò ñïèí-îðáèòàëüíîãî ðàñùåïëåíèÿp1=2;3=2- è d3=2;5=2-îáîëî÷åê íå ó÷èòûâàëñÿ, ïî�ñêîëüêó ìàêñèìàëüíîå (äëÿ äàííûõ àòîìîâ) çíà�÷åíèå êîíñòàíòû ñïèí-îðáèòàëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ2p-îáîëî÷êè àòîìà Zn [17℄ ÆSO � 23 ýÂ � �beam. ÂÒàáëèöà 1. �àññ÷èòàííûå íåðåëÿòèâèñòñêèå çíà÷å-íèÿ ýíåðãèé In1l1 ïîðîãîâ èîíèçàöèè îñòîâíûõ îáî-ëî÷åê àòîìîâ (áåç ó÷åòà ý��åêòà ñïèí-îðáèòàëüíî-ãî ðàñùåïëåíèÿ p1=2;3=2- è d3=2;5=2-îáîëî÷åê)n1l1 In1l1 , ýÂTi Fe Zn1s 4950.27 7069.68 9564.162s 568.32 849.21 1181.302p 468.05 724.47 1031.373s 74.25 108.01 145.833p 45.15 69.48 97.243d 8.54 12.16 15.244s 5.79 6.79 7.63457



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012îáùåì ñëó÷àå, êîãäà ÆSO � �beam, äîñòàòî÷íî íà�äåæíûì ìåòîäîì ó÷åòà ý��åêòà ñïèí-îðáèòàëüíîãîðàñùåïëåíèÿ p-, d- è f -îáîëî÷åê àòîìíîãî îñòîâàâ ðàìêàõ íàøåé íåðåëÿòèâèñòñêîé òåîðèè îêàçû�âàåòñÿ äîîïðåäåëåíèå â (24), (25) è (29) ÷èñåëçàïîëíåíèÿN1 ! N1(j) = 2j + 1; j = l1 � 1=2; l1 + 1=2;â (5) � ýíåðãåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ�n1l1 ! �n1(j);ÆSO = �n1(l1 + 1=2)��n1(l1 � 1=2)è ïîñëåäóþùåå ñóììèðîâàíèå âåðîÿòíîñòåé ðàññåÿ�íèÿ (2): �n1l1 !Xj �n1(j):Ïðè ðàñ÷åòå âåëè÷èí Hs;p;d èç (23), (24) è (25)ó÷òåíû çíà÷åíèÿ ìóëüòèïîëüíîñòè l îò 0 äî lmax == 25. Ó÷åò âûñøèõ ãàðìîíèê (l > lmax) èçìåíÿåòðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà íå áîëåå ÷åì íà 0.1%. Çäåñü,â êà÷åñòâå âàæíîãî ìåòîäîëîãè÷åñêîãî ðåçóëüòàòà,çàìåòèì ñëåäóþùåå. Ïðîâåäåííûå íàìè ÷èñëåííûåýêñïåðèìåíòû ïîêàçàëè, ÷òî ïðè qr � x ! 0 (ñì.jl(qr) ïðè r ! 0; â ñëó÷àå êîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿ�íèÿ qmin = In1l1= ïðè � = 0) äëÿ l � 1 òðàäèöèîí�íî èñïîëüçóåìîå ïðè âû÷èñëåíèè �óíêöèé Áåññåëÿðåêóððåíòíîå ñîîòíîøåíèå [9℄jl+1(x) + jl�1(x) = 1x [l℄jl(x); l � 1;j0(x) = 1x sinx;j1(x) = 1x (j0(x) � osx);îêàçûâàåòñÿ êóäà ìåíåå ý��åêòèâíûì àëãîðèòìîì,íåæåëè èíòåãðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå Ïóàññîíà (8).Äëÿ ðåàëèçàöèè ïîñëåäíåãî òðåáóåòñÿ ëèøü äîñòà�òî÷íî ãóñòîå ðàçáèåíèå èíòåðâàëà èíòåãðèðîâàíèÿz 2 [0; 1℄.�̀åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1, 2(àíàëîãè÷íûå ðåçóëüòàòû äëÿ !1 = 14:93 êýÂ è � == 141Æ íå ïðèâåäåíû) è â òàáë. 2. Òàì æå äëÿ ñðàâ�íåíèÿ ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà äëÿ àòîìà Znèç ðàáîòû àâòîðîâ [7℄.Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòàïàðöèàëüíûõ äâàæäû äè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèéíåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ (2). Êàêè ñëåäîâàëî îæèäàòü, óâåëè÷åíèå ÷èñëà ýëåêòðîíîââ 3d-îáîëî÷êå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè àòîìîâ Ti, Fe è

Zn ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ âêëàäà ýòîé îáîëî÷êè ââåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ. Ïàðöèàëüíûå äâàæäû äè���åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ íåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâ�ñêîãî ðàññåÿíèÿ â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè ïîëó÷å�íû ïî �îðìóëå [3; 8℄�n1l1 = �r20 �q N1Jn1l1(Q)�; (33)� = 12 + 1� artg��n1l1b � : (34)Çäåñü äëÿ ó÷åòà âåëè÷èíû ñïåêòðàëüíîãî ðàçðåøå�íèÿ ýêñïåðèìåíòà (b 6= 0) îïðåäåëåíà ìîäóëèðóþ�ùàÿ �-�óíêöèÿ (â ðàáîòàõ [3; 8℄ ïðèíÿòî b = 0,� = 1), à �óíêöèÿ êîìïòîíîâñêîãî ïðî�èëÿ Jn1l1(Q)äëÿ n1l1-ýëåêòðîíà îñòîâà âçÿòà èç òàáëè÷íûõ äàí�íûõ ðàáîòû [3℄. Âî èçáåæàíèå çàãðîìîæäåíèÿ ðèñ. 1ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïî �îðìóëå (33) íå ïðèâåäåíû.Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿïî �îðìóëàì (2) è (33) ïîêàçûâàþò ñëåäóþùåå. Ïå�ðåõîä îò èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ ê íàøåé òåî�ðèè ñîïðîâîæäàåòñÿ çàìåòíûì ïåðåðàñïðåäåëåíèåìâåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ ìåæäó îáîëî÷êàìè. Òàê, íà�ïðèìåð, â ñëó÷àå àòîìà Ti ïðè !1 = 22:10 êýÂ è� = 133Æ îòíîñèòåëüíûå âêëàäû n1l1-îáîëî÷åê îñòî�âà â âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ â îêðåñòíîñòè ìàêñèìó�ìà (!2 � 20:63 êýÂ, jQj � 0:10 aò. åä.) êîìïòîíîâ�ñêîãî ïðî�èëÿ â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè ñîñòàâè�ëè (â %) 1.1 (1s), 4.4 (2s), 6.7 (2p), 12.3 (3s), 23.8(3p), 7.7 (3d), 44.0 (4s). Â ðàìêàõ íàøåé òåîðèè èìå�åì 0.0 (1s), 5.7 (2s), 5.7 (2p), 23.4 (3s), 27.3 (3p), 10.3(3d), 27.6 (4s). Ôèçè÷åñêîé ïðè÷èíîé òàêîãî ïåðåðàñ�ïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ îêàçûâàåòñÿ òîò�àêò, ÷òî èìïóëüñíîå ïðèáëèæåíèå ïî ïîñòðîåíèþíå ó÷èòûâàåò [2�4℄, âî-ïåðâûõ, áåñêîíå÷íîé ìóëüòè�ïîëüíîñòè (l îò 0 äî1 â �îðìóëå (20)) "l-ñîñòîÿíèéñïëîøíîãî ñïåêòðà ïî êàæäîìó n1l1 ! "l êàíàëóðàññåÿíèÿ è, âî-âòîðûõ, ýíåðãåòè÷åñêîé îòäåëåííî�ñòè (ïî ïàðàìåòðó �n1l1 â �îðìóëå (5)) ïîðîãîâèîíèçàöèè n1l1-îáîëî÷åê àòîìíîãî îñòîâà.Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ïîëíûå äâàæäû äè��å�ðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ íåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâñêî�ãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìàìè Ti, Feè Zn: � = Xn1l1�f �n1l1 : (35)Êàê è ñëåäîâàëî îæèäàòü (ñì. Ââåäåíèå), èìïóëüñ�íîå ïðèáëèæåíèå ïðèâîäèò ê ñèëüíîé ïåðåîöåíêå âå�ðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ, ïðåæäå âñåãî, â îáëàñòè ýíåð�ãèé ðàññåÿííîãî �îòîíà ïåðåä òîìñîíîâñêîé (êîí�òàêòíîå ðàññåÿíèå) è ðýëååâñêîé (àíîìàëüíî-äèñïåð-ñèîííîå ðàññåÿíèå) ëèíèÿìè óïðóãîãî (!2 = !1) ðàñ�ñåÿíèÿ �îòîíà ýëåêòðîíàìè àòîìà [18�20℄. Â ñàìîì458



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Êîìïòîíîâñêîå ðàññåÿíèå ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà : : :Òàáëèöà 2. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ïîëíûõ îäíîêðàòíî äè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé íåðåçîíàíñíîãî êîìï-òîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ (36) íåïîëÿðèçîâàííîãî ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìàìè Ti, Fe (òåîðèÿ äàííîé ðàáîòû) è Zn(èç ðàáîòû [7℄) ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòà [15; 16℄. ÈÏ � èìïóëüñíîå ïðèáëèæåíèå (ïî äàííûì ðàáîòû [3℄)~!1, êýÂ �, ãðàä. Àòîì d�=d
, áí/ñðÄàííàÿ ðàáîòà [16℄ [15℄ ÈÏ14.93 141 Ti 0.919 0:943� 0:066 1.055Fe 1.170 1:018� 0:071 1.227Zn 1.403 1:266� 0:089 1.40522.10 133 Ti 0.832 0:950� 0:060 1.018Fe 1.057 1:170� 0:060 1.202Zn 1.279 1:220� 0:060 1.359
Ti Fe Zn
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~ω2, кэВ�èñ. 1. Ïàðöèàëüíûå äâàæäû äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ íåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ (2) íåïîëÿðè-çîâàííîãî ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìàìè Ti, Fe (òåîðèÿ äàííîé ðàáîòû) è Zn (èç ðàáîòû [7℄): ïóíêòèðíûå êðèâûå �3s, øòðèõïóíêòèðíûå êðèâûå � 3p, ñïëîøíûå êðèâûå � 3d, øòðèõîâûå êðèâûå � 4s. Âêëàä ãëóáîêèõ 1s-, 2s- è 2p-îáîëî÷åê íå ïîêàçàí. �nl � �n1l1 . ~!1 = 22:10 êýÂ, � = 133Æ, �beam = 180 ýÂ (ïàðàìåòðû ýêñïåðèìåíòà [15℄)äåëå, íàïðèìåð, ïðè !2 = 22:0 êýÂ ãëóáîêèå 1s-,2s- è 2p-îáîëî÷êè àòîìà Ti â ïðîöåññå íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ �îòîíà ïðàêòè÷åñêè íå ó÷àñòâóþò. Îäíà�êî â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè (ñì. äàííûå [3℄ ïðèjQj = 5 aò. åä.) èõ âêëàä â âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ îêà� çûâàåòñÿ äîìèíèðóþùèì (â %): 15.1 (1s), 8.5 (2s),64.3 (2p). Êàê áûëî óñòàíîâëåíî âûøå, â äàííîì ñëó�÷àå ïåðåîöåíåííàÿ â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè âå�ðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ ïåðåðàñïðåäåëÿåòñÿ íà âàëåíò�íûå è ñóáâàëåíòíûå îáîëî÷êè àòîìà.459
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�èñ. 2. Ïîëíûå äâàæäû äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ íåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ (35) íåïîëÿðèçî-âàííîãî ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìàìè Ti, Fe (òåîðèÿ äàííîé ðàáîòû) è Zn (èç ðàáîòû [7℄): ñïëîøíûå êðè-âûå � ðåçóëüòàò íàøåé òåîðèè, øòðèõîâûå êðèâûå � ðåçóëüòàò èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ (ïî äàííûì ðàáîòû [3℄).~!1 = 22:10 êýÂ, � = 133Æ, �beam = 180 ýÂ (ïàðàìåòðû ýêñïåðèìåíòà [15℄)Òàêèì îáðàçîì, ïåðåõîä îò èìïóëüñíîãî ïðèáëè�æåíèÿ ê íàøåé òåîðèè ñîïðîâîæäàåòñÿ óâåëè÷åíè�åì ¾îêíà ïðîçðà÷íîñòè¿ (ïî îòíîøåíèþ ê ý��åê�òó íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîì) â îêðåñò�íîñòè ëèíèè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ. Äðóãèìè ñëîâà�ìè, ðàñøèðÿåòñÿ èíòåðâàë ýíåðãèé !2, ãäå çàìåòíîóìåíüøàåòñÿ âåðîÿòíîñòü ðåãèñòðàöèè ðàññåÿííîãîðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà. Ëèíèè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿíà ðèñ. 2 íå èçîáðàæåíû âî èçáåæàíèå åãî çàãðî�ìîæäåíèÿ. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà äâàæäû äè��åðåí�öèàëüíîãî ñå÷åíèÿ òîìñîíîâñêîãî è ðýëååâñêîãî ðàñ�ñåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà ýíåðãèè !1 = 14:93,22.10 êýÂ àòîìîì Zn ïðèâåäåíû â ðàáîòå àâòîðîâ[7℄. Âèäèìàÿ ÷àñòü ¾ñòóïåí÷àòîé¿ ñòðóêòóðû ñå÷å�íèÿ ðàññåÿíèÿ (35) â ðàìêàõ íàøåé òåîðèè ñîîòâåò�ñòâóåò ýíåðãåòè÷åñêîìó ïîëîæåíèþ ïîðîãîâ îáðûâàêîìïòîíîâñêèõ ïðî�èëåé äëÿ ãëóáîêèõ 2s- è 2p-îáî-ëî÷åê !max2 = !1 � In1l1 .Â òàáë. 2 äàíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷å�òà ïîëíûõ îäíîêðàòíî äè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé

íåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãå�íîâñêîãî �îòîíà àòîìàìè Ti, Fe è Zn,d�d
 = 1Z0 � d!2; (36)ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòà ðàáîò [15; 16℄. �åçóëü�òàòû íàøåé òåîðèè, êàê è ðåçóëüòàòû èìïóëüñíîãîïðèáëèæåíèÿ, ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðè�ìåíòà â ïðåäåëàõ åãî ïîãðåøíîñòè (�7%). Îäíàêîíåîáõîäèìî çàìåòèòü ñëåäóþùåå. Ïðè èçìåðåíèè àá�ñîëþòíîé âåëè÷èíû è �îðìû èíòåãðàëüíîãî ñå÷å�íèÿ ðàññåÿíèÿ (36) òåðÿåòñÿ ÷àñòü �èçè÷åñêîé èí��îðìàöèè, äàâàåìîé äâàæäû äè��åðåíöèàëüíûìñå÷åíèåì ðàññåÿíèÿ (35). Â ÷àñòíîñòè (ïðåæäå âñåãîâ êîíòåêñòå íàøåé òåîðèè), òåðÿåòñÿ èí�îðìàöèÿ îïåðåîöåíêå èìïóëüñíûì ïðèáëèæåíèåì âåðîÿòíîñòèíåðåçîíàíñíîãî êîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ â îêðåñò�íîñòè ëèíèè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ. Ñòðîãî ãîâîðÿ, âñèëó èñïîëüçîâàíèÿ óêàçàííîãî âî Ââåäåíèè íåðà�âåíñòâà èìïóëüñíîå ïðèáëèæåíèå íåêîððåêòíî äëÿ460



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Êîìïòîíîâñêîå ðàññåÿíèå ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà : : :ëþáûõ çíà÷åíèé ýíåðãèé ðàññåèâàåìûõ�îòîíîâ. Îä�íàêî â èññëåäóåìûõ â äàííîé ðàáîòå äèàïàçîíàõýíåðãèé ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà (10�25 êýÂ) íåêîð�ðåêòíîñòü èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ â îêðåñòíîñòèëèíèè óïðóãîãî òîìñîíîâñêîãî è ðýëååâñêîãî ðàññå�ÿíèÿ ïðîÿâëÿåòñÿ îñîáåííî ÿðêî. Äëÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíîãî ïîäòâåðæäåíèÿ ýòîãî òåîðåòè÷åñêîãî �àê�òà íåîáõîäèìû (îòñóòñòâóþùèå íà äàííûé ìîìåíòâ èññëåäóåìûõ îáëàñòÿõ ýíåðãèé ðåíòãåíîâñêîãî �î�òîíà) èçìåðåíèÿ ñ âûñîêèì ñïåêòðàëüíûì ðàçðåøå�íèåì àáñîëþòíûõ âåëè÷èí è �îðìû èìåííî äâàæäûäè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ (35).Êàê è ñëåäîâàëî îæèäàòü (ðèñ. 2), ðåçóëüòàòûèìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïðåâûøàþò ðåçóëüòàòûíàøåé òåîðèè. �àñõîæäåíèÿ ìåæäó òåîðèåé è ýêñ�ïåðèìåíòîì â àáñîëþòíûõ çíà÷åíèÿõ ñå÷åíèÿ (36)êàê èíòåãðàëüíîé õàðàêòåðèñòèêè ïðîöåññà ðàññå�ÿíèÿ ìîãóò áûòü óìåíüøåíû ïîñëå ó÷åòà (â ðàì�êàõ íàøåé òåîðèè, à íå èìïóëüñíîãî ïðèáëèæå�íèÿ), ïðåæäå âñåãî, ý��åêòîâ îäíîêðàòíîãî âîçáóæ�äåíèÿ (ëàíäñáåðã�ìàíäåëüøòàì�ðàìàíîâñêîå ðàññå�ÿíèå) [6℄, êðàòíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè (êðàò�íîãî ëàíäñáåðã�ìàíäåëüøòàì�ðàìàíîâñêîãî è (èëè)êîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ) [5℄ îáîëî÷åê àòîìà, ìóëü�òèïëåòíîãî ðàñùåïëåíèÿ è êîí�èãóðàöèîííîãî ñìå�øèâàíèÿ [11℄ â ñîñòîÿíèÿõ ðàññåÿíèÿ. �åøåíèå òà�êîé çàäà÷è òðåáóåò îòäåëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ. Íåñëåäóåò, êîíå÷íî, çàáûâàòü òîãî, ÷òî ýêñïåðèìåíò âðàáîòàõ [15; 16℄ ïðîâåäåí ñ òîíêèìè ìåòàëëè÷åñêè�ìè ïëåíêàìè, à íå ñî ñâîáîäíûìè àòîìàìè. Â ýòîìñëó÷àå �àêò êîëëåêòèâèçàöèè, ïðåæäå âñåãî, âíåø�íèõ îáîëî÷åê (äàþùèõ ñóùåñòâåííûé âêëàä â îáëà�ñòè ìàêñèìóìà êîìïòîíîâñêîãî ïðî�èëÿ ñâîáîäíîãîàòîìà) àòîìîâ, îáðàçóþùèõ ìåòàëë, âíîñèò â òåîðå�òè÷åñêóþ èíòåðïðåòàöèþ ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòàäîïîëíèòåëüíóþ ïîãðåøíîñòü.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂíå ðàìîê èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîñòðîåíàíåðåëÿòèâèñòñêàÿ êâàíòîâàÿ òåîðèÿ íåðåçîíàíñíîãîêîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíàñâîáîäíûì ìíîãîýëåêòðîííûì àòîìîì ñ îòêðûòîés-, p-, d- èëè f -îáîëî÷êîé îñòîâà. Âîëíîâûå �óíêöèèíà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ïîëó�÷åíû â îäíîêîí�èãóðàöèîííîì ïðèáëèæåíèè Õàðò-ðè �Ôîêà ñ ó÷åòîì ý��åêòîâ ðàäèàëüíîé ðåëàêñà�öèè îäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â ïîëå îñòîâíûõ âà�êàíñèé. Ïðèìåð ïåðåõîäà ê ìíîãîêîí�èãóðàöèîííî�ìó ïðèáëèæåíèþ äëÿ àòîìà ñ 1S0-òåðìîì îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ äàí â ðàáîòàõ àâòîðîâ [21; 22℄ (ó÷åò ìåæî�
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