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ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ Ó�ËÎÂÎ�Î �ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈßÎÆÅ-ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ Â ÀÒÎÌÅ XeA. Þ. Åëèçàðîâ a*, È. È. Òóïèöûí b**a Ôèçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. À. Ô. Èî��å194021, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿb Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò198904, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 22 íîÿáðÿ 2002 ã.�àññìàòðèâàåòñÿ óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå îæå-ýëåêòðîíîâ. Ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâïàðàìåòðà àíèçîòðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ �2 äëÿ ïåðåõîäîâ â àòîìå Xe âèäà (M3 ! N2N3),(M3 ! N3N3), (M4 ! N1N3), (M4 ! N4N5), (M4 ! N5N5) è (M4;5 ! O2;3O2;3). �àñ÷åòû ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ âûïîëíåíû ìåòîäîì Õàðòðè�Ôîêà â íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè â LS-ñâÿçè, à òàêæå ðå-ëÿòèâèñòñêèì ìåòîäîì Õàðòðè�Ôîêà�Äèðàêà êàê â jj-ñâÿçè (îäíîêîí�èãóðàöèîííîå ïðèáëèæåíèå), òàêè â ïðîìåæóòî÷íîì òèïå ñâÿçè (ìíîãîêîí�èãóðàöèîííûé ìåòîä).PACS: 32.80.Hd 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂïåðâûå ñóùåñòâîâàíèå àíèçîòðîïèè óãëîâîãîðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ â àòîìàõ áûëî ïðåä�ñêàçàíî â ðàáîòå [1℄. Ñ òåõ ïîð ýêñïåðèìåíòàëü�íîå è òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ýòîãî ý��åêòàïîëó÷èëî øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå. Îñîáûé èí�òåðåñ â ýòèõ ðàáîòàõ ïðåäñòàâëÿþò èññëåäîâàíèÿîæå-ýëåêòðîíîâ, îáðàçóþùèõñÿ â ðåçóëüòàòå çàïîë�íåíèÿ ãëóáîêèõ âàêàíñèé, ïîÿâèâøèõñÿ â ðåçóëüòà�òå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ñ ñèíõðîòðîííûì èçëó÷å�íèåì [2℄. Îáùàÿ òåîðèÿ àíèçîòðîïèè óãëîâîãî ðàñ�ïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ áûëà ðàçâèòà â ðàáî�òàõ [3�6℄, ãäå áûë èñïîëüçîâàí �îðìàëèçì ìàòðèöûïëîòíîñòè. Ïîçäíåå ðàñ÷åòû êîý��èöèåíòîâ óãëî�âîãî ðàñïðåäåëåíèÿ áûëè âûïîëíåíû íåñêîëüêèìèòåîðåòè÷åñêèìè ãðóïïàìè [7�9℄. Îäíàêî, êàê ýòî áû�ëî îòìå÷åíî â ðàáîòàõ [6; 9; 10℄, äîâîëüíî ÷àñòî èìå�åò ìåñòî ðàñõîæäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ, ÷òî óêàçûâàåò íà íåîáõîäè�ìîñòü ïðîäîëæåíèÿ ðàáîò ïî èññëåäîâàíèþ óãëîâî�ãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ. Ïðè÷èíû óêàçàí�íûõ ðàñõîæäåíèé äî êîíöà íå âûÿñíåíû. Îíè ìîãóòáûòü ñëåäñòâèåì íåñîâåðøåíñòâà ñàìîé òåîðèè óã�*E-mail: a.elizarov�mail.ioffe.ru**E-mail: tup�tup.usr.pu.ru

ëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ (â ÷àñòíîñòè,íåîáõîäèìîñòè ó÷åòà èíòåð�åðåíöèè êîíå÷íûõ ñî�ñòîÿíèé ñèñòåìû ¾èîí + îæå-ýëåêòðîí¿ [11℄), à òàê�æå èñïîëüçîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåíèé â ðàñ÷å�òàõ âîëíîâûõ �óíêöèé íà÷àëüíûõ è êîíå÷íûõ ñî�ñòîÿíèé èîíîâ è âîëíîâûõ �óíêöèé ñïëîøíîãî ñïåê�òðà.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçîâàíà òåîðèÿ óãëî�âîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ, ðàçâèòàÿ â ðà�áîòàõ [6�8℄. Ýòà òåîðèÿ îáîáùåíà íà ñëó÷àé àòî�ìîâ ñ íåçàìêíóòûìè âàëåíòíûìè îáîëî÷êàìè êàêäëÿ LS-, òàê è äëÿ jj-òèïîâ ñâÿçè. Êðîìå òîãî,ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ äëÿ êîý��èöèåíòîâ àíèçî�òðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ �2 äëÿ ïðîìåæó�òî÷íîãî òèïà ñâÿçè, ò. å. äëÿ ìíîãîêîí�èãóðàöèîí�íûõ ðåëÿòèâèñòñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé êîíå÷íî�ãî è íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèé èîíà. Âîëíîâûå �óíê�öèè èîíîâ ðàññ÷èòûâàëèñü ìåòîäîì Õàðòðè�Ôîêà èìíîãîêîí�èãóðàöèîííûì ðåëÿòèâèñòñêèì ìåòîäîìÕàðòðè�Ôîêà�Äèðàêà.Âåëè÷èíû ïàðàìåòðîâ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿîæå-ýëåêòðîíîâ çàâèñÿò îò êà÷åñòâà âîëíîâîé�óíêöèè ñïëîøíîãî ñïåêòðà, êîòîðàÿ âî ìíîãèõáîëåå ðàííèõ ðàáîòàõ ðàññ÷èòûâàëàñü ñ èñïîëü�çîâàíèåì äîâîëüíî ãðóáûõ ïðèáëèæåíèé. Â ÷àñò�íîñòè, íå ó÷èòûâàëîñü îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå733



A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003ýëåêòðîíà ñïëîøíîãî ñïåêòðà ñ îñòîâíûìè ýëåêòðî�íàìè è íå ó÷èòûâàëèñü íåäèàãîíàëüíûå ìíîæèòå�ëè Ëàãðàíæà, îáåñïå÷èâàþùèå îðòîãîíàëüíîñòü âîë�íîâîé �óíêöèè ñïëîøíîãî ñïåêòðà ê îäíîýëåêòðîí�íûì çàíÿòûì ñîñòîÿíèÿì èîíà. Â íàñòîÿùåé ðàáî�òå ðàññìîòðåíî âëèÿíèå ýòèõ ïðèáëèæåíèé íà âåëè�÷èíó ïàðàìåòðà óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ �2. Âîëíî�âàÿ �óíêöèÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðà â ðåëÿòèâèñòñêèõðàñ÷åòàõ áûëà ïîëó÷åíà ïóòåì ðåøåíèÿ ðåëÿòèâèñò�ñêèõ óðàâíåíèé Õàðòðè�Ôîêà�Äèðàêà. Âëèÿíèå ðå�ëÿòèâèñòñêèõ ý��åêòîâ â ðàñ÷åòàõ �óíêöèé ñïëîø�íîãî ñïåêòðà íà âåëè÷èíó �2 ìîæåò îêàçàòüñÿ ñóùå�ñòâåííûì, ïîñêîëüêó îñíîâíîé âêëàä â âåëè÷èíó �2îïðåäåëÿåòñÿ ïîâåäåíèåì �óíêöèè ñïëîøíîãî ñïåê�òðà â îáëàñòè îñòîâà.Cëåäóþùèé ðàçäåë ñòàòüè ïîñâÿùåí îïèñàíèþîñíîâíûõ òåîðåòè÷åñêèõ ïðèíöèïîâ, èñïîëüçóåìûõ

ïðè âû÷èñëåíèè ïàðàìåòðà àíèçîòðîïèè óãëîâîãîðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ. Â ðàçä. 3 ïðèâåäå�íû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïàðàìåòðà óãëîâîé àíèçî�òðîïèè �2 äëÿ ïåðåõîäîâ òèïà (M3 ! N2;3N2;3),(M4 ! N4;5N4;5), (M4 ! N1N3) è (M4;5 ! O2;3O2;3)â àòîìå Õå, ïîëó÷åííûå ïðè ïîìîùè ðàçëè÷íûõ ïðè�áëèæåíèé. 2. ÎÁÙÀß ÒÅÎ�Èß�àññåÿíèå ýëåêòðîíîâ èëè �îòîíîâ íà àòîìeA(J0) ìîæåò ïðèâåñòè ê îáðàçîâàíèþ âàêàíñèè âîâíóòðåííåé îáîëî÷êå A+(J1). Çàïîëíåíèå îáðàçîâàâ�øåéñÿ âàêàíñèè ìîæåò ïðîèñõîäèòü ñ èñïóñêàíèåì�îòîíà ëèáî ýëåêòðîíà (îæå-ïðîöåññ). Â íàñòîÿùåéðàáîòå ìû ðàññìîòðèì îæå-ïðîöåññA (J0) + e �! es + ed + A+(J1) & A+(J1) �! A2+(J) + eA: (1)Çäåñü es è ed � ñîîòâåòñòâåííî, ðàññåÿííûé è âûáè�òûé ýëåêòðîíû. Â ðåçóëüòàòå îæå-ïðîöåññà, â êîíå÷�íîì ñîñòîÿíèè îáðàçóþòñÿ äâóõêðàòíî çàðÿæåííûéèîí A2+(J) è îæå-ýëåêòðîí â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå,eA. Âðåìÿ æèçíè âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ ìíîãîáîëüøå âðåìåíè ñòîëêíîâåíèÿ, ïîýòîìó ìîæíî ïðåä�ñòàâèòü, ÷òî ïðîöåññ ðàññåÿíèÿ ïðîèñõîäèò â äâàíåçàâèñèìûõ ýòàïà: ïåðâûé � îáðàçîâàíèå âàêàí�ñèè, âòîðîé � îæå-ðàñïàä [1℄. Äëÿ òîãî ÷òîáû èñêëþ�÷èòü èíòåð�åðåíöèþ ñîñòîÿíèé äâóõ ýëåêòðîíîâ esè eA, ðàññìîòðèì ïðîöåññ, â êîòîðîì ýíåðãèè ðàñ�ñåÿííîãî ýëåêòðîíà è îæå-ýëåêòðîíà íå ñîâïàäàþò.Êâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ es, ed è äâóõêðàò�íîãî èîíà â ýêñïåðèìåíòå íå �èêñèðóþòñÿ. Êðîìåòîãî, áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî íè ýëåêòðîí (e), íè àòîì

A(J0) â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè (A (0J0)) íå ïîëÿðè�çîâàíû.Ïðè ðàññåÿíèè ýëåêòðîíîâ íà àòîìå â ñèñòå�ìå ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö îáðàçóåòñÿ âûäåëåí�íîå íàïðàâëåíèå, ÷òî, êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáî�òå [12℄, ïðèâîäèò ê àíèçîòðîïèè â óãëîâîì ðàñïðåäå�ëåíèè èíòåíñèâíîñòè ïîòîêà I(�) îæå-ýëåêòðîíîâ.Âûðàæåíèå äëÿ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ I(�)îæå-ýëåêòðîíîâ áûëî ïîëó÷åíî íåñêîëüêèìè àâòîðà�ìè [1; 4�7℄. Â ðàáîòå [6℄ äëÿ îïèñàíèÿ óãëîâîãî ðàñ�ïðåäåëåíèÿ I(�) áûëè ââåäåíû ïàðàìåòðû A(KkQ),ñîäåðæàùèå èí�îðìàöèþ î äèíàìèêå è ãåîìåòðèèîæå-ïðîöåññà. Â òîé æå ðàáîòå áûëè ïðèâåäåíû îá�ùèå âûðàæåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ A(KkQ):A(KkQ) =p(2K + 1)(2k + 1) XM;M1;M 01 Xms;m0s(�1)J1�M1+1=2�ms  J1 J1 KM1 �M 01 �Q !��0� 12 12 kms �m0s �Q 1A hJM; p(�)msjV jJ1M1ihJM; p(�)m0sjV jJ1M 01i�; (2)
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ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Èññëåäîâàíèå óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ : : :ãäå V � îïåðàòîð ìåæýëåêòðîííîãî êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ:V = 12Xi6=j v(ri; rj); v(r; r0) = 1jr� r0j : (3)2.1. Ïðîìåæóòî÷íûé òèï ñâÿçè è jj-ñâÿçüÈñïîëüçóÿ ðàçëîæåíèå âîëíîâîé �óíêöèè ñïëîø�íîãî ñïåêòðà îæå-ýëåêòðîíà hp(�)msj â ðÿä ïî ñ�å�ðè÷åñêèì âîëíàì ñ ó÷åòîì ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ [7℄, ìîæíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùåå âûðàæå�íèå äëÿ ïàðàìåòðîâ A(KkQ):A(KkQ) = 14�pp(2K + 1)(2k + 1)��Xl;l0 il0�l exp[i(�jl � �j0l0 )℄��Xj;j0 (�1)J+J1+j+Q+l0p(2l+1)(2l0+1)(2j+1)(2j0+1)��( J J1 jK j0 J1 )XX (2X + 1)  X l0 l0 0 0 !�� K X k�Q 0 Q !8>>><>>>: 12 12 kj0 j Kl0 l X 9>>>=>>>;�� h(J; "j)J1 k V k J1i h(J; "j0)J1 k V k J1i; (4)ãäå l+ l0 � ÷åòíîå. Çäåñü èñïîëüçîâàíû îáîçíà÷åíèÿêîý��èöèåíòîâ Êëåáøà��îðäàíà, 6j- è 9j- ñèìâîëîââ ñîîòâåòñòâèè ñ [13℄, �jl � ñäâèã �àç äëÿ ýëåêòðîíàñïëîøíîãî ñïåêòðà â ñîñòîÿíèè hljj.Êîý��èöèåíòû óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ �K ñâÿ�çàíû ñ ïàðàìåòðàìè A(KkQ) ñëåäóþùèì îáðà�çîì [6℄: �K(J) = A(K00)A(000) : (5)Äëÿ êîý��èöèåíòîâ �K íåòðóäíî ïîëó÷èòü:�K = 0�Xlj hJ1jjV jj(Jj)J1i21A�1��p(2K + 1)(2J1 + 1)��Xll0 Xjj0 (�1)J+J1�1=2+l0 il+l0 C(K)jj0 os(�l0 ��l) �� h J1jjV jj(Jj) J1 ih J1jjV jj(Jj0) J1 i ; (6)

ãäåC(K)jj0 = �(�1)K+2j0 r (2j + 1)(2j0 + 1)2K + 1 �� CK0j0�1=2;j1=2( J J1 jK j0 J1 ) : (7)Ïðèâåäåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûhJ1jjV jj(Jj) J1i îïðåäåëåíû äëÿ íà÷àëüíûõ èêîíå÷íûõ ìíîãîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðîèçâîëü�íîãî àòîìà. Ýòè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ìîãóò áûòüïîëó÷åíû â îáùåì ñëó÷àå ñ ïîìîùüþ òåîðåìûÂèãíåðà�Ýêêàðòà [13; 14℄, åñëè èçâåñòíû ìíîãî�ýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ 	J1;M1 íà÷àëüíîãîñîñòîÿíèÿ A+(J1), âîëíîâàÿ �óíêöèÿ 	J;M êîíå÷�íîãî ñîñòîÿíèÿ A2+(J) èîíà è îäíîýëåêòðîííàÿâîëíîâàÿ �óíêöèÿ îæå-ýëåêòðîíà  jm:hJ1 k V k (J; j)J1i == p2J1 + 1CJ1M1JM;jm hJ1M1jV jJM; jmi: (8)Âîëíîâûå �óíêöèè 	J1;M1 è 	J;M ìîãóò áûòüðàññ÷èòàíû ðåëÿòèâèñòñêèì ìåòîäîì Õàðòðè�Ôî-êà�Äèðàêà â îäíîêîí�èãóðàöèîííîì ïðèáëèæåíèè.Â ýòîì ñëó÷àå êîý��èöèåíòû �K îïðåäåëÿþòñÿ âjj-ñâÿçè, è äëÿ àòîìîâ ñ çàìêíóòûìè îáîëî÷êàìèýòîò ïîäõîä ýêâèâàëåíòåí ïîäõîäó, ðàçâèòîìó â ðà�áîòàõ [6�8℄, è îïðàâäàí òîëüêî äëÿ òÿæåëûõ àòî�ìîâ ñ çàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè, êîãäà êîíå÷íîå ñî�ñòîÿíèå èîíà A2+(J) èìååò âàêàíñèè íà ãëóáîêèõîñòîâíûõ óðîâíÿõ. Áîëåå êîððåêòíûå ðåçóëüòàòûìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ìíîãîêîí�èãóðàöèîííûì ìå�òîäîì Õàðòðè�Ôîêà. Â ÷àñòíîñòè, ìîæíî ó÷åñòü íà�ëîæåíèå âñåõ ðåëÿòèâèñòñêèõ êîí�èãóðàöèé, ñîîò�âåòñòâóþùèõ îäíîé íåðåëÿòèâèñòñêîé êîí�èãóðà�öèè èîíà, ò. å. âñåõ êîí�èãóðàöèé, èìåþùèõ îäíè èòå æå çàñåëåííîñòè íåðåëÿòèâèñòñêèõ îáîëî÷åê (nl)è ðàçëè÷íûå çàñåëåííîñòè ðåëÿòèâèñòñêèõ îáîëî÷åê(nlj). Òàêîå ïðèáëèæåíèå ìû íàçîâåì ïðîìåæóòî÷�íûì òèïîì ñâÿçè. Î÷åâèäíî, ÷òî â íåðåëÿòèâèñò�ñêîì ïðåäåëå ïðîìåæóòî÷íûé òèï ñâÿçè ïåðåõîäèòâ LS-ñâÿçü. Ýòîãî íåëüçÿ óòâåðæäàòü äëÿ ÷èñòîéjj-ñâÿçè äëÿ ñèñòåì ñ íåçàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè è,â ÷àñòíîñòè, äëÿ èîíîâ ñ äâóìÿ âàêàíñèÿìè íà âíó�òðåííèõ óðîâíÿõ.Â ñëó÷àå àòîìîâ ñ çàìêíóòûìè âàëåíòíûìè îáî�ëî÷êàìè äëÿ ïðèâåäåííûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâhJ1jjV jj(Jj) J1i ìîæíî ïîëó÷èòü âûðàæåíèå â ïðåä�735



A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003ñòàâëåíèè äûðîê â ÷èñòîé jj-ñâÿçè:h(J; "j)J1 k V k J1i == (�1)�+j h(lf jf ; l0f j0f )J k v k (liji; "lj)Ji; (9)ãäå lf jf è l0f j0f � êâàíòîâûå ÷èñëà äâóõ âàêàíñèéèîíà A2+(J), liji � êâàíòîâûå ÷èñëà îäíîé âàêàí�ñèè íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ èîíà A+(J1). Âåëè÷èíà �ÿâëÿåòñÿ ïîëóöåëîé è çàâèñèò îò âûáîðà �àçîâûõìíîæèòåëåé âîëíîâûõ �óíêöèé íà÷àëüíîãî è êîíå÷�íîãî ñîñòîÿíèé èîíà. Ïðè ïîäñòàíîâêå (9) â âûðàæå�íèÿ (4) è (6) çàâèñèìîñòü îò � èñ÷åçàåò, à äîïîëíè�òåëüíûé �àçîâûé ìíîæèòåëü èìååò âèä (�1)j+j0+1.Ïîëó÷åííûå âûðàæåíèÿ äëÿ A(KkQ) è �K â ïðåä�ñòàâëåíèè äûðîê àíàëîãè÷íû âûðàæåíèÿì (9) è (25)ðàáîòû [7℄.Ïðèâåäåííûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò â ïðåäñòàâëå�íèè äûðîê äëÿ ñëó÷àÿ jj-ñâÿçè áûë ïîëó÷åí â ðàáî�òå [15℄ è â îêîí÷àòåëüíîì âèäå ïðèâåäåí â ðàáîòå [7℄.Â íàøèõ îáîçíà÷åíèÿõ îí èìååò âèäh(lf jf ; l0fj0f )J k v k (liji; "lj)Ji == � (�1)j0f+jiq(2jf + 1)(2j0f + 1)(2J + 1) �� "(�1)JXk Cji1=2jf 1=2;k0 Cj1=2j0f 1=2;k0( j0f j kji jf J ) ��Rk(nf lfjf ; n0f l0f j0f ; niliji; "lj) ++Xk Cji1=2j0f 1=2;k0 Cj1=2jf 1=2;k0( jf j kji j0f J )�� Rk(nf lf jf ; n0f l0f j0f ; "lj; niliji)# ; (10)ãäå êîý��èöèåíò � çàâèñèò îò òîãî, ÿâëÿþòñÿ ëè äâåâàêàíñèè èîíà A2+(J) ýêâèâàëåíòíûìè èëè íåò:� =8<: 1; nf lf jf 6= n0f l0fj0f ;1p2 ; nf lf jf = n0f l0fj0f : (11)�àäèàëüíûå èíòåãðàëû Rk â âûðàæåíèè (10) ñîâïà�äàþò ñî ñòàíäàðòíûìè ðàäèàëüíûìè èíòåãðàëàìè,èñïîëüçóåìûìè â ìåòîäå Õàðòðè�Ôîêà�Äèðàêà [16℄:Rk(A;B;C;D) == 1Z0 dr1 1Z0 dr2; [PA(r1)PC(r1) +QA(r1)QC(r1)℄�� k(r1; r2) [PB(r1)PD(r1) +QB(r1)QD(r1)℄ ; (12)ãäå A, B, C, D íóìåðóþò ðåëÿòèâèñòñêèå îáîëî÷êè,

P è Q � áîëüøàÿ è ìàëàÿ êîìïîíåíòû ðàäèàëüíîéâîëíîâîé �óíêöèè, ñîîòâåòñòâåííî, èk(r1; r2) = rk<rk+1> (13)2.2. LS-ñâÿçüÅñëè ðåëÿòèâèñòñêèå ý��åêòû íåâåëèêè, òî äëÿîïèñàíèÿ ñîñòîÿíèé èîíîâ ìîæíî èñïîëüçîâàòü ïðè�áëèæåíèå LS-ñâÿçè. Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷èòü âû�ðàæåíèå äëÿ ïàðàìåòðîâ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿA(K00) â LS-ñâÿçè, íóæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ èçâåñò�íûì ïðåîáðàçîâàíèåì îò jj-ñâÿçè ê LS-ñâÿçè äëÿêîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ. Òîãäà äëÿ ïðèâåäåííîãî ìàò�ðè÷íîãî ýëåìåíòà â LS-ñâÿçè ïîëó÷èì (ñì., íàïðè�ìåð, [17℄)h(J; "lj)J1 k V k J1i ==p(2L1 + 1)(2S1 + 1)(2J + 1)(2j + 1)��8>><>>: L S Jl 12 jL1 S1 J1 9>>=>>;�����LS; "l12�L1S1� J1 k V k (L1S1)J1� : (14)Èñïîëüçóÿ òåîðåìó Âèãíåðà�Ýêêàðòà, íåòðóäíî ïî�ëó÷èòü���LS; "l12�L1S1� J1 k V k (L1S1)J1� ==s (2J1 + 1)(2L1 + 1)(2S1 + 1) ����LS; "l12�L1S1 k V k L1S1� : (15)Â ýòîì ñëó÷àå âìåñòî (14) èìååìh(J; "lj)J1 k V k J1i =p(2J1+1)(2J+1)(2j+1)��8>>><>>>: L S Jl 12 jL1 S1 J1 9>>>=>>>;����LS; "l12�L1S1 k V k L1S1� : (16)736



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Èññëåäîâàíèå óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ : : :Òîãäà äëÿ ïàðàìåòðîâ A(K00) â LS-ñâÿçè ìîæíî ïî�ëó÷èòü âûðàæåíèåA(K00) = 14p2�pXl;l0 il0�l exp[i(�l � �l0)℄��p(2l + 1)(2l0 + 1)CK0l0;l00 Xj;j0 (�1)1=2�J�J1+l+l0 �� (2J1+1)(2J +1)(2j+1)(2j0+1)8><>: 12 j0 l0K l j 9>=>;��( J J1 jK j0 J1 )8>><>>: J1 L1 S1J L Sj l 12 9>>=>>;��8><>: J1 L1 S1J L Sj0 l0 12 9>=>;����LS; "l12�L1S1 k V k L1S1�����LS; "l0 12�L1S1 k V k L1S1� : (17)Çäåñü L1, S1, J1 � êâàíòîâûå ÷èñëà, îïèñûâàþùèåñîñòîÿíèå îäíîçàðÿäíîãî èîíà A+; L, S, J � êâàí�òîâûå ÷èñëà, îïèñûâàþùèå ñîñòîÿíèå äâóõçàðÿäíî�ãî èîíà A++; l, l0 � îðáèòàëüíûå êâàíòîâûå ÷èñ�ëà ýëåêòðîíà ñïëîøíîãî ñïåêòðà (îæå-ýëåêòðîíà).Â íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè âîëíîâàÿ �óíê�öèÿ îæå-ýëåêòðîíà íå çàâèñèò îò êâàíòîâîãî ÷èñëàj, ïîýòîìó ïðèâåäåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû â âû�ðàæåíèè (17) íå çàâèñÿò îò j; j0. Òîãäà, îñóùåñòâèâñóììèðîâàíèå ïî j è j0, �îðìóëó (17) ìîæíî ïðåîá�ðàçîâàòü ê âèäóA(K00) = 1p2 14�p(2J + 1) (2J1 + 1)��Xl;l0 il0�l exp[i(�l � �l0 )℄p(2l + 1)(2l0 + 1)CK0l0;l00 ��Xx (�1)x+J1(2x+ 1)( x J1 lK l0 J1 ) ��8<: L S J12 x S1 9=;2( L L1 lJ1 x S1 )��( L L1 l0J1 x S1 )��LS; "l12�L1S1 k V k L1S1�����LS; "l0 12�L1S1 k V k L1S1� : (18)

Ïðèâåäåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ìîãóò áûòü ïîëó�÷åíû ñ ïîìîùüþ òåîðåìû Âèãíåðà�Ýêêàðòà [13; 14℄,åñëè èçâåñòíû ìíîãîýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíê�öèÿ 	L1;ML1S1;MS1 íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ A+, âîë�íîâàÿ �óíêöèÿ 	L;MLS;MS êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿèîíà A2+ è îäíîýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿîæå-ýëåêòðîíà  lm;1=2ms :��LS; "l12�L1S1 k V k L1S1� == p(2L1 + 1)(2S1 + 1)CL1ML1LML; lm CS1MS1SMS; lm �� hL1ML1S1MS1 jV jLML; lmi: (19)Äëÿ ñëó÷àÿ àòîìîâ ñ çàìêíóòûìè âàëåíòíû�ìè îáîëî÷êàìè ïðèâåäåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûâ âûðàæåíèÿõ (17) è (18) ìîãóò áûòü âû÷èñëå�íû â ïðåäñòàâëåíèè äûðîê [15℄ àíàëîãè÷íî ñëó÷àþjj-ñâÿçè (10):��LS; "l12�L1S1 k V k L1S1� == ��lf 12 ; l0f 12� LS k v k �"l12 ; li 12� LS� == � (�1)lf+liq(2lf + 1)(2l0f + 1) �� "(�1)LXk Rk(nf lf ; n0f l0f ; nili; "l) �� Cli0lf0;k0 Cl0l0f 0;k0( l0f lf Lli l k )++ (�1)SXk Rk(nf lf ; n0f l0f ; "l; nili) �� Cl0lf 0;k0 Cli0l0f 0;k0 ( l0f lf Ll li k )# ; (20)ãäå Rk(nl; n0l0; n1l1; n01l01) � ðàäèàëüíûé èíòåãðàë:Rk(A;B;C;D) = 1Z0 dr1 1Z0 dr2PA(r1)�� PB(r2)k(r1; r2)PC(r1)PD(r2); (21)2.3. Âû÷èñëåíèå âîëíîâûõ �óíêöèéñïëîøíîãî ñïåêòðàÂ íåðåëÿòèâèñòñêîì ñëó÷àå âîëíîâûå �óíêöèèñïëîøíîãî ñïåêòðà îïðåäåëÿëèñü â ïðèáëèæåíèè2 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 737



A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003Õàðòðè�Ôîêà ïóòåì ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ�12 d2dr2P"l(r)+ � l(l+1)2r2 +V(r)�P"l(r)+Wex(r) == "P"l(r) +Xnl �"l; nlPnl(r); (22)ãäå n, l � êâàíòîâûå ÷èñëà çàíÿòûõ àòîìíûõ îáîëî�÷åê èîíà A2+, �"l; nl � íåäèàãîíàëüíûå ìíîæèòåëèËàãðàíæà, îáåñïå÷èâàþùèå îðòîãîíàëüíîñòü �óíê�öèè ñïëîøíîãî ñïåêòðà P"l ê àòîìíûì ðàäèàëüíûì�óíêöèÿì Pnl òîé æå ñèììåòðèè, V(r) � êóëîíîâ�ñêèé ïîòåíöèàë, Wex � ðåçóëüòàò äåéñòâèÿ íåëî�êàëüíîãî îáìåííîãî îïåðàòîðà íà ðàäèàëüíóþ âîë�íîâóþ �óíêöèþ ñïëîøíîãî ñïåêòðà.Ôóíêöèÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðà P"l, èñïîëüçîâàí�íàÿ âûøå, íîðìèðîâàíà íà Æ-�óíêöèþ ïî ýíåðãèèhP"ljP"0li = Æ("� "0). Â ýòîì ñëó÷àå àñèìïòîòèêà P"lèìååò âèä P"(r) �r 2�p sin (� + �l) ;� = pr + Zp ln(2pr)� l �2 ; (23)ãäå p = p2", Z � çàðÿä èîíà, �l � �àçà ðàññåÿíèÿ.Ñøèâàÿ ïðîèçâîëüíîå íåíîðìèðîâàííîå ðåãóëÿðíîåâ íóëå ðåøåíèå ~P"(r) = NP"(r) óðàâíåíèÿ (22) èåãî ïðîèçâîäíóþ ñ àñèìïòîòèêîé (23), ìîæíî îïðå�äåëèòü íîðìèðîâêóN è �àçó ðåøåíèÿ ~P"(r). Îäíàêîäëÿ äîñòèæåíèÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé òî÷íîñòè ñøè�âàíèå íåîáõîäèìî ïðîâîäèòü íà ðàññòîÿíèè ïîðÿäêà104�105 àò. åä., ò. å. íàõîäèòü ðåãóëÿðíîå â íóëå ðå�øåíèå ~P"(r) óðàâíåíèÿ (22) â î÷åíü áîëüøîì èíòåð�âàëå ðàäèàëüíîé ïåðåìåííîé r. Ñóùåñòâåííî áîëååý��åêòèâíîé ÿâëÿåòñÿ ïðîöåäóðà ñøèâàíèÿ ðåøå�íèÿ è åãî ïðîèçâîäíîé ñ ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé ðå�ãóëÿðíîé F è èððåãóëÿðíîé G â íóëå êóëîíîâñêèõ�óíêöèé [18℄:~P"(Ra) = AF (Ra) +BG(Ra): (24)Çäåñü Ra � òî÷êà ñøèâàíèÿ. Êóëîíîâñêèå �óíêöèèìîãóò áûòü âû÷èñëåíû, íàïðèìåð, ïðè ïîìîùè ý���åêòèâíîé ïðîöåäóðû, îïèñàííîé â ðàáîòå [19℄, ãäåèñïîëüçîâàíà òåõíèêà öåïíûõ äðîáåé. Â ýòîì ñëó÷àåòî÷êà ñøèâàíèÿ Ra ìîæåò áûòü âûáðàíà â òîé îá-ëàñòè, ãäå âñå àòîìíûå ðàäèàëüíûå âîëíîâûå �óíê�öèè ïðåíåáðåæèìî ìàëû è àòîìíûé ïîòåíöèàë ÿâ�ëÿåòñÿ êóëîíîâñêèì ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ òî÷íîñòè,ò. å. ïðè Ra � 20�50 àò. åä. Íîðìèðîâêà N è �àçà �lìîãóò áûòü íàéäåíû èç êîý��èöèåíòîâ A è B ïðèïîìîùè ñîîòíîøåíèé

os�l = 1N (A os�0l �B sin�0l );sin�l = 1N (A sin�0l +B os�0l );N =pA2 +B2 ; (25)ãäå �0l � �àçà êóëîíîâñêèõ �óíêöèé [18℄,�0l = arg�(l + 1 + i�); � = � Zp2": (26)�åëÿòèâèñòñêèå âîëíîâûå �óíêöèè ñïëîøíî�ãî ñïåêòðà îïðåäåëÿëèñü â ïðèáëèæåíèè Õàð�òðè�Ôîêà�Äèðàêà ïóòåì ðåøåíèÿ óðàâíåíèé [16℄�� ddr + kr� Q"k + VP"k +WPex == "P"k +Xnl �"l; nl Pnk;� ddr + kr� P"k + ��22 + V� Q"k +WQex == "Q"k +Xnl �"l; nlQnk: (27)
Çäåñü P"k è Q"k � áîëüøàÿ è ìàëàÿ êîìïîíåíòûðàäèàëüíîé âîëíîâîé �óíêöèè ñïëîøíîãî ñïåêòðà,Pnk è Qnk � áîëüøèå è ìàëûå êîìïîíåíòû ðàäèàëü�íûõ âîëíîâûõ �óíêöèé çàíÿòûõ îáîëî÷åê èîíà A2+,WPex èWQex � áîëüøàÿ è ìàëàÿ êîìïîíåíòû, ïîëó÷åí�íûå â ðåçóëüòàòå äåéñòâèÿ íåëîêàëüíîãî îáìåííîãîîïåðàòîðà íà äâóõêîìïîíåíòíóþ ðàäèàëüíóþ âîëíî�âóþ �óíêöèþ ñïëîøíîãî ñïåêòðà, k � ðåëÿòèâèñò�ñêîå êâàíòîâîå ÷èñëî.Íîðìèðîâêà íà ýíåðãèþ äëÿ ðåëÿòèâèñòñêèõ âîë�íîâûõ �óíêöèé èìååò âèä1Z0 dr [P"(r)P"0 (r) +Q"(r)Q"0 (r)℄ = Æ("� "0): (28)�àäèàëüíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðà,íîðìèðîâàííàÿ íà Æ-�óíêöèþ ïî ýíåðãèè ïðè áîëü�øèõ r èìååò àñèìïòîòèêó [20℄P (r) � 1 �"+ 22�p �1=2 sin(� + �k);Q(r) � 1 � "�p�1=2 os(� + �k);� = pr � � ln(2pr)� �l�2 ; (29)ãäå l� = ( ; k > 0; � 1; k < 0 (30)738



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Èññëåäîâàíèå óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ : : :Òàáëèöà 1. Êîý��èöèåíòû �2 äëÿ íåêîòîðûõ îæå-ïåðåõîäîâ â Xe. Èñïîëüçîâàëîñü ïðèáëèæåíèå LS-ñâÿçèÒåðì �112 �002 �2 [10℄ �2 [9℄ �2 [24℄ �2 [25℄Xe(M4 ! N4;5N4;5)1S0 �1:0000 �1:0000 �1:000 �1:000Xe(M4 ! N4;5N4;5)3P0 �1:0000 �1:0000 �1:000 �1:000Xe(M4 ! N4;5N4;5)3P1 �0:8000 �0:8000 �0:800 �0:800Xe(M4 ! N4;5N4;5)3P2 0 0.7100 0 0Xe(M4 ! N4;5N4;5)1D2 �0:2240 �0:1917 �0:167 �0:189Xe(M4 ! N4;5N4;5)3F2 0.5817 0.5867 0.558 0.55 0.607Xe(M4 ! N4;5N4;5)3F3 0.4597 0.4659 0.43 0.42 0.493Xe(M4 ! N4;5N4;5)3F4 �0:7513 �0:7390 �0:806 �0:82 �0:608Xe(M4 ! N4;5N4;5)1G4 �0:6203 �0:6144 �0:640 �0:499Xe(M5 ! N4;5N4;5)1S0 �1:0690 �1:0690 �1:069 �1:069 �1:069Xe(M5 ! N4;5N4;5)3P0 �1:0690 �1:0690 �1:069 �1:069 �1:069Xe(M5 ! N4;5N4;5)3P1 �0:7483 �0:7483 �0:749 �0:748 �0:748Xe(M5 ! N4;5N4;5)3P2 �0:3818 �0:3818 �0:371 �0:382 �0:382Xe(M5 ! N4;5N4;5)1D2 �0:2394 �0:2050 �0:124 �0:178 �0:202Xe(M5 ! N4;5N4;5)3F2 0.5157 �0:7134 0.738 0.0056 �0:02 0.115Xe(M5 ! N4;5N4;5)3F3 0.3695 0.3338 0.336 0.322 0.32 0.412Xe(M5 ! N4;5N4;5)3F4 0:4658� 0.3774 0.386 0.435 0.420 0.506Xe(M5 ! N4;5N4;5)1G4 �0:6631 �0:6568 �0:710 �0:685 �0:533Ïðèìå÷àíèå. � Äëÿ óêàçàííîé ëèíèè ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà �2 = 0:431 � 0:120 áûëî ïðåä�ñòàâëåíî â ðàáîòå [23℄.Òàáëèöà 2. Êîý��èöèåíòû �2 äëÿ íåêîòîðûõ ïåðåõîäîâ â Xe, ðàññ÷èòàííûå â ïðèáëèæåíèè ñâÿçè LSJ-òèïà èïðîìåæóòî÷íîãî òèïà ñâÿçè (I)Òåðì (00)�2 [7℄ (11)�HF (LSJ)2 (11)�HFD2 �HFD(I)2Xe(M3 ! N2N3)3P2 �2 �0:0905 0 �0:0836 0Xe(M3 ! N3N3)3P2 �2 0.5431 0.8000 0.5332 0.6212Xe(M4 ! N4N5)3F4 �2 �0:6805 �0:7948 �0:6706 �0:8266Xe(M4 ! N5N5)3F4 �2 0.4161 0.4409 0.2703 0.3837Xe(M5 ! N4N5)3F4 �2 �0:6041 �0:8004 �0:6034 �0:8314Xe(M5 ! N5N5)3F4 �2 0.1544 0.4370 0.1688 0.3796Xe(M4 ! N1N3)3P2 �2 0.4760 0.6818 0.5058 0.5034Ïðèìå÷àíèå. �HF2 (�HFD2 ) � ïàðàìåòð àíèçîòðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ �îòîýëåêòðîíîâ â ñëó÷àå ðàñ�÷åòà âîëíîâûõ �óíêöèé ìåòîäîì Õàðòðè�Ôîêà (Õàðòðè�Ôîêà�Äèðàêà).è  =rk2 � Z22 ; p = 1 p("+ 2)2 � 4;� = �Z("+ 2)2p : (31) Âåëè÷èíà �k òàê æå, êàê è â íåðåëÿòèâèñòñêîì ñëó�÷àå, ÿâëÿåòñÿ �àçîé âîëíîâîé �óíêöèè ñïëîøíîãîñïåêòðà.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ �àçû è íîðìèðîâêè ïðîèçâîëü�739 2*



A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003Òàáëèöà 3. Êîý��èöèåíòû �2 äëÿ íåêîòîðûõ îæå-ïåðåõîäîâ â Xe â ïðèáëèæåíèè LS-ñâÿçè è ïðîìåæóòî÷íîãîòèïà ñâÿçèÎæå-ïåðåõîä Ýêñïåðèìåíò [26℄ MHFD [10℄ HF(LS) HFD(I)Xe(N4 ! O2;3O2;3) 1S0 �1:000 �1:000 �1:0000Xe(N4 ! O2;3O2;3) 3P2 0:72� 0:13 0.231 0.000 �0:1674Xe(N4 ! O2;3O2;3) 3P1 �0:73� 0:11 �0:837 �0:800 �0:8321Xe(N4 ! O2;3O2;3) 3P0 �1:000 �1:000 �1:0000Xe(N4 ! O2;3O2;3) 1D2 0:05� 0:06 �0:116 0.5160 0.3634Xe(N5 ! O2;3O2;3) 1S0 �1:069 �1:069 �1:0690Xe(N5 ! O2;3O2;3) 3P2 0:47� 0:13 �0:385 �0:382 �0:2017Xe(N5 ! O2;3O2;3) 3P1 �0:77� 0:17 �0:743 �0:748 �0:7309Xe(N5 ! O2;3O2;3) 3P0 �1:07� 0:10 -1.069 �1:069 �1:0690Xe(N5 ! O2;3O2;3) 1D2 0:24� 0:10 0.094 0.551 0.6167íîãî íåíîðìèðîâàííîãî ðåãóëÿðíîãî â íóëå ðåøåíèÿóðàâíåíèÿ Äèðàêà ~P"; ~Q", òàê æå êàê è â íåðåëÿòè�âèñòñêîì ñëó÷àå, ìû èñïîëüçîâàëè ñøèâàíèå íàéäåí�íîãî ðåøåíèÿ ñ ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé ðåãóëÿðíîéPr; Qr è èððåãóëÿðíîé Pi; Qi â íóëå ðåëÿòèâèñòñêèõêóëîíîâñêèõ �óíêöèé:~P"(Ra) = APr(Ra) +BPi(Ra);~Q"(Ra) = AQr(Ra) +BQi(Ra): (32)Àñèìïòîòèêà ðåëÿòèâèñòñêèõ êóëîíîâñêèõ �óíêöèéìîæåò áûòü âûáðàíà â âèäåPr(r) � 1 �"+ 22�p �1=2 sin(� + �0k);Qr(r) � 1 � "�p�1=2 os(� + �0k);Pi(r) � 1 �"+ 22�p �1=2 os(� + �0k);Qi(r) � �1 � "�p�1=2 sin(� + �0k): (33)
Çäåñü �0k � �àçà ðåëÿòèâèñòñêèõ êóëîíîâñêèõ �óíê�öèé, äëÿ êîòîðîé ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòàíäàðòíîãî âû�ðàæåíèÿ [20℄ íåòðóäíî ïîëó÷èòü�0k = arg�(l�+1+i�)+12 arg�k+i�2=("+2)k=jkj+ i� � : (34)Äëÿ ðåëÿòèâèñòñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé ñ àñèìïòî�òèêîé (33) âðîíñêèàí èìååò âèäW = PiQr � PrQi = 1� : (35)

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ðåëÿòèâèñòñêèõ êóëîíîâñêèõ�óíêöèé ìû èñïîëüçîâàëè ïðåäëîæåííîå â ðàáî�òàõ [21, 22℄ ïðåîáðàçîâàíèå, êîòîðîå ïîçâîëÿåò ñâå�ñòè ðàäèàëüíîå êóëîíîâñêîå óðàâíåíèå Äèðàêà êäâóì äè��åðåíöèàëüíûì óðàâíåíèÿì, �îðìàëüíîñîâïàäàþùèì ñ íåðåëÿòèâèñòñêèìè óðàâíåíèÿìèØðåäèíãåðà. Ýòî ïðåîáðàçîâàíèå ìîæíî çàïèñàòüâ âèäå P 0Q0 ! = U  PQ ! ;U =  1 XX 1 ! ; X = �Z kjkj 1jkj+  : (36)Èñïîëüçóÿ ïðåîáðàçîâàíèå U , ìîæíî ïîëó÷èòü äè���åðåíöèàëüíûå óðàâíåíèÿ âòîðîãî ïîðÿäêà:�� d2dr2 + l�1 (l�1 + 1)r2 � 2Z�r � P 0 = 2 "� P 0;�� d2dr2 + l�2 (l�2 + 1)r2 � 2Z�r � Q0 = 2"�Q0; (37)ãäå "� = ("+ 2)2 � 422 = "�1 + "22� ;Z� = Z("+ 2)2 = Z �1 + "2 � ;l�1 = ( ; k > 0; � 1; k < 0;l�2 = (  � 1; k > 0;; k < 0: (38)
740



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Èññëåäîâàíèå óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ : : :Òàáëèöà 4. Êîý��èöèåíòû �2, ðàññ÷èòàííûå â ïðèáëèæåíèè jj-ñâÿçè äëÿ îæå-ïðîöåññà â Xe(M4;5 ! N4;5N5),ãäå îðáèòàëüíûé ìîìåíò îæå-ýëåêòðîíà ïðèíèìàåò çíà÷åíèÿ l01 = 2; 4; 6Òåðì jj �002 �012 �112Xe(M5 ! N4N5) �32 ; 32�0 �1:0690 �1:0690 �1:0690Xe(M5 ! N4N5) �32 ; 32�2 �0:3059 0.2914 �0:7881Xe(M4 ! N4N5) �32 ; 52�1 �0:8000 �0:8000 �0:8000Xe(M4 ! N4N5) �32 ; 52�2 0.0408 0.0258 0.0247Xe(M4 ! N4N5) �32 ; 52�3 0.4616 0.4574 0.4553Xe(M4 ! N4N5) �32 ; 52�4 �0:6398 �0:6644 �0:4553Xe(M4 ! N5N5) �52 ; 52�0 �1:0000 - 1.0000 �1:0000Xe(M4 ! N5N5) �52 ; 52�2 �0:7806 �0:7605 �0:7591Xe(M4 ! N5N5) �52 ; 52�4 �0:1992 0.1426 �0:1441Xe(M5 ! N4N5) �32 ; 32�0 �1:0690 �1:0690 �1:0690Xe(M5 ! N4N5) �32 ; 32�2 �0:7877 �0:7873 �0:7881Xe(M5 ! N4N5) �32 ; 52�1 �0:7483 �0:7483 �0:7483Xe(M5 ! N4N5) �32 ; 52�2 �0:1198 �0:1346 �0:1372Xe(M5 ! N4N5) �32 ; 52�3 0.3719 0.3665 0.3639Xe(M5 ! N4N5) �32 ; 52�4 �0:5858 �0:5951 �0:5972Xe(M5 ! N5N5) �52 ; 52�0 �1:0690 �1:0690 �1:0690Xe(M5 ! N5N5) �52 ; 52�2 �0:3255 �0:3376 �0:3401Xe(M5 ! N5N5) �52 ; 52�4 0.1994 0.1874 0.1839
Äè��åðåíöèàëüíûå óðàâíåíèÿ (37) îòëè÷àþòñÿ îòóðàâíåíèé, ïðèâåäåííûõ â ðàáîòå [21℄, ïîñêîëüêó çà�ïèñàíû â âèäå, áîëåå óäîáíîì äëÿ ðåøåíèÿ ïîñòàâ�ëåííîé â äàííîé ðàáîòå çàäà÷è. �åãóëÿðíîå, F1, è èð�ðåãóëÿðíîå, G1, ðåøåíèÿ ïåðâîãî èç óðàâíåíèé (37), à òàêæå ðåãóëÿðíîå, F2, è èððåãóëÿðíîå, G2, ðåøå�íèÿ âòîðîãî óðàâíåíèÿ ìîãóò áûòü íàéäåíû ïðè ïî�ìîùè òîé æå ïðîöåäóðû [19℄, ÷òî è â íåðåëÿòèâèñò�ñêîì ñëó÷àå. Òîãäà äëÿ ðåëÿòèâèñòñêèõ êóëîíîâñêèõ�óíêöèé íåòðóäíî ïîëó÷èòü:741



A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003Pr = N01�X2 (F1 �X F2);Qr = N01�X2 (F2 �X F1);Pi = N01�X2 (G1 �XG2);Qi = N01�X2 (G2 �XG1); (39)
ãäå íîðìèðîâêà N0 îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåìN20 = (1�X2) �  p � ( + jkj) + "jkj � (40)3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÂ ðàáîòå âû÷èñëåíû ïàðàìåòðû �2 àíèçîòðîïèèóãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ äëÿ ïåðå�õîäîâ âèäà (M3 ! N2;3N2;3), (M4 ! N1N3) è(M4 ! N4;5N4;5) è (M4;5 ! O2;3O2;3) â àòîìå Xe.Ïîëó÷åíî óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå ñ åäèíñòâåí�íûì èçâåñòíûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèåì ïà�ðàìåòðà �2 äëÿ ïåðåõîäà Xe (M5 ! N4;5N4;5), êîòî�ðîå ðàâíÿåòñÿ �2 = 0:431 � 0:120 [23℄ (ñì. òàáë. 1).Âû÷èñëåííîå çíà÷åíèå �2 â ðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëè�æåíèè äëÿ ñëó÷àÿ ïðîìåæóòî÷íîãî òèïà ñâÿçè ðàâ�íî �2=0.3796 (ñì. òàáë. 2). Äëÿ îæå-ïåðåõîäîâ âè�äà (M4;5 ! O2;3O2;3) ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì ñó�ùåñòâåííî õóæå. Äëÿ íåêîòîðûõ ïåðåõîäîâ èìååòñÿðàçëè÷èå äàæå â çíàêå ïàðàìåòðà �2 (ñì. òàáë. 3),÷òî óêàçûâàåò íà íåîáõîäèìîñòü ïðîâåäåíèÿ äàëü�íåéøèõ èññëåäîâàíèé.Â ðàñ÷åòàõ ó÷èòûâàëîñü îáìåííîå âçàèìîäåé�ñòâèå è áûëà âûïîëíåíà îðòîãîíàëèçàöèÿ âîëíî�âîé �óíêöèè ïàðöèàëüíîé âîëíû îæå-ýëåêòðîíà êîñòîâíûì �óíêöèÿì A2+ ïðè ïîìîùè ìíîæèòåëåéËàãðàíæà. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ ñëó÷àÿ ñâÿçèjj-òèïà ïðèâåäåíû â òàáë. 4, ãäå èñïîëüçóþòñÿ îáî�çíà÷åíèÿ: �002 � â ðàñ÷åòàõ íå ó÷èòûâàåòñÿ îðòî�ãîíàëèçàöèÿ è îáìåí, �012 � ðàñ÷åòû áåç îðòîãîíà�ëèçàöèè, �112 � ðàñ÷åòû ñ ó÷åòîì è îðòîãîíàëèçà�öèè, è îáìåíà. Èç òàáëèöû âèäíî, ÷òî âåëè÷èíû ïà�ðàìåòðà �2 ñèëüíî ðàçëè÷àþòñÿ â çàâèñèìîñòè îòó÷åòà îáìåíà è îðòîãîíàëèçàöèè äëÿ ðàçëè÷íûõ ïå�ðåõîäîâ. �åçóëüòàòû âû÷èñëåíèé, ïðåäñòàâëåííûå âòàáë. 1 è 2, õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàñ÷åòàìè äðóãèõàâòîðîâ [7; 9; 10℄. Â óêàçàííûõ ðàáîòàõ àòîìíûå âîë�íîâûå �óíêöèè áûëè ïîëó÷åíû ïóòåì ðåøåíèÿ ðå�ëÿòèâèñòñêîãî óðàâíåíèÿ Õàðòðè�Ôîêà�Äèðàêà ïðèïîìîùè ïðîöåäóðû, îïèñàííîé â ðàáîòå [27℄. Íà�øè ðàñ÷åòû ïàðàìåòðà �2 äëÿ îæå-ïåðåõîäîâ âèäà

(M4;5 ! N4;5N4;5) â àòîìå Xe, âûïîëíåííûå êàê âïðèáëèæåíèè LS-, òàê è jj-ñâÿçè, ïîêàçàëè, ÷òî ïðè�ìåðíî îäèíàêîâûå âëèÿíèÿ íà âåëè÷èíó ïàðàìåò�ðà �2 èìåþò ó÷åò îáìåíà è îðòîãîíàëèçàöèè âîëíî�âîé �óíêöèè îæå-ýëåêòðîíà ê îñòîâíûì îðáèòàëÿìè ó÷åò ðåëÿòèâèñòñêèõ ý��åêòîâ. Íàèáîëåå çíà÷è�òåëüíûå èçìåíåíèÿ âåëè÷èíû �2 ïðîèñõîäÿò ïðè èñ�ïîëüçîâàíèè ïðîìåæóòî÷íîãî òèïà ñâÿçè äëÿ ìíî�ãîêîí�èãóðàöèîííîãî ñëó÷àÿ. Êàê áûëî îòìå÷åíîâ ðàáîòå [7℄, â ñëó÷àå èñïîëüçîâàíèÿ ïðèáëèæåíèÿLS-ñâÿçè çíà÷åíèÿ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà ïàðöèàëü�íûõ âîëí îæå-ýëåêòðîíà ìîãóò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿl = 2; 4, òîãäà êàê ïðè èñïîëüçîâàíèè jj-ñâÿçè ó÷è�òûâàþòñÿ è ñîñòîÿíèÿ îæå-ýëåêòðîíà ñ l = 6. ×èñ�ëåííûå ðàñ÷åòû äëÿ êîý��èöèåíòîâ �2 ïðè çíà÷åíè�ÿõ l = 2; 4; 6 äàíû â òàáë. 4. Îòìåòèì, ÷òî îñíîâíîéâêëàä â çíà÷åíèå ïàðàìåòðà �2 äàþò ïàðöèàëüíûåâîëíû ñ l = 2 è/èëè l = 4.Â ðàáîòå âûïîëíåíû âû÷èñëåíèÿ ¾èç ïåð�âûõ ïðèíöèïîâ¿ ïàðàìåòðîâ óãëîâîé àíèçîòðîïèèîæå-ýëåêòðîíîâ, îáðàçóþùèõñÿ â ðåçóëüòàòå ðàññåÿ�íèÿ ýëåêòðîíîâ íà àòîìàõ. Â êà÷åñòâå ïðèáëèæåíèÿèñïîëüçîâàëèñü ðàçëè÷íûå òèïû ñâÿçè: LS-, jj- èïðîìåæóòî÷íûé òèï ñâÿçè äëÿ îäíî- è ìíîãîýëåê�òðîííûõ âîëíîâûõ �óíêöèé. �àñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òîçíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâ �2 èñêëþ÷èòåëüíî ÷óâ�ñòâèòåëüíû ê ìåòîäó âû÷èñëåíèé. Ýòî ìîæåò áûòüèñïîëüçîâàíî â êà÷åñòâå òåñòà ìåòîäà âû÷èñëåíèéäëÿ øèðîêîãî êëàññà çàäà÷ ðàññåÿíèÿ ÷àñòèö íààòîìàõ.Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêåïðîãðàììû ¾Èíòåãðàöèÿ¿ (ïðîåêò �Ë-01-02).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. W. Mehlhorn, Phys. Lett. 26, 166 (1986).2. H. Winik and S. Doniah, Synhrotron RadiationResearhes, John Wiley & Sons, In., New York(1980).3. J. Eihler and W. Fritsh, J. Phys. B: At. Mol. Opt.Phys. 9, 1477 (1976).4. E G. Berezhko and N. M. Kabahnik, J. Phys. B: At.Mol. Opt. Phys. 10, 2467 (1977).5. H. Klar, J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 13, 4741(1980).6. K. Blum, B. Lohmann, and E.Taute, J. Phys. B: At.Mol. Opt. Phys. 19, 3915 (1986).742
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