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ÂÎÇÁÓÆÄÅÍÈÅ ÀÂÒÎÈÎÍÈÇÀÖÈÎÍÍÛÕ �ÅÇÎÍÀÍÑÎÂ ÂÑÒÎËÊÍÎÂÅÍÈßÕ ÀÒÎÌÀ �ÅËÈß Ñ ÁÛÑÒ�ÛÌÈ ÈÎÍÀÌÈH. Â. Hîâèêîâ a*, Â. Ñ. Ñåíàøåíêî b**a Èíñòèòóò ïðîáëåì áåçîïàñíîãî ðàçâèòèÿ àòîìíîé ýíåðãåòèêè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê113191, Ìîñêâà, �îññèÿb Hàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé èíñòèòóò ÿäåðíîé �èçèêè èì Ä. Â. Ñêîáåëüöûíà,Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà119899, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 17 îêòÿáðÿ 2000 ã.Ïðåäëàãàåòñÿ òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ñòîëêíîâåíèé áûñòðûõ èîíîâ ñ àòîìàìè, îïèñûâàþùàÿ âëèÿíèå íà-ëåòàþùåãî è ðàññåÿííîãî èîíîâ íà âîçáóæäåíèå àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ. Ýòà ìîäåëü ó÷èòûâàåòèçìåíåíèå ýíåðãèè ñâÿçè ýëåêòðîíîâ àòîìà ìèøåíè ïîëåì íàëåòàþùåãî èîíà, âëèÿíèå íà êèíåìàòèêóðàññåÿíèÿ èîíà ïîëÿ àòîìà, à òàêæå âëèÿíèå ïðîìåæóòî÷íûõ (1snl)1L-ñîñòîÿíèé íà ìåõàíèçì äâóõýëåê-òðîííîãî âîçáóæäåíèÿ. Ïîëó÷åííàÿ çàðÿäîâàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ âîçáóæäåíèÿ ðåçîíàíñîâ (2s2)1S è(2s2p)1P îêàçûâàåòñÿ áîëåå ñëàáîé, ÷åì â ïåðâîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé, è êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Àíàëèçèðóþòñÿ ïðè÷èíû ïîÿâëåíèÿ òàêîé çàðÿäîâîé çàâèñèìîñòè.PACS: 34.30.+h 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎïèñàíèå ðàññåÿíèÿ áåññòðóêòóðíûõ èîíîâ àòî�ìàìè ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç �óíäàìåíòàëüíûõ çàäà÷�èçèêè ñòîëêíîâåíèé [1℄. Â ìíîãîýëåêòðîííûõ ïðî�öåññàõ, ïðîñòåéøèìè ïðèìåðàìè êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿâîçáóæäåíèå è ðàñïàä àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàí�ñîâ àòîìà ãåëèÿ, òðåáóåòñÿ íå òîëüêî êîððåêòíûéó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ íàëåòàþùåãî èîíà è àòîìà ìè�øåíè, íî è ó÷åò ìåæýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ èìååòñÿ ðÿä ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ èññëåäîâàíèé äâóõýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿáåññòðóêòóðíûìè è ÷àñòè÷íî èîíèçîâàííûìè èîíà�ìè ïðè âûñîêèõ è ïðîìåæóòî÷íûõ ýíåðãèÿõ ñòîëê�íîâåíèÿ [2�7℄. Â ýêñïåðèìåíòàõ îïðåäåëÿëàñü çàâè�ñèìîñòü ïðî�èëÿ àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ îòóãëà ýæåêöèè ýëåêòðîíà, çàðÿäà è ñêîðîñòè íàëåòà�þùåé ÷àñòèöû, à òàêæå óñðåäíåííûå ïî óãëàì ýæåê�öèè ýëåêòðîíîâ ïàðàìåòðû âûõîäà [2�4℄ è àñèììåò�ðèè [2; 4℄ àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ. Áûëî îá�íàðóæåíî, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì çàðÿäà íàëåòàþùåãîèîíà Zp ïðîèíòåãðèðîâàííûå ïî óãëàì ýæåêöèè âû�*E-mail: pbl�ibrae.a
.ru**E-mail: nrsenat�nrsenat.phys.msk.su

õîäû ðåçîíàíñîâ (2s2)1S è (2s2p)1P óâåëè÷èâàþòñÿî÷åíü ìåäëåííî, Y (Zp) � Znp , n < 2 [2℄, à óñðåäíåí�íûé âûõîä ðåçîíàíñà (2s2)1S âîîáùå ìîæåò óìåíü�øàòüñÿ ñ óâåëè÷åíèåì çàðÿäà íàëåòàþùåãî èîíà,n < 0 [4℄. Òàêàÿ ñëàáàÿ çàâèñèìîñòü äè��åðåíöè�àëüíûõ è ïîëíûõ ñå÷åíèé âîçáóæäåíèÿ àâòîèîíèçà�öèîííûõ ðåçîíàíñîâ îò çàðÿäà íàëåòàþùåé ÷àñòèöûíå ÿâëÿåòñÿ ñïåöè�èêîé äâóõýëåêòðîííîãî âîçáóæ�äåíèÿ. Àíàëîãè÷íûå çàâèñèìîñòè ïîëíûõ ñå÷åíèéáûëè òàêæå îáíàðóæåíû â ïðîöåññàõ îäíîêðàòíîéèîíèçàöèè [8℄ è îäíîýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ àòî�ìà [9; 10℄ â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ðàçëè÷íûìè èîíàìè.Äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî îáúÿñíåíèÿ íàñûùåíèÿ çàðÿ�äîâîé çàâèñèìîñòè ïåðâîíà÷àëüíî ïðåäïîëàãàëîñü,÷òî â ïðåäåëå Zp !1 äè��åðåíöèàëüíûå è ïîëíûåñå÷åíèÿ äîëæíû ñòðåìèòüñÿ ê íåçàâèñÿùåé îò Zpêîíñòàíòå d�=dZp ! 0 [11℄. Äîñòàòî÷íûì óñëîâèåìòàêîé çàâèñèìîñòè ÿâèëàñü áû óíèòàðíîñòü àìïëè�òóäû ðàññìàòðèâàåìûõ ïðîöåññîâ ïðè Zp � 1 [8℄.Î÷åâèäíî, ÷òî òàêîå ïðåäïîëîæåíèå íîñèò ñóãóáîìîäåëüíûé õàðàêòåð è íå îáúÿñíÿåò �èçè÷åñêèõïðè÷èí íàáëþäàåìûõ ÿâëåíèé. Êðîìå òîãî, îíî íåîáúÿñíÿåò óìåíüøåíèÿ èíòåãðàëüíîãî âûõîäà ðåçî�íàíñîâ [4℄ è ñå÷åíèÿ îäíîýëåêòðîííîãî âîçáóæäå�476



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 3, 2001 Âîçáóæäåíèå àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ : : :íèÿ [12℄ 
 óâåëè÷åíèåì çàðÿäà íàëåòàþùåãî èîíà.Âçàèìîäåéñòâèå íàëåòàþùåé ÷àñòèöû ñ àòîìîì ìè�øåíè ïðèâîäèò ê íåñêîëüêèì ý��åêòàì, âëèÿþ�ùèì íà çàðÿäîâóþ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé: ìîäè�è�êàöèè ìåõàíèçìà âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ èç íà�÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ â êîíå÷íîå [13�16℄ çà ñ÷åò âëè�ÿíèÿ ïðîìåæóòî÷íûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé èñîñòîÿíèé íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ìèøåíè, èçìåíå�íèþ êèíåìàòèêè ðàññåÿíèÿ èîíà êîðîòêîäåéñòâóþ�ùèì ïîòåíöèàëîì, ñîçäàâàåìûì íåéòðàëüíîé ìèøå�íüþ [17℄, óâåëè÷åíèþ ýíåðãèè ñâÿçè [18℄ ýëåêòðîíîâàòîìà ìèøåíè ïðè ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíè�ÿõ ïî ñðàâíåíèþ ñ ýëåêòðîíàìè èçîëèðîâàííîãî àòî�ìà. Âîïðîñ î òîì, êàêèå èç ýòèõ ý��åêòîâ ïðèâî�äÿò ê íàñûùåíèþ çàðÿäîâîé çàâèñèìîñòè, â íàñòîÿ�ùåå âðåìÿ îñòàåòñÿ îòêðûòûì, ïîñêîëüêó áîëüøèí�ñòâî òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé ó÷èòûâàþò èíòåãðàëü�íîå âëèÿíèå íåñêîëüêèõ èç ïåðå÷èñëåííûõ âûøå ý���åêòîâ.Âëèÿíèå ïðîìåæóòî÷íûõ ñîñòîÿíèé íà ìåõàíèçìïåðåõîäà ýëåêòðîíîâ èç íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ â êî�íå÷íîå â ÿâíîì âèäå ó÷èòûâàåòñÿ â ðàìêàõ òåî�ðèè âîçìóùåíèé ïî âçàèìîäåéñòâèþ íàëåòàþùåãîèîíà ñ ìèøåíüþ [13�16℄ èëè ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçèñ îäíîöåíòðîâûìè âîëíîâûìè �óíêöèÿìè [19; 20℄.Ýòè ïîäõîäû äîñòàòî÷íî óñïåøíî îïèñûâàþò ïðî��èëü àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ, âîçáóæäàå�ìûõ â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìèZp = �1 [15; 16℄. Îäíàêî íàáëþäàåìàÿ çàðÿäîâàÿ çà�âèñèìîñòü ñå÷åíèé âîçáóæäåíèÿ äëÿ èîíîâ Zp � 2ýòèìè ìîäåëÿìè íå âîñïðîèçâîäèòñÿ [20; 21℄. Òàê,òåîðèÿ âîçìóùåíèé, èñïîëüçóÿ ðàçëîæåíèå ïî ñòå�ïåíÿì Zp, äàåò äàæå áîëåå ñèëüíóþ çàâèñèìîñòü,÷åì ïåðâîå áîðíîâñêîå ïðèáëèæåíèå. Ìåòîä ñèëü�íîé ñâÿçè òàêæå íå ìîæåò âîñïðîèçâåñòè íàñûùå�íèå ñå÷åíèé äâóõýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ [22℄, àòàêæå ïðîèíòåðãèðîâàííûõ ïî óãëàì ýæåêöèè ýëåê�òðîíîâ ïàðàìåòðîâ âûõîäà àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçî�íàíñîâ [20℄.Äëÿ òîãî ÷òîáû ó÷åñòü â ðàçëîæåíèè àìïëèòóäûâîçáóæäåíèÿ âñå ÷ëåíû ðÿäà òåîðèè âîçìóùåíèé,íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü âîëíîâóþ �óíêöèþ, íàè�áîëåå ïîëíî ó÷èòûâàþùóþ âçàèìîäåéñòâèå íàëåòà�þùåé ÷àñòèöû ñ ìèøåíüþ. Ýòî îáû÷íî ðåàëèçóåòñÿâ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëÿõ, èñïîëüçóþùèõ ìåòîäû èñ�êàæåííûõ âîëí. Òàê, íàïðèìåð, â ýéêîíàëüíîì ïðè�áëèæåíèè [23℄ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñòðîèòñÿ â ïðåä�ïîëîæåíèè, ÷òî íàëåòàþùèé èîí âçàèìîäåéñòâóåò ñÿäðîì àòîìà ìèøåíè è íåïîäâèæíûìè îòíîñèòåëü�íî ýòîãî ÿäðà ýëåêòðîíàìè íåçàâèñèìî. Ïðè ýòîìýëåêòðîíû àòîìà ìèøåíè ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê áûíàõîäÿùèìèñÿ â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå íàëåòàþùåãî

èîíà è åãî âëèÿíèåì íà ýíåðãèþ ñâÿçè ïðåíåáðåãàåò�ñÿ. Ïîëó÷åííàÿ òàêèì îáðàçîì âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñî�îòâåòñòâóåò ÷àñòè÷íîìó ñóììèðîâàíèþ ðÿäà òåîðèèâîçìóùåíèé, äëÿ áûñòðûõ ñòîëêíîâåíèé, Zp=Vi � 1,ïåðåõîäèò â âîëíîâóþ �óíêöèþ ïåðâîãî áîðíîâñêî�ãî ïðèáëèæåíèÿ, óäîâëåòâîðÿåò íå òîëüêî êîððåêò�íûì ãðàíè÷íûì óñëîâèÿì ïðè R � r äëÿ ëþáîãîçàðÿäà ÿäðà àòîìà ìèøåíè, íî è, â îòëè÷èå îò âîë�íîâîé �óíêöèè â CDW-ïðèáëèæåíèè [24℄, ïðàâèëü�íûì óñëîâèÿì íîðìèðîâêè [23℄.Îäíàêî ñóùåñòâåííûì íåäîñòàòêîì âîëíîâîé�óíêöèè â ýéêîíàëüíîì ïðèáëèæåíèè ÿâëÿåòñÿèñïîëüçîâàíèå ïðè âû÷èñëåíèè àìïëèòóäû äîïîë�íèòåëüíûõ ïðèáëèæåíèé, ïîñêîëüêó çàâèñèìîñòü�àçîâîãî ìíîæèòåëÿ êàê îò ìåæúÿäåðíîãî ðàñ�ñòîÿíèÿ R, òàê è îò R � r (r � ðàäèóñ-âåêòîð,îïðåäåëÿþùèé ïîëîæåíèå ýëåêòðîíà â àòîìå) íåïîçâîëÿåò �àêòîðèçîâàòü øåñòèìåðíûé èíòåãðàëïî ïåðåìåííûì êîí�èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà.Îáû÷íî äëÿ âû÷èñëåíèÿ àìïëèòóäû ñ âîëíîâîé�óíêöèåé â ýéêîíàëüíîì ïðèáëèæåíèè èñïîëü�çóþòñÿ äâà ïðèáëèæåíèÿ: â îïåðàòîðå ïåðåõîäàïðåíåáðåãàåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì òÿæåëûõ ÷àñòèö,íåñìîòðÿ íà íåîðòîãîíàëüíîñòü èñïîëüçóåìûõâîëíîâûõ �óíêöèé, à äëÿ �àçîâîãî ìíîæèòåëÿââîäèòñÿ ïðèáëèæåííîå ñîîòíîøåíèåLn(ViR +Vi �R)! Ln(VijR� rj+Vi � (R� r)):Ýòè ïðåîáðàçîâàíèÿ ýêâèâàëåíòíû òîìó, ÷òî âçàè�ìîäåéñòâèåì òÿæåëûõ ÷àñòèö â àìïëèòóäå ïåðåõî�äà ñíà÷àëà ïðåíåáðåãàåòñÿ, à çàòåì îíî ó÷èòûâàåò�ñÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêè �àçîâûì ìíîæèòåëåì [23℄.Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò �àêòîðèçîâàòü àìïëèòóäóïî ïåðåìåííûì R � r, r àíàëîãè÷íî ïåðâîìó áîð�íîâñêîìó ïðèáëèæåíèþ è âû÷èñëèòü åå àíàëèòè÷å�ñêè. Î÷åâèäíî, ÷òî òàêîå ïðåîáðàçîâàíèå ïðèìåíè�ìî òîëüêî äëÿ R � 1 è �àêòè÷åñêè ñâîäèò âçàèìî�äåéñòâèå èîíà ñ ýëåêòðîíàìè è ÿäðîì àòîìà ê âçàè�ìîäåéñòâèþ íàëåòàþùåãî èîíà ñ áåññòðóêòóðíîé ìè�øåíüþ. Ñëåäñòâèåì ýòîãî ÿâëÿåòñÿ óõóäøåíèå ñîîò�âåòñòâèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ïî ýòîé ìîäåëè ñ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïðåæäå âñåãî äëÿ îïòè�÷åñêè çàïðåùåííûõ ïåðåõîäîâ [25℄, êîòîðûå ïðîèñ�õîäÿò ïðåèìóùåñòâåííî ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ R.Òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû äè��åðåíöèàëüíûõ õà�ðàêòåðèñòèê â îäíîýëåêòðîííîì âîçáóæäåíèè àòî�ìîâ âîäîðîäà 1s ! 2p [26℄ è ãåëèÿ (1s2)1S !! (1snp)1P [19; 27℄ ìíîãîçàðÿäíûìè èîíàìè ïîêà�çàëè, ÷òî íàñûùåíèå ïîëíûõ ñå÷åíèé äëÿ îïòè÷å�ñêè ðàçðåøåííûõ ïåðåõîäîâ ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì èç�ìåíåíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòè â çàâèñèìîñòèîò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà �. Ñ óâåëè÷åíèåì Zp ïî�477



H. Â. Hîâèêîâ, Â. Ñ. Ñåíàøåíêî ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 3, 2001ëîæåíèå ìàêñèìóìà �óíêöèè âåðîÿòíîñòè âîçáóæ�äåíèÿ �P (�) ñäâèãàåòñÿ ê áîëüøèì çíà÷åíèÿì ïðè�öåëüíîãî ïàðàìåòðà è âåëè÷èíà ìàêñèìóìà �óíê�öèè �P (�)=Z2p óìåíüøàåòñÿ [19; 26℄. Ýêñïåðèìåíòàëü�íî îïðåäåëèòü ðàñïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòè îò ïðè�öåëüíîãî ïàðàìåòðà íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì,è ïîýòîìó ïðåäëîæåííîå îáúÿñíåíèå ý��åêòà íàñû�ùåíèÿ â îäíîýëåêòðîííûõ ïðîöåññàõ èìååò ñóãóáî�îðìàëüíûé õàðàêòåð. Äëÿ äâóõýëåêòðîííîãî âîç�áóæäåíèÿ ñèòóàöèÿ áîëåå ñëîæíàÿ. Ïðè íàëè÷èè
äâèãà ìàêñèìóìà �óíêöèè �P (�) ê áîëüøèì � ðàñ�÷åòû [20℄ íå îáíàðóæèëè íàñûùåíèÿ èíòåãðàëüíî�ãî âûõîäà àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ (2s2)1S,(2s2p)1P è (2p2)1D ñ óâåëè÷åíèåì çàðÿäà íàëåòàþ�ùåãî èîíà. Òàêèì îáðàçîì, â íàñòîÿùåå âðåìÿ íåòðàáîò, êîòîðûå õîòÿ áû êà÷åñòâåííî îáúÿñíÿëè ïðè�÷èíû íàñûùåíèÿ ïîëíûõ ñå÷åíèé äâóõýëåêòðîííûõïåðåõîäîâ â àòîìàõ.Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû � ñîçäàòü òåîðåòè÷å�ñêóþ ìîäåëü ñòîëêíîâåíèé áûñòðûõ èîíîâ ñ àòî�ìàìè, ó÷èòûâàþùóþ ðîëü ïðîìåæóòî÷íûõ ñîñòîÿ�íèé ïðè âîçáóæäåíèè àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàí�ñîâ, èçìåíåíèå êèíåìàòèêè ðàññåÿíèÿ íàëåòàþùå�ãî èîíà ïîëåì àòîìà ìèøåíè, à òàêæå èçìåíåíèåýíåðãèè ñâÿçè ýëåêòðîíîâ â ïîëå íàëåòàþùåãî èîíàïðè ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ; èññëåäîâàòüâëèÿíèå ýòèõ ý��åêòîâ íà õàðàêòåð çàðÿäîâîé çàâè�ñèìîñòè äè��åðåíöèàëüíûõ è ïîëíûõ ñå÷åíèé âîç�áóæäåíèÿ. 2. ÒÅÎ�Èß2.1. Âîëíîâûå �óíêöèè�àññìîòðèì ñèñòåìó èç íåéòðàëüíîãî àòîìà, èìå�þùåãî Ne ýëåêòðîíîâ, è íàëåòàþùåé áåññòðóêòóð�íîé çàðÿæåííîé ÷àñòèöû ñ çàðÿäîì Zp, ìàññîé Mpè èìïóëüñîì Ki = MpVi; ãäå Vi � ñêîðîñòü ÷àñ�òèöû. Ïîëîæåíèå j-ãî ýëåêòðîíà è íàëåòàþùåé ÷àñ�òèöû îòíîñèòåëüíî ÿäðà ìèøåíè ñ çàðÿäîì Zt áó�äåì õàðàêòåðèçîâàòü ñîîòâåòñòâåííî âåêòîðàìè rj èR, à ñîâîêóïíîñòü âñåõ rj , j = 1; : : : ; Ne, îáîçíà÷èìr. Cîñòîÿíèå ýëåêòðîíîâ ìèøåíè â îòñóòñòâèå íàëå�òàþùåãî èîíà õàðàêòåðèçóåòñÿ íàáîðîì êâàíòîâûõ÷èñåë �i. Áóäåì èñêàòü âîëíîâóþ �óíêöèþ òàêîé ñè�ñòåìû â âèäå	+�i;Ki(r;R) = '�i(r;R)�+Ki (R); (1)ãäå �óíêöèÿ �+Ki(R) îïèñûâàåò äâèæåíèå íàëåòà�þùåé ÷àñòèöû â ý��åêòèâíîì ïîëå, ñîçäàâàåìîìàòîìîì â ñîñòîÿíèè �i, à �óíêöèÿ '�i(r;R) îïè�ñûâàåò äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ â ïîëå äâóõ êóëîíîâ�

ñêèõ öåíòðîâ. Ïîäñòàâëÿÿ (1) â óðàâíåíèå Øðå�äèíãåðà è èíòåãðèðóÿ ïî r 
 '�i(r;R); ñ òî÷íî�ñòüþ äî ÷ëåíîâ O(1=Mp) ïîëó÷èì ñèñòåìó èíòå�ãðî-äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé�� 12Mpr2R + ZtZpR + U�i(R)� K2i2Mp��� �+Ki(R) = 0; (2)�ĤA + V (r;R)� iVirR Ln�'�i(r;R)��� U�i(R)� "�i(Zt)�'�i(r;R) = 0; (3)ãäå U�i(R) � çàâèñÿùèé îò ñêîðîñòè îïòè÷åñêèé ïî�òåíöèàë, ĤA, "� (Zt) � ñîîòâåòñòâåííî ãàìèëüòîíèàíè ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ èçîëèðîâàííîé ìèøåíè,V (r;R) = �Xj ZpjR� rj j� îïåðàòîð âçàèìîäåéñòâèÿ íàëåòàþùåé ÷àñòèöû ñýëåêòðîíàìè àòîìà.Â êà÷åñòâå ïåðâîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ðåøåíèÿñèñòåìû (2), (3) â U�i(R) âìåñòî '�i(r;R) ìîæåòáûòü èñïîëüçîâàíà âîëíîâàÿ �óíêöèÿ èçîëèðîâàí�íîãî àòîìà ìèøåíè �Zt�i (r): Òîãäà, ïðåíåáðåãàÿ ìíè�ìîé ÷àñòüþ ïîòåíöèàëà U�i , ïîëó÷èìU�i(R) � U 0�i(R) = h�Zt�i (r)jV (r;R)j�Zt�i (r)i: (4)Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ñèñòåìà èíòåãðî-äè��åðåíöè-àëüíûõ óðàâíåíèé (2), (3) ñâîäèòñÿ ê äâóì íåçàâè�ñèìûì äè��åðåíöèàëüíûì óðàâíåíèÿì âòîðîãî ïî�ðÿäêà. ÏîñêîëüêóU 0�i(R)! �ZpNeR ïðè R!1;ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ íàëåòàþùåãî èîíà ñ íåé�òðàëüíîé (Zt = Ne) ìèøåíüþ â (2) êîðîòêîäåéñòâó�þùèé, è ðåøåíèå (2) äëÿ Mp � 1 ìîæåò áûòü íàé�äåíî â ýéêîíàëüíîì ïðèáëèæåíèè.�àññìîòðèì ñíà÷àëà ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (3) äëÿîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà ãåëèÿ �i = (1s2)1S. Ó÷è�òûâàÿ óñëîâèÿ íîðìèðîâêè, áóäåì èñêàòü ðåøåíèå(3) â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî ýëåêòðîííûì âîëíîâûì�óíêöèÿì èçîëèðîâàííîãî ãåëèåïîäîáíîãî èîíà'�i(r;R) = ��Zi(R)�i (r) + iXn;L Cn;L(�; t)��XM r 4�2L+ 1Y �L;M (R̂)���Zi(R)nLM (r)��1 +Xn;L C2n;L(�; t)��1=2; (5)478



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 3, 2001 Âîçáóæäåíèå àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ : : :ãäå �Z�i(r), �ZnLM (r) � âîëíîâûå �óíêöèè ñîîòâåò�ñòâåííî îñíîâíîãî è âîçáóæäåííûõ (1snL)1L-
îñ-òîÿíèé èçîëèðîâàííîãî ãåëèåïîäîáíîãî èîíà ñ çà�ðÿäîì ÿäðà Z, M � ïðîåêöèÿ ïîëíîãî îðáèòàëü�íîãî ìîìåíòà L, YL;M (R̂) � ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ,� � ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð, t � âðåìÿ. Êîý��è�öèåíòû ðàçëîæåíèÿ Cn;L(�; t) è ý��åêòèâíûé çà�ðÿä Zi(R) ÿâëÿþòñÿ íåèçâåñòíûìè âåùåñòâåííûìè�óíêöèÿìè. Îòìåòèì, ÷òî âîëíîâóþ �óíêöèþ (5)íåëüçÿ õàðàêòåðèçîâàòü îïðåäåëåííîé ÷åòíîñòüþ,òàê êàê ýëåêòðîíû äâèæóòñÿ â ïîëå äâóõ êóëî�íîâñêèõ öåíòðîâ, êîòîðîå íå ÿâëÿåòñÿ öåíòðàëü�íî-ñèììåòðè÷íûì.Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ý��åêòèâíûé çàðÿä Zi(R) �ìåäëåííî ìåíÿþùàÿñÿ �óíêöèÿ, òîãäà ïîëó÷èìóðàâíåíèÿ îòíîñèòåëüíî Zi(R) è Cn;L(�; t)h�Zi(R)�i (r)jĤA + V (r;R)j�Zi(R)�i (r)i == "�i(Zt) + U 0�i(R); (6)�Cn;L(�; t)�t = V Z�i (R)n;L (R)�1 +Xn;L C2n;L(�; t)� (7)
 ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìèZi(R)! Zt ïðè R!1;Cn;L(�; t)! 0 ïðè t! �1; (8)ãäå V Zi(R)n;L (R) � ïðèâåäåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåí�òû. Âûáîð âîëíîâîé �óíêöèè â âèäå (5) ïîçâî�ëÿåò âûäåëèòü â ÿâíîì âèäå çàâèñèìîñòü âîëíî�âîé �óíêöèè îò r, à ý��åêòèâíûé çàðÿä öåíòðàëü�íî-ñèììåòðè÷íîãî ïîëÿ Zi(R) èñêàòü ïðè �èêñèðî�âàííûõ çíà÷åíèÿõ R è Zp ÷èñëåííî èç óñëîâèÿ ìèíè�ìóìà �óíêöèîíàëà (6). Óâåëè÷åíèå ý��åêòèâíîãîçàðÿäà ïðè ìàëûõ R â (5) ó÷èòûâàåò òî, ÷òî ñ óìåíü�øåíèåì R ýëåêòðîíû àòîìà ïîïàäàþò â áîëåå ãëóáî�êóþ ïîòåíöèàëüíóþ ÿìó, ïðè÷åì â ïðåäåëå R ! 0�óíêöèîíàë (6) ñòðåìèòñÿ ê ýíåðãèè â èçîëèðîâàí�íîì èîíå ñ çàðÿäîì Z = Zt+Zp. Â èòîãå ñ äîñòàòî÷�íî õîðîøåé òî÷íîñòüþ ý��åêòèâíûé çàðÿä ìîæåòáûòü àïïðîêñèìèðîâàí �óíêöèåéZi(R) = Zt + Zp exp(�ZtR):Ôóíêöèîíàë (6) ñîîòâåòñòâóåò ñóììå ýíåðãèè ñâÿçèýëåêòðîíîâ â àòîìå ìèøåíè è ýíåðãèè âçàèìîäåé�ñòâèÿ àòîìà ñ íàëåòàþùèì èîíîì. Äëÿ òîãî ÷òîáûðàçäåëèòü ýòè âåëè÷èíû, áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ýíåðãèÿñâÿçè ýëåêòðîíîâ ïðè �èêñèðîâàííîì R ñîâïàäàåòñ ýíåðãèåé ñâÿçè â èçîëèðîâàííîì ãåëèåïîäîáíîìèîíå ñ çàðÿäîì ÿäðà, ðàâíûì ý��åêòèâíîìó çàðÿäóZi(R), à ðàçíîñòü �óíêöèîíàëà (6) è îïðåäåëåííîéòàêèì îáðàçîì ýíåðãèè ñâÿçè áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü

ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ íàëåòàþùåì èîíîì.Òîãäà çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿçè ýëåêòðîíîâ â àòî�ìå ìèøåíè îò ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R è çàðÿ�äà íàëåòàþùåãî èîíà Zp áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ ïîâå�äåíèåì ý��åêòèâíîãî çàðÿäà êàê �óíêöèè R è Zp:"�i(Zi(R)): Çàìåòèì, ÷òî âàðèàöèîííûé ìåòîä äëÿîïðåäåëåíèÿ çàâèñÿùåãî îò ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿ�íèÿ ý��åêòèâíîãî çàðÿäà â îäíîýëåêòðîííûõ �óíê�öèÿõ èñïîëüçîâàëñÿ òàêæå â [28℄. Ïîñëå îïðåäåëåíèÿý��åêòèâíîãî çàðÿäà Zi(R) ìîãóò áûòü âû÷èñëåíûìàòðè÷íûå ýëåìåíòû V Zi(R)n;L , âõîäÿùèå â (7). Äàëåå,ïîñêîëüêó jCn;L(�; t)j < 1, â (7) ìîæíî ïðåíåáðå÷üêâàäðàòè÷íûìè ÷ëåíàìè, òîãäàCn;L(�; t) = � tZ�1 dt0V Zi(R(t0))n;L �q�2 + V 2i t02� : (9)Ýòîò æå ìåòîä ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ îïðå�äåëåíèÿ âîëíîâûõ �óíêöèé âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé àòîìà ìèøåíè �f : Îäíàêî, ïîñêîëüêó íåîáõî�äèìî ó÷èòûâàòü óñëîâèÿ îðòîãîíàëüíîñòè êî âñåìâîëíîâûì �óíêöèÿì, ñîîòâåòñòâóþùèì ñîñòîÿíèÿììåíüøåé ýíåðãèè, âîëíîâûå �óíêöèè äëÿ âûñîêî�âîçáóæäåííûõ è àâòîèîíèçàöèîííûõ ñîñòîÿíèé, ïî�ëó÷åííûå òàêèì ìåòîäîì, îêàçûâàþòñÿ äîñòàòî÷íîãðîìîçäêèìè, òàê êàêh�Zi�i (r)j�Zf�f (r)i 6= 0 ïðè Zi 6= Zf :Áîëåå óäîáíûì ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåíèå, îïèñûâàþ�ùåå âñå ñîñòîÿíèÿ àòîìà ìèøåíè â åäèíîì ý��åê�òèâíîì öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íîì ïîëå. Â ýòîì ñëó�÷àå ý��åêòèâíûé çàðÿä Zf (R) â âîçáóæäåííûõ ñî�ñòîÿíèÿõ �f , à òàêæå â ñîñòîÿíèÿõ íåïðåðûâíîãîñïåêòðà ñîâïàäàåò ñ ý��åêòèâíûì çàðÿäîì â îñíîâ�íîì ñîñòîÿíèè:Zf (R) = Zi(R) = Z(R): (10)Èñïîëüçîâàíèå ýòîãî ïðèáëèæåíèÿ, îïèñûâàþùåãîåäèíûì îáðàçîì ýâîëþöèþ âñåõ àòîìíûõ ñîñòîÿ�íèé, ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî óñëîâèÿ îðòîãîíàëüíîñòèíà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé óäîâëåòâîðÿþò�ñÿ àâòîìàòè÷åñêè â ñèëó ñâîéñòâ âîëíîâûõ �óíê�öèé èçîëèðîâàííûõ ãåëèåïîäîáíûõ èîíîâ, îïðåäå�ëåííûõ â îäíîì çàðÿäå ÿäðà. Ïðè ýòîì ñ óìåíüøåíè�åì ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R ýëåêòðîíû â ëþáîìñîñòîÿíèè � àòîìà ìèøåíè îêàçûâàþòñÿ â áîëåå ãëó�áîêîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìå, è ÷åì áîëüøå çàðÿä íàëå�òàþùåãî èîíà, òåì ãëóáæå îíà ñòàíîâèòñÿ. Ñëåäñòâè�åì ýòîãî ÿâëÿåòñÿ óâåëè÷åíèå ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ�"if (Z(R)) = "�f (Z(R))� "�i(Z(R)) (11)479



H. Â. Hîâèêîâ, Â. Ñ. Ñåíàøåíêî ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 3, 2001ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ R, ÷òî ñóùåñòâåííûì îáðàçîìâëèÿåò íà äèíàìèêó ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â îá�ëàñòè ñèëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.2.2. Âîçáóæäåíèå àòîìà ìèøåíè âñòîëêíîâåíèÿõ ñ ìíîãîçàðÿäíûìè èîíàìè�àññìîòðèì ñíà÷àëà ïðîöåññ âîçáóæäåíèÿ�i ! �f ïðè �èêñèðîâàííîì óãëå ðàññåÿíèÿ, ò. å.Q = q?(R) + qk(R) = 
onst;ãäå Q = Kf �Ki � ïåðåäàííûé àòîìó ìèøåíè èì�ïóëüñ, Kf � èìïóëüñ ðàññåÿííîãî èîíà, à qk(R),q?(R) � åãî ïðîåêöèè íà íàïðàâëåíèå ïàäàþùåãîïó÷êà è íà íàïðàâëåíèå, ïåðïåíäèêóëÿðíîå ïàäàþ�ùåìó ïó÷êó íàëåòàþùèõ èîíîâ,qk(R) = �"if (Z(R))=Vi:Â ñëó÷àå Q � �"if (Z(R))=Viïåðåõîä àòîìà ìèøåíè â ñîñòîÿíèå �f çàïðåùåí. Ïðèðàññåÿíèè íàëåòàþùèõ èîíîâ íà äîñòàòî÷íî ìàëûåóãëû, �"if (Zt) � QVi � �"if (Zt + Zp); (12)
óùåñòâóåò îáëàñòü ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèéR < Rmin(Q), ãäå ïåðåäàííîé àòîìó ýíåðãèè QViîêàçûâàåòñÿ íåäîñòàòî÷íî äëÿ ïåðåõîäà â êîíå÷íîåñîñòîÿíèå �f . Äðóãèìè ñëîâàìè, èç-çà óâåëè÷åíèÿýíåðãèè ñâÿçè ýëåêòðîíîâ ïðè ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõðàññòîÿíèÿõ íàëåòàþùèé èîí äîëæåí óäàëèòüñÿíà äîñòàòî÷íî áîëüøîå ðàññòîÿíèå R � Rmin(Q),÷òîáû ïðîöåññ ýëåêòðîííîãî ïåðåõîäà â ìèøåíè�i ! �f ñòàë ýíåðãåòè÷åñêè âîçìîæíûì. Ïðè áîëü�øèõ ïåðåäàííûõ èìïóëüñàõ QVi � �"if (Zt + Zp)ïåðåõîä àòîìà ìèøåíè â âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå�f âîçìîæåí ïðè ëþáûõ R.Àìïëèòóäà âîçáóæäåíèÿ èç íà÷àëüíîãî ñîñòîÿ�íèÿ �i â êîíå÷íîå �f ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäåTif (Q) = Z dRs 4�2Lf + 1Y �LfMf (R̂)Vif (�; t)�� exp�iQ �R+ i�+�i(�; t)� i���f (�; t)�; (13)

Vif (�; t) = �V Z(R)Lf (�i ! �f ; R) + iXn;L Cn;L(�; t)��Xl hL0l0jLf0iV Z(R)l (nL! �f ; R)���0�1 +Xn;L C2n;L(�; t)1A�1=2 ; (14)ãäå hL0l0jLf0i � êîý��èöèåíò Êëåáøà��îðäàíà,V Z(R)Lf (�i ! �f ; R) è V Z(R)L (nL ! �f ; R) � ïðèâå�äåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, îïèñûâàþùèå ïåðå�õîäû èç îñíîâíîãî è (1snL)1L-ñîñòîÿíèé â àâòîèî�íèçàöèîííîå ñîñòîÿíèå �f , ���f (�; t), �+�i(�; t) � ýé�êîíàëüíûå �àçû. Òàêèì îáðàçîì, àìïëèòóäà äâóõ�ýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ (13), (14) ïðåäñòàâëÿåò�ñÿ â âèäå ñóììû, ãäå ïåðâîå ñëàãàåìîå â (14) ñî�îòâåòñòâóåò ìåõàíèçìó âîçáóæäåíèÿ, êîãäà òîëüêîîäèí èç ýëåêòðîíîâ àòîìà âçàèìîäåéñòâóåò ñ íàëåòà�þùåé ÷àñòèöåé, à âòîðîé ýëåêòðîí âîçáóæäàåòñÿ çàñ÷åò ìåæýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé. Îñòàëüíûå ñëà�ãàåìûå â (14) ñîîòâåòñòâóþò ìåõàíèçìó âîçáóæäå�íèÿ àâòîèîíèçàöèîííîãî ñîñòîÿíèÿ ÷åðåç ïðîìåæó�òî÷íûå (1snL)1L-óðîâíè, êîãäà îáà ýëåêòðîíà àòîìàâçàèìîäåéñòâóþò ñ íàëåòàþùåé ÷àñòèöåé. Ïðè÷åìâ äè��åðåíöèàëüíîì ñå÷åíèè àìïëèòóäû, ñîîòâåò�ñòâóþùèå ýòèì äâóì ìåõàíèçìàì âîçáóæäåíèÿ, íåèíòåð�åðèðóþò ìåæäó ñîáîé. Êàê è â òåîðèè âîç�ìóùåíèé, àìïëèòóäà âîçáóæäåíèÿ ÷åðåç ïðîìåæó�òî÷íûå óðîâíè èìååò áîëåå ñèëüíóþ çàðÿäîâóþ çà�âèñèìîñòü, òàê êàê Cn;L(�; t) � Zp (9). Îäíàêî, â îò�ëè÷èå îò àìïëèòóäû âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîç�ìóùåíèé, àìïëèòóäà (13), (14) ñîäåðæèò çàâèñÿùèéîò Zp íîðìèðîâî÷íûé ìíîæèòåëü0�1 +Xn;L C2n;L(�; t)1A�1=2 ;êîòîðûé ìîæåò ñóùåñòâåííî ñêîððåêòèðîâàòü çàðÿ�äîâóþ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ. Èíòåãðèðîâàíèå â (13)ïðîâîäèòñÿ ïî âñåé îáëàñòè, ãäå QVi � �"if (Z(R)):Òàêèì îáðàçîì, ó÷åò âëèÿíèÿ íàëåòàþùåãî èîíà íàýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðîíîâ àòîìà ìèøåíè ïðèâîäèòê òîìó, ÷òî íå òîëüêî èçìåíÿåò
ÿ îïåðàòîð ïåðåõîäàâ (13), íî è ÷àñòü êîí�èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâàR < Rmin(Q) èñêëþ÷àåòñÿ èç àìïëèòóäû.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÎÂÍàìè áûëè âûïîëíåíû ðàñ÷åòû äè��åðåíöèàëü�íîãî è ïîëíîãî ñå÷åíèé âîçáóæäåíèÿ àâòîèîíèçàöè�îííûõ ðåçîíàíñîâ (2s2)1S, (2s2p)1P è (2p2)1D ãåëèÿ,480



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 3, 2001 Âîçáóæäåíèå àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ : : :âîçáóæäàåìûõ áåññòðóêòóðíûìè èîíàìè ñ ýíåðãèåé0.5 ÌýÂ/íóê è 1.5 ÌýÂ/íóê. Âëèÿíèå âûðîæäåííî�ãî íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà íà àâòîèîíèçàöèîííûå ñî�ñòîÿíèÿ íå ó÷èòûâàëîñü. Èíòåãðèðîâàíèå ïî � è tâ (13) â îáëàñòè R � Rmax, ãäå Rmax = 20, âû�ïîëíÿëîñü ÷èñëåííî, à âêëàä îáëàñòè jVitj > Rmax,� � Rmax îöåíèâàëñÿ àñèìïòîòè÷åñêèìè ìåòîäàìè.Âîëíîâûå �óíêöèè èçîëèðîâàííûõ ãåëèåïîäîáíûõèîíîâ ñ íåïðåðûâíîé çàâèñèìîñòüþ âñåõ ïàðàìåòðîâîò çàðÿäà ÿäðà áûëè ïîëó÷åíû âàðèàöèîííûì ìåòî�äîì [29; 30℄. Â ñóììå ïî ïðîìåæóòî÷íûì ñîñòîÿíèÿìâ (14) ó÷èòûâàëèñü òîëüêî ñîñòîÿíèÿ (1snL)1L, ãäån = 2; 3:Àìïëèòóäà âîçáóæäåíèÿ (13), (14) âû÷èñëÿëàñüâ ñëåäóþùèõ ïðèáëèæåíèÿõ:1 � ïåðâîå áîðíîâñêîå ïðèáëèæåíèå (Cn;L(�; t) == 0, �+�i(�; t) = 0, ���f (�; t) = 0, Z(R) = Zt);2 � ó÷èòûâàëèñü òîëüêî ïåðåõîäû ÷åðåç ïðî�ìåæóòî÷íûå óðîâíè (Cn;L(�; t) 6= 0, �+�i(�; t) = 0,���f (�; t) = 0, Z(R) = Zt);3 � ó÷èòûâàëèñü ïåðåõîäû ÷åðåç ïðîìåæóòî÷�íûå óðîâíè è èçìåíåíèå êèíåìàòèêè íàëåòàþùåãîè ðàññåÿííîãî èîíîâ (Cn;L(�; t) 6= 0, �+�i(�; t) 6= 0,���f (�; t) 6= 0, Z(R) = Zt);4 � ïîëíûé ðàñ÷åò ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ íàëåòà�þùåãî èîíà íà ýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðîíîâ ìèøå�íè (Cn;L(�; t) 6= 0, �+�i(�; t) 6= 0, ���f (�; t) 6= 0,Z(R) � Zt):Â òàáëèöå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïàðà�ìåòðà, îïðåäåëÿþùåãî çàðÿäîâóþ çàâèñèìîñòün(Zp) = Ln� �if (Zp)�if (Zp = 1)��Ln(Zp)
å÷åíèé âîçáóæäåíèÿ àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàí�ñîâ, îáðàçóþùèõñÿ â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ áåññòðóêòóð�íûìè èîíàìè ñ ýíåðãèåé 0.5 ÌýÂ/íóê, êîòîðûå ñðàâ�íèâàþòñÿ ñ ïàðàìåòðîì çàðÿäîâîé çàâèñèìîñòè ïðî�èíòåãðèðîâàííîãî ïî óãëàì ýæåêöèè ýêñïåðèìåí�òàëüíîãî âûõîäà ðåçîíàíñîâ èç [2℄. Îòìåòèì, ÷òî âïåðâîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé n(Zp) = 2: Ó÷åòïåðåõîäîâ ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè (âòîðîé âà�ðèàíò ðàñ÷åòîâ) ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ n(Zp) äëÿâñåõ ðåçîíàíñîâ 2 � n(Zp) � 4, ïðè÷åì n(Zp) âîçðàñ�òàåò ñ óâåëè÷åíèåì Zp: Íàèáîëåå ñèëüíî âîçðàñòà�åò ïàðàìåòð n(Zp) äëÿ (2p2)1D-ðåçîíàíñà, ïîñêîëü�êó ïåðåõîäû ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè(1s2)1S ! (1snL)1L! (2p2)1Däàþò îñíîâíîé âêëàä â ñå÷åíèå âîçáóæäåíèÿ ýòîãîðåçîíàíñà ïðè ðàññìàòðèâàåìîé ýíåðãèè ñòîëêíîâå�íèÿ. Íàøè ðåçóëüòàòû óêàçûâàþò òàêæå íà ñëàáîå

Ïàðàìåòð çàðÿäîâîé çàâèñèìîñòè 
å÷åíèÿ âîç-áóæäåíèÿ àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ, îáðàçó-þùèõñÿ â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ èîíàìè ñ ýíåðãèåé0.5 ÌýÂ/íóêZp (2s2s)1S (2s2p)1P (2p2p)1DÝêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [2℄2 1.6 2.1 3.43 1.3 1.7 2.9Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà (ðàñ÷åò 2)2 2.1 2.3 3.63 2.2 2.4 3.75 2.3 2.5 3.7Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà (ðàñ÷åò 3)2 1.5 2.0 3.73 1.6 2.0 3.75 1.8 1.8 3.6Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà (ðàñ÷åò 4)2 1.3 2.0 3.83 1.6 1.9 3.85 1.9 1.7 3.6Ïðèìå÷àíèå. �åçóëüòàòû äëÿ ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâðàñ÷åòà îáîçíà÷åíû êàê 2 � ó÷èòûâàþòñÿ òîëüêî ïåðå�õîäû ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè, 3 � ó÷èòûâàþòñÿïåðåõîäû ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè è èçìåíåíèå êè�íåìàòèêè íàëåòàþùåãî èîíà, 4 � ó÷èòûâàþòñÿ ïåðåõîäû÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè, èçìåíåíèå êèíåìàòèêè íà�ëåòàþùåãî èîíà è åãî âëèÿíèå íà ýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðî�íîâ ìèøåíè.âëèÿíèå ïðîìåæóòî÷íûõ ñîñòîÿíèé ïðè âîçáóæäå�íèè (2s2p)1P -ðåçîíàíñà â äàííîé ýíåðãåòè÷åñêîé îá�ëàñòè. Ó÷åò âëèÿíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà è íàëå�òàþùåãî èîíà íà êèíåìàòèêó (òðåòèé âàðèàíò ðàñ�÷åòà) ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó óìåíüøåíèþ ïàðà�ìåòðà n(Zp). Ïðè÷åì çàðÿäîâàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷å�íèÿ âîçáóæäåíèÿ ðåçîíàíñîâ (2s2)1S è (2s2p)1P îêà�çûâàåòñÿ áîëåå ñëàáîé, ÷åì â ïåðâîì ïîðÿäêå òåî-ðèè âîçìóùåíèé n(Zp) < 2; ÷òî êà÷åñòâåííî ñîãëà�ñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Âëèÿíèåìäâóõ ïðîòèâîïîëîæíî äåéñòâóþùèõ íà çàðÿäîâóþçàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ âîçáóæäåíèÿ �àêòîðîâ êà÷å�ñòâåííî îáúÿñíÿåòñÿ ðàçëè÷íàÿ çàâèñèìîñòü n(Zp)äëÿ ðåçîíàíñîâ (2s2)1S è (2s2p)1P . Ïåðåõîäû ÷å�ðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè ñ óâåëè÷åíèåì Zp îêà�5 ÆÝÒÔ, âûï. 3 481



H. Â. Hîâèêîâ, Â. Ñ. Ñåíàøåíêî ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 3, 2001çûâàþò ñèëüíîå âëèÿíèå íà ñå÷åíèå âîçáóæäåíèÿ(2s2)1S-ðåçîíàíñà è ïàðàìåòð n(Zp) äëÿ ýòîãî ðåçî�íàíñà âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì Zp: Ïàðàìåòð æåçàðÿäîâîé çàâèñèìîñòè (2s2p)1P -ðåçîíàíñà, êàê è âýêñïåðèìåíòå [2℄, ñ óâåëè÷åíèåì Zp óìåíüøàåòñÿ.Äëÿ (2p2)1D-ðåçîíàíñà ïàðàìåòð n(Zp) èçìåíÿåòñÿñëàáî ïðè ó÷åòå èçìåíåíèÿ êèíåìàòèêè ðàññåÿííîãîèîíà, à, çíà÷èò, çàðÿäîâàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ âîç�áóæäåíèÿ ýòîãî ðåçîíàíñà îïðåäåëÿåòñÿ ïðåèìóùå�ñòâåííî äâóõñòóïåí÷àòûìè ïåðåõîäàìè. Ó÷åò âëèÿ�íèÿ íàëåòàþùåãî èîíà íà ýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðîíîâàòîìà â íàèáîëåå ïîëíîì âàðèàíòå ðàñ÷åòîâ ïðèâî�äèò ê óìåíüøåíèþ ñå÷åíèÿ âîçáóæäåíèÿ. Îäíàêîäëÿ ðåçîíàíñîâ (2s2p)1P è (2p2)1D ýòî óìåíüøåíèå�àêòè÷åñêè íå ìåíÿåò ïàðàìåòðà çàðÿäîâîé çàâèñè�ìîñòè ýòèõ ðåçîíàíñîâ. Ïîòåíöèàë (14) äëÿ ðåçîíàí�ñîâ (2s2p)1P è (2p2)1D áûñòðî óáûâàåò ïðè óìåíü�øåíèè R: Vif (�; t) � RLf+1 ïðè R! 0è ìåäëåííî óáûâàåò ïðè áîëüøèõ R:Vif (�; t) � R�(Lf+1) ïðè R!1:Â ðåçóëüòàòå óòî÷íåíèå àìïëèòóäû (13) â îáëàñòèìàëûõ R ïðè íåáîëüøèõ Zp îêàçûâàåò ñëàáîå âëè�ÿíèå íà çàðÿäîâóþ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ âîçáóæäå�íèÿ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, çàðÿäîâàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷å�íèÿ âîçáóæäåíèÿ (2s2)1S-ðåçîíàíñà ïðè ó÷åòå âëè�ÿíèÿ íàëåòàþùåãî èîíà íà ýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðî�íîâ àòîìà ñèëüíî ìîäè�èöèðóåòñÿ. Âîçáóæäåíèåýòîãî ðåçîíàíñà ïðîèñõîäèò òîëüêî ïðè ìàëûõ R,òàê êàê ïîòåíöèàë Vif (�; t) � êîðîòêîäåéñòâóþùèé(Vif (�; t) ! 0 ïðè R ! 1 è Vif (�; t) ! 
onstïðè R! 0):Äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå âîçáóæäåíèÿ(2s2)1S-ðåçîíàíñà ïðè ìàëûõ óãëàõ ðàññåÿíèÿáåññòðóêòóðíûõ òðåõçàðÿäíûõ èîíîâ ñ ýíåðãèåé0.5 ÌýÂ/íóê ïðèâåäåíî íà ðèñ. 1. Ó÷åò ïåðåõîäîâ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè óâåëè÷èâàåò äè��å�ðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå âîçáóæäåíèÿ ïðè ìàëûõ óãëàõðàññåÿíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ñå÷åíèåì â ïåðâîì ïîðÿä�êå òåîðèè âîçìóùåíèé. Ïðè èçìåíåíèè êèíåìàòèêèíàëåòàþùåãî è ðàññåÿííîãî èîíîâ ïðîèñõîäèò ñóùå�ñòâåííîå óìåíüøåíèå äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿâ îáëàñòè ìàëûõ óãëîâ ðàññåÿíèÿ. Êîðîòêîäåéñòâó�þùèé ïîòåíöèàë ñ êóëîíîâñêîé ñåðäöåâèíîé â (2)ïðèâîäèò ê áûñòðîìó èçìåíåíèþ �àç ðàññåÿíèÿ â(13) ïðè ìàëûõ � è, êàê ñëåäñòâèå, ê êâàçèïåðèîäè�÷åñêîìó èçìåíåíèþ äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ.Ïðè÷åì, ÷åì áîëüøå Zp, òåì ñèëüíåå êóëîíîâñêîåîòòàëêèâàíèå íàëåòàþùåãî èîíà ÿäðîì àòîìà ìè�øåíè ïðè ìàëûõ R, òåì áûñòðåå èçìåíÿþòñÿ �àçû
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Ei = 0:5ÌýÂ/íóêðåçîíàíñà (2s2)1S èîíàìè Zp = 3Äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå âîçáóæäåíèÿ
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Óãîë ðàññåÿíèÿ, ìðàä

3 2 1
�èñ. 1. Äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå âîçáóæäåíèÿ ðå-çîíàíñà (2s2)1S ïðè ìàëûõ óãëàõ ðàññåÿíèÿ èîíàìèñ Zp = 3 è ýíåðãèåé 0.5 ÌýÂ/íóê. �åçóëüòàòû äëÿðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâ ðàñ÷åòà: 1 � ïåðâîå áîðíîâñêîåïðèáëèæåíèå, 2 � ó÷èòûâàþòñÿ òîëüêî ïåðåõîäû ÷å-ðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè, 3 � ó÷èòûâàþòñÿ ïåðåõî-äû ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè è èçìåíåíèå êèíåìà-òèêè íàëåòàþùåãî èîíà, 4 � ó÷èòûâàþòñÿ ïåðåõîäû÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå óðîâíè, èçìåíåíèå êèíåìàòèêèíàëåòàþùåãî èîíà è åãî âëèÿíèå íà ýíåðãèþ ñâÿçèýëåêòðîíîâ ìèøåíèðàññåÿíèÿ ïðè ìàëûõ �, è òåì ñëàáåå çàðÿäîâàÿçàâèñèìîñòü äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ. Äðóãèìèñëîâàìè, êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå íàëåòàþùåãîèîíà ÿäðîì àòîìà ìèøåíè óìåíüøàåò âåðîÿòíîñòüíàõîæäåíèÿ íàëåòàþùåãî èîíà â îáëàñòè ìàëûõìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé, à èìåííî ýòà îáëàñòüè äàåò îñíîâíîé âêëàä â àìïëèòóäó âîçáóæäåíèÿ(2s2)1S-ðåçîíàíñà. Ó÷åò âëèÿíèÿ íàëåòàþùåãîèîíà íà ýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðîíîâ àòîìà ìèøåíèìîäè�èöèðóåò àìïëèòóäó âîçáóæäåíèÿ òàêæå ïðèìàëûõ çíà÷åíèÿõ R. Îäíàêî, â îòëè÷èå îò èçìå�íåíèÿ êèíåìàòèêè ðàññåÿííîãî èîíà, ýòîò ý��åêòíàèáîëåå ñèëüíî ïðîÿâëÿåòñÿ ïðè ìàëûõ óãëàõðàññåÿíèÿ, ãäå ïåðåäàííîé àòîìó ìèøåíè ýíåðãèèìîæåò îêàçàòüñÿ íåäîñòàòî÷íî äëÿ ïåðåõîäà àòîìà ââîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå ïðè ìàëûõ R. Â ðåçóëüòàòåâ äè��åðåíöèàëüíîì ñå÷åíèè êàê (2s2)1S-, òàê è(2s2p)1P è (2p2)1D-ðåçîíàíñîâ ïðè ìàëûõ óãëàõðàññåÿíèÿ �îðìèðóåòñÿ ìàêñèìóì, êîòîðîãî íåò âïðåäûäóùèõ âàðèàíòàõ ðàñ÷åòà. Òàêèì îáðàçîì,íàëè÷èå ìàêñèìóìà â äè��åðåíöèàëüíîì ñå÷åíèèâîçáóæäåíèÿ ïðè ìàëûõ óãëàõ ðàññåÿíèÿ íåïîñðåä�ñòâåííî ñâÿçàíî ñ âëèÿíèåì íàëåòàþùåãî èîíà íàýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðîíîâ àòîìà ìèøåíè.Íà ðèñ. 2 ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñå÷å�íèÿ âîçáóæäåíèÿ (2s2)1S-ðåçîíàíñà áåññòðóêòóðíû�482



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 3, 2001 Âîçáóæäåíèå àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ : : :

1 10
23 4Çàðÿä íàëåòàþùåãî èîíà

1� if(Z p)=Z2 p,10�20 ñì2
0.11
10 Ñå÷åíèå âîçáóæäåíèÿ(2s2)1S; Ei = 1:5ÌýÂ/íóê

�èñ. 2. Ñå÷åíèÿ âîçáóæäåíèÿ ðåçîíàíñà (2s2)1S èîíà-ìè ñ ýíåðãèåé 1.5 ÌýÂ/íóê. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâäðóãèõ àâòîðîâ îáîçíà÷åíû êðåñòàìè [22℄ è êðóæ-êàìè [31℄. Îñòàëüíûå îáîçíà÷åíèÿ òå æå, ÷òî è íàðèñ. 1ìè èîíàìè ñ ýíåðãèåé 1.5 ÌýÂ/íóê. Ñå÷åíèå, âû�÷èñëåííîå òîëüêî ñ ó÷åòîì ïåðåõîäîâ ÷åðåç ïðîìå�æóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ, êà÷åñòâåííî è êîëè÷åñòâåííîâîñïðîèçâîäÿò ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì ñèëü�íîé ñâÿçè êàíàëîâ [22℄ è ðàñ÷åòû íà îñíîâå òåîðèèâîçìóùåíèé [31℄ áåç ó÷åòà âëèÿíèÿ âûðîæäåííîãîíåïðåðûâíîãî ñïåêòðà. Óòî÷íåíèå êèíåìàòèêè íàëå�òàþùåãî è ðàññåÿííîãî èîíîâ ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òîñå÷åíèå âîçáóæäåíèÿ ñòàíîâèòñÿ ìåíüøå, ÷åì â ïåð�âîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé, è ïðè ìàëûõ Zp ñå�÷åíèå âîçðàñòàåò ìåäëåííåå ÷åì Z2p , ò. å. �if (Zp)=Z2póìåíüøàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè Zp: Îäíàêî ïðè äàëü�íåéøåì óâåëè÷åíèè Zp �óíêöèÿ �if (Zp)=Z2p íà÷è�íàåò âîçðàñòàòü çà ñ÷åò áîëåå ñèëüíîé çàðÿäîâîéçàâèñèìîñòè àìïëèòóäû âîçáóæäåíèÿ ÷åðåç ïðîìå�æóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ. Îòìåòèì, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå ïðè ýòîé ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ èìåþòñÿòîëüêî â î÷åíü óçêîé îáëàñòè óãëîâ ýæåêöèè [5℄, èïðîöåäóðà ïîëó÷åíèÿ èç ýòèõ äàííûõ ïðîèíòåãðè�ðîâàííîãî ïî óãëàì ýæåêöèè âûõîäà ðåçîíàíñà [5℄ïðåäñòàâëÿåòñÿ íàì íå âïîëíå êîððåêòíîé.4. ÂÛÂÎÄÛÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëîæåíà òåîðåòè÷åñêàÿìîäåëü äâóõýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ, êîòîðàÿíàðÿäó ñ ïåðåõîäàìè ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå ñîñòî�ÿíèÿ è èçìåíåíèåì êèíåìàòèêè íàëåòàþùåãî èîíàïîçâîëèëà âïåðâûå â ÿâíîì âèäå ó÷åñòü âëèÿíèåêóëîíîâñêîãî ïîëÿ íàëåòàþùåãî èîíà íà ýíåðãèþñâÿçè ýëåêòðîíîâ àòîìà ìèøåíè. Ñå÷åíèå âîçáóæ�äåíèÿ àâòîèîíèçàöèîííûõ ðåçîíàíñîâ, âû÷èñëåííîå

òîëüêî ñ ó÷åòîì ïåðåõîäîâ ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûåñîñòîÿíèÿ, âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì çàðÿäà íàëåòà�þùåãî èîíà áûñòðåå, ÷åì â ïåðâîì ïîðÿäêå òåîðèèâîçìóùåíèé. Îäíàêî ó÷åò èçìåíåíèÿ êèíåìàòèêèíàëåòàþùåãî èîíà è åãî âëèÿíèÿ íà ýíåðãèþ ñâÿçèýëåêòðîíîâ àòîìà ìèøåíè ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþñå÷åíèÿ âîçáóæäåíèÿ è îñëàáëåíèþ çàðÿäîâîé çàâè�ñèìîñòè. Ïðè ýòîì çàðÿäîâàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèéâîçáóæäåíèÿ ðåçîíàíñîâ (2s2)1S è (2s2p)1P ñòàíî�âèòñÿ áîëåå ñëàáîé ïî ñðàâíåíèþ ñ ïåðâûì ïîðÿäêîìòåîðèè âîçìóùåíèé, ÷òî êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ìîäè�èêàöèÿêèíåìàòèêè íàëåòàþùåãî èîíà êîðîòêîäåéñòâó�þùèì ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ ñ àòîìîì èáûñòðîå èçìåíåíèå �àç ðàññåÿíèÿ ìîãóò ïðèâåñòèê îñöèëëÿöèÿì â äè��åðåíöèàëüíîì ñå÷åíèè âîç�áóæäåíèÿ â øèðîêîì äèàïàçîíå óãëîâ ðàññåÿíèÿ. Ñäðóãîé ñòîðîíû, âëèÿíèå ïîëÿ íàëåòàþùåãî èîíà íàýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðîíîâ àòîìà ìèøåíè ïðèâîäèòê óìåíüøåíèþ äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ïðèìàëûõ óãëàõ ðàññåÿíèÿ, êîòîðîå ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òîïðè ìàëûõ ïåðåäàâàåìûõ èìïóëüñàõ ñóùåñòâóåòîáëàñòü ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé, ãäå ïåðåõîäûýëåêòðîíîâ â âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå çàïðåùåíûçàêîíîì ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè.Äàííàÿ ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ïðî�ãðàììû ¾Óíèâåðñèòåòû �îññèè � �óíäàìåíòàëü�íûå èññëåäîâàíèÿ¿ (ãðàíò �98-1-5247).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Ë. Ï. Ïðåñíÿêîâ, Â. Ï. Øåâåëüêî, �. Ê. ßíååâ,Ýëåìåíòàðíûå ïðîöåññû ñ ó÷àñòèåì ìíîãîçàðÿä�íûõ èîíîâ, Ýíåðãîèçäàò, Ìîñêâà (1986).2. P. W. Ar
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