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ÑÏÈÍÎÂÀß ÏÎËß�ÈÇÀÖÈß È Ó�ËÎÂÎÅ �ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈÅÎÆÅ-ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ, ÎÁ�ÀÇÓÞÙÈÕÑß Â �ÅÇÓËÜÒÀÒÅ�ÀÑÏÀÄÀ 3d�15p-ÑÎÑÒÎßÍÈß Â ÀÒÎÌÅ KrA. Þ. Åëèçàðîâ *Ôèçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. À. Ô. Èî��å �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê194021, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÈ. È. Òóïèöûí **Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò198904, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 4 ìàðòà 2004 ã.Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ýíåðãèé îæå-ïåðåõîäîâ, ïàðàìåòðîâ àíèçîòðîïèè óãëîâîãîðàñïðåäåëåíèÿ (�2) è ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè (�2) äëÿ ïåðåõîäîâ â �îòîâîçáóæäåííîì àòîìå Kr� ñ äâó-ìÿ îòêðûòûìè îáîëî÷êàìè. �àñ÷åòû ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ áûëè âûïîëíåíû ìíîãîêîí�èãóðàöèîííûìðåëÿòèâèñòñêèì ìåòîäîì Ôîêà �Äèðàêà ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîìåæóòî÷íîãî òèïà ñâÿçè. Âîëíîâûå �óíê-öèè íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé îæå-ïåðåõîäà áûëè âû÷èñëåíû ñ ó÷åòîì ý��åêòîâ ðåëàêñàöèè.Îäíîýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðà äëÿ îæå-ýëåêòðîíà áûëà ïîëó÷åíà îäíîêîí�è-ãóðàöèîííûì ìåòîäîì Ôîêà �Äèðàêà. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòîì è ïðåäëîæåí íîâûé ýêñïå-ðèìåíò, ïîçâîëÿþùèé èäåíòè�èöèðîâàòü îæå-ñîñòîÿíèÿ íå òîëüêî ïî ýíåðãèè, íî è ïî ïîëíîìó ìîìåíòóîæå-ñîñòîÿíèÿ.PACS: 32.80.Hd 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈññëåäîâàíèå ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè è óãëîâîãîðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ïîë�íóþ èí�îðìàöèþ î äèíàìèêå îæå-ðàñïàäà â àòîìàõ.Îáùàÿ òåîðèÿ àíèçîòðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿîæå-ýëåêòðîíîâ áûëà ðàçâèòà â ðàáîòàõ [1�5℄, ãäåáûë èñïîëüçîâàí �îðìàëèçì ìàòðèöû ïëîòíîñòè.Ïåðâûå âû÷èñëåíèÿ êîý��èöèåíòîâ óãëîâîãî ðàñ�ïðåäåëåíèÿ áûëè âûïîëíåíû íåñêîëüêèìè òåîðåòè�÷åñêèìè ãðóïïàìè [6�8℄. Ïðîãðåññ â ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ èññëåäîâàíèÿõ, â òîì ÷èñëå ðåàëèçàöèÿ ïîñòà�íîâêè ïîëíîãî êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî ýêñïåðèìåí�òà äëÿ îæå-ïðîöåññà [9, 10℄, êîãäà áûëè èçìåðåíûàìïëèòóäû îæå-ïåðåõîäîâ è ðàçíîñòè �àç ïàðöèàëü�íûõ âîëí îæå-ýëåêòðîíîâ, ñòèìóëèðóåò äàëüíåéøèåòåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçîâàíà òåîðèÿ óãëîâî�*E-mail: a.elizarov�mail.ioffe.ru**E-mail: tup�tup.usr.pu.ru

ãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ, ðàçâèòàÿ â ðàáî�òàõ [5�7℄. Ýòà òåîðèÿ îáîáùåíà íà ñëó÷àé àòîìîâ ñíåçàìêíóòûìè âàëåíòíûìè îáîëî÷êàìè.Âîëíîâûå �óíêöèè àòîìà Kr� ðàññ÷èòûâàëèñüìíîãîêîí�èãóðàöèîííûì ðåëÿòèâèñòñêèì ìåòîäîìÔîêà �Äèðàêà ñ ó÷åòîì ðåëàêñàöèè äëÿ òåðìîâ êàêíà÷àëüíîãî, òàê è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé. Óêàçàííàÿðåëàêñàöèÿ ñóùåñòâåííûì îáðàçîì óñëîæíÿåò ðàñ�÷åò, ïîñêîëüêó ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè ðàññ÷èòû�âàòü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îæå-ïåðåõîäà ñ íåîðòîãî�íàëüíûìè îäíîýëåêòðîííûìè �óíêöèÿìè. Êàê ïðà�âèëî, ý��åêòû ðåëàêñàöèè íå ó÷èòûâàëèñü â ðàáî�òàõ äðóãèõ àâòîðîâ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ âûÿñ�íåíèÿ ðîëè ýòèõ ý��åêòîâ áûëè òàêæå ïðîâåäåíûðàñ÷åòû òåðìîâ êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ áåç ó÷åòà ðå�ëàêñàöèè. Â ýòîì ñëó÷àå òåðìû êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿðàññ÷èòûâàëèñü ìåòîäîì êîí�èãóðàöèîííîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì çàìîðîæåííûõ îäíî�ýëåêòðîííûõ �óíêöèé, ïîëó÷åííûõ äëÿ íà÷àëüíîãîñîñòîÿíèÿ àòîìà.Â ìíîãîêîí�èãóðàöèîííûõ ðàñ÷åòàõ áûëè1283



A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 6 (12), 2004âêëþ÷åíû âñå ðåëÿòèâèñòñêèå êîí�èãóðàöèè, ñîîò�âåòñòâóþùèå îäíîé íåðåëÿòèâèñòñêîé. Íàïðèìåð,äëÿ âîçáóæäåííîé êîí�èãóðàöèè 3d95p1 àòîìàKr ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â ðàñ÷åò áûëè âêëþ÷åíû÷åòûðå ðàçëè÷íûå ðåëÿòèâèñòñêèå êîí�èãóðàöèè:3d43=23d55=25p11=2, 3d33=23d65=25p11=2, 3d43=23d55=25p13=2 è3d33=23d65=25p13=2. Òàêîé ìåòîä ðàñ÷åòà �àêòè÷åñêèðåàëèçóåò ïðîìåæóòî÷íûé òèï ñâÿçè (intermediateoupling, IC), êîòîðûé ïðèâîäèò ê áîëåå íàäåæíûìäàííûì, ÷åì ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ðàíåå â íà�øèõ [11℄ è â äðóãèõ ðàáîòàõ â ðàìêàõ ÷èñòûõ LS-èëè jj-ñâÿçåé.Îäíîýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñïëîøíîãîñïåêòðà îæå-ýëåêòðîíà ðàññ÷èòûâàëàñü ðåëÿòèâèñò�ñêèì îäíîêîí�èãóðàöèîííûì ìåòîäîì Ôîêà �Äèðà-êà ñ ó÷åòîì íåëîêàëüíîãî îáìåíà è íåäèàãîíàëüíûõìíîæèòåëåé Ëàãðàíæà, îáåñïå÷èâàþùèõ åe îðòîãî�íàëüíîñòü îñòîâíûì ñîñòîÿíèÿì èîíà. Ïîäðîáíîåîïèñàíèå ìåòîäà âû÷èñëåíèÿ �óíêöèè ñïëîøíîãîñïåêòðà ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòå [11℄. Âëèÿíèå ðåëÿòè-âèñòñêèõ ý��åêòîâ â ðàñ÷åòàõ �óíêöèé ñïëîøíîãîñïåêòðà íà âåëè÷èíó ïàðàìåòðà �2 àíèçîòðîïèè óã�ëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ìîæåò îêàçàòüñÿ ñóùåñòâåí-íûì, ïîñêîëüêó îñíîâíîé âêëàä â âåëè÷èíó ïàðàìåò�ðîâ �2 è �2 (ïàðàìåòð àíèçîòðîïèè ñïèíîâîé ïîëÿ�ðèçàöèè) îïðåäåëÿåòñÿ ïîâåäåíèåì �óíêöèè ñïëîø�íîãî ñïåêòðà â îáëàñòè àòîìíîãî îñòîâà.Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå ñòàòüè ïðèâåäåíû îñíîâ�íûå âûðàæåíèÿ, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ âû÷èñëÿëèñüïàðàìåòðû �2 è �2 è îïèñàí ñïîñîá âû÷èñëåíèÿìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ñ íåîðòîãîíàëüíûìè âîëíîâû�ìè �óíêöèÿìè íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé.Â çàêëþ÷èòåëüíîì ðàçäåëå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòà�òû òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ýíåðãèé îæå-ñîñòîÿíèé4s�14p�15p, 4s�14p�16p è 4s�25p àòîìà Kr, âûïîë�íåííûõ â ïðèáëèæåíèè IC-ñâÿçè, è ïðîâåäåíî ñðàâ�íåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè ïðåöèçèîííîãî ýêñïåðèìåí�òà [12℄. Â ýòîì æå ðàçäåëå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòûðàñ÷åòîâ âåëè÷èí ïàðàìåòðîâ �2 è �2 è îáñóæäàåòñÿâîçìîæíîñòü ïîñòàíîâêè ýêñïåðèìåíòà, â ðåçóëüòàòåêîòîðîãî áóäåò îïðåäåëÿòñÿ ïîëíûé ìîìåíò êîíå÷�íîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà â îæå-ïåðåõîäå.2. ÒÅÎ�Èß2.1 Ïàðàìåòðû àñèììåòðèè óãëîâîãîðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâÂû÷èñëåíèå ïàðàìåòðîâ óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèéè ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè ïðîâîäèòñÿ ñ èñïîëüçîâà�íèåì äâóõñòóïåí÷àòîé ìîäåëè îæå-ðàñïàäà, ïðåäëî�æåííîé â [1℄. Îáùàÿ òåîðèÿ îæå-ðàñïàäà ïðåäñòàâ�

ëåíà âî ìíîæåñòâå ðàáîò (ñì., íàïðèìåð, [6℄). Âûðà�æåíèå äëÿ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâèìååò âèädWA+!A2+d
 = dW�A+!A2+4� [1 + �2A20P2(sin �)℄; (1)ãäå dW�A+!A2+ � èíòåãðàëüíàÿ ïî íàïðàâëåíèþ òðà�åêòîðèé îæå-ýëåêòðîíîâ âåðîÿòíîñòü îæå-ïðîöåññà,âåëè÷èíà A20 � çàñåëåííîñòü ïî ìàãíèòíûì ïîä�óðîâíÿì îäíîçàðÿäíîãî èîíà, �2 � ïàðàìåòð àíè�çîòðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ,P2 � ïîëèíîì Ëåæàíäðà âòîðîé ñòåïåíè è � � óãîëìåæäó íàïðàâëåíèåì ýìèññèè îæå-ýëåêòðîíîâ è ïî�ëÿðèçàöèåé èçëó÷åíèÿ. Ìû èñïîëüçîâàëè âûðàæå�íèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ àíèçîòðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäå�ëåíèÿ îæå-ýëåêòðîíîâ è ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè, ïî�ëó÷åííûå â ðàáîòàõ [5, 6℄:�2 = A(200)A(000) ; �2 = � 1p3 Im A(211)A(000) : (2)Çäåñü A(KkQ) � êîý��èöèåíòû óãëîâîãî ðàñïðåäå�ëåíèÿ, îïðåäåëÿåìûå âûðàæåíèåì [6, 11℄A(KkQ) = 14�pp(2K + 1)(2k + 1)��Xl;l0 il0�l exp [i(�l � �l0)℄Xj;j0 (�1)J+J1+j+Q+l0 ��p(2l+1)(2l0+1)(2j+1)(2j0+1)( J J1 jK j0 J1 )�
�XX CX0l0;l00CX0K�Q;kQ8>>>><>>>>: 12 12 kj0 j Kl0 l X 9>>>>=>>>>;�� h(J; "lj)J1 k V̂ k J1i h(J; "l0j0)J1 k V̂ k J1i ; (3)ãäå J1 � ïîëíûé óãëîâîé ìîìåíò íà÷àëüíîãî ñîñòî�ÿíèÿ èîíà A+, J � ïîëíûé óãëîâîé ìîìåíò êîíå÷�íîãî ñîñòîÿíèÿ èîíà A2+, " � ýíåðãèÿ ñâîáîäíîãîýëåêòðîíà, l � îðáèòàëüíûé ìîìåíò, j � ïîëíûéóãëîâîé ìîìåíò è �lj � �àçà âîëíîâîé �óíêöèèîæå-ýëåêòðîíà.Ïðèâåäåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûhJ1jjV̂ jj(Jj)J1i îïåðàòîðà ïåðåõîäà V̂ îïðåäåëå�íû äëÿ íà÷àëüíûõ è êîíå÷íûõ ìíîãîýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé ïðîèçâîëüíîãî àòîìà. Ýòè ìàòðè÷íûåýëåìåíòû ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû â îáùåì ñëó�÷àå ñ ïîìîùüþ òåîðåìû Âèãíåðà �Ýêêàðòà, åñëèèçâåñòíû ìíîãîýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ1284



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 6 (12), 2004 Ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ è óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå : : :	J1;M1 íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ A+(J1) èîíà, âîëíî-âàÿ �óíêöèÿ 	J;M êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ A2+(J)èîíà è îäíîýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ  jmîæå-ýëåêòðîíà:h(J; "l0j0)J1 k V̂ k J1i == p2J1 + 1CJ1M1JM;jm hJM; jmjV̂ jJ1M1i: (4)Â ðàñ÷åòàõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (àìïëè�òóä) ïåðåõîäà ñ îðòîãîíàëüíûìè îðáèòàëÿìè âîæå-ïðîöåññå îïåðàòîðîì ïåðåõîäà V̂ ìîæåò ÿâëÿòü�ñÿ îïåðàòîð ìåæýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ëèáîîïåðàòîð Ĥ � E, ãäå Ĥ � ïîëíûé ãàìèëüòîíèàíñèñòåìû. Ýêâèâàëåíòíîñòü ýòèõ äâóõ âàðèàíòîâîáóñëîâëåíà òåì, ÷òî íà÷àëüíîå è êîíå÷íîå ñîñòîÿ�íèÿ ðàçëè÷àþòñÿ äâóõýëåêòðîííûì âîçáóæäåíèåì,ïîýòîìó âñå îäíîýëåêòðîííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû(ïî êðàéíåé ìåðå â îäíîêîí�èãóðàöèîííîì ìåòîäå)îáðàùàþòñÿ â íóëü. Åñëè îäíîýëåêòðîííûå �óíê�öèè íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ðàçëè÷íû,òî â êà÷åñòâå îïåðàòîðà ïåðåõîäà íåîáõîäèìî èñ�ïîëüçîâàòü îïåðàòîð Ĥ � E. Äàëåå ìû ðàññìîòðèìâû÷èñëåíèå àìïëèòóäû îæå-ïåðåõîäà hF jĤ � EjIiìåæäó íà÷àëüíûì ñîñòîÿíèåì I ñ êâàíòîâûìè ÷èñ�ëàìè J1M1 è êîíå÷íûì ñîñòîÿíèåì F ñ êâàíòîâûìè÷èñëàìè JM; jm.2.2. Âû÷èñëåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâîïåðàòîðà ïåðåõîäà ñ íåîðòîãîíàëüíûìè�óíêöèÿìèÂî âñåõ ðàñ÷åòàõ ìíîãîýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ�óíêöèé îäíîçàðÿäíîãî èîíà íà÷àëüíîãî ñîñòîÿ�íèÿ è äâóõçàðÿäíîãî èîíà êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿèñïîëüçîâàëñÿ ìíîãîêîí�èãóðàöèîííûé ìåòîä Ôî�êà �Äèðàêà. Îáû÷íî âîëíîâûå �óíêöèè íà÷àëüíîãîè êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ïðè îæå-ïðîöåññå âû÷èñëÿ�þòñÿ â ïðèáëèæåíèè çàìîðîæåííûõ îðáèòàëåé, ñî�ãëàñíî êîòîðîìó îäíîýëåêòðîííûå �óíêöèè íà÷àëü�íîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé îáðàçóþò åäèíûé íà�áîð îðòîíîðìèðîâàííûõ �óíêöèé. Òàêîé ñïîñîá âû�÷èñëåíèé ïðèíÿòî íàçûâàòü ðàñ÷åòîì áåç ó÷åòà ðå�ëàêñàöèè. Ó÷åò ðåëàêñàöèè ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìî�ñòè ðàññìàòðèâàòü äâà âçàèìíî íåîðòîãîíàëüíûõ íà�áîðà îðáèòàëåé êîíå÷íîãî è íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèé.�àññìîòðèì áîëåå ïîäðîáíî ìåòîä âû÷èñëåíèÿ ìàò�ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îæå-ïåðåõîäà ñ íåîðòîãîíàëüíû�ìè îðáèòàëÿìè.Â ìíîãîêîí�èãóðàöèîííîì ìåòîäå Ôîêà �Äèðà-êà âîëíîâûå �óíêöèè íà÷àëüíîãî 	I èëè êîíå÷íîãî	F ñîñòîÿíèé N -ýëåêòðîííîé ñèñòåìû ìîãóò áûòü

ïðåäñòàâëåíû â âèäå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè ñëåòåðîâ�ñêèõ äåòåðìèíàíòîâ det�, ïîñòðîåííûõ èç îäíîýëåê�òðîííûõ âîëíîâûõ �óíêöèé ñîîòâåòñòâåííî f�Ij (x)gè f�Fj (x)g: 	I =X� CI�det�f�Ij (xi)g;	F =X� CF� det�f�Fj (xi)g: (5)Äëÿ îæå-ïðîöåññà, êîãäà ïîëíàÿ ýíåðãèÿ àòîìà ñî�õðàíÿåòñÿ â òå÷åíèå îæå-ðàñïàäà (E = onst), àì�ïëèòóäà ïåðåõîäà èç íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ jIi â êî�íå÷íîå jF i èìååò âèähF jĤ � EjIi =X�� CF�� CI� �HFI�� �E BFI�� � ; (6)ãäå èíäåêñ � íóìåðóåò äåòåðìèíàíòû Ñëåòåðà äëÿíà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ, a èíäåêñ � � äëÿ êîíå÷íîãî,HFI � ìàòðèöà ãàìèëüòîíèàíà Ĥ â áàçèñå äåòåðìè�íàíòîâ Ñëåòåðà, BFI � ìàòðèöà íåîðòîãîíàëüíîñòèâ ýòîì æå áàçèñå.Ìàòðèöà BFI íå ðàâíà åäèíè÷íîé ìàòðèöå, ïî�ñêîëüêó äåòåðìèíàíòû, ñîñòàâëåííûå èç îäíîýëåê�òðîííûõ âîëíîâûõ �óíêöèé íà÷àëüíîãî è êîíå÷íî�ãî ñîñòîÿíèé, íå îðòîãîíàëüíû. Ìàòðèöà BFI ìîæåòáûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå [13℄BFI�� = hdet�jdet�i = (D��D��)�1=2D�� ; (7)ãäå D�� � äåòåðìèíàíò ìàòðèöû èíòåãðàëîâ ïåðå�êðûòèÿ S�� â áàçèñå îäíîýëåêòðîííûõ îðáèòàëåé:D�� = detjS��i;j j; S��i;j = h�Fi j�Ij i: (8)Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ìàòðèöû S�� âû÷èñëÿþòñÿìåæäó äâóìÿ íàáîðàìè îðáèòàëåé f�Fi g� è f�Ijg� ,êîòîðûå îáðàçóþò äâà ñëåòåðîâñêèõ äåòåðìèíàíòàñîîòâåòñòâåííî � è �.Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäàäëÿ îäíîýëåêòðîííûõ è äâóõýëåêòðîííûõ îïåðàòî�ðîâ ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ âûðàæåíèÿìè äëÿ îäíî�÷àñòè÷íîé è äâóõ÷àñòè÷íîé ìàòðèö ïëîòíîñòè ïåðå�õîäà ìåæäó äâóìÿ ñîñòîÿíèÿìè, êîòîðûå îïèñûâà�þòñÿ ñëåòåðîâñêèìè äåòåðìèíàíòàìè � è �. Âûðà�æåíèå äëÿ îäíî÷àñòè÷íîé ìàòðèöû ïëîòíîñòè èìååòñëåäóþùèé âèä:��;�1 (x; x0) == (D��D��)�1=2D�� NXi;j (S�1)�;�i;j �Fi (x)�I�j (x0): (9)Äâóõ÷àñòè÷íàÿ ìàòðèöà ïëîòíîñòè âûðàæàåòñÿ ÷å�ðåç îäíî÷àñòè÷íóþ è îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì1285



A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 6 (12), 2004Òàáëèöà 1. Ýíåðãèè E îæå-ïåðåõîäîâ, êîý��èöèåíòû àíèçîòðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (�2) è ñïèíîâîéïîëÿðèçàöèè (�2), ðàññ÷èòàííûå ñ ó÷åòîì (+) è áåç ó÷åòà (�) ðåëàêñàöèè äëÿ îæå-ïåðåõîäîâ 4s�14p�15p äëÿàòîìà KrÊîíå÷íîå ñîñòîÿíèå E�, ýÂ ��2 ��2 E+, ýÂ �+2 �+24S3=2 47.7 0.565 0.0 44.3 0.565 0.04D7=2 47.4 0.673 0.0 44.0 0.673 0.04D5=2 47.4 0.608 0.018 43.9 0.604 0.0194D3=2 47.2 0.565 0.0 43.8 0.565 0.02D5=2 47.2 0.437 0.067 43.7 0.419 0.0714D1=2 47.0 0.0 0.0 43.6 0.0 0.02P3=2 46.8 �0:409 �0:068 43.4 �0:390 �0:0754P5=2 46.8 0.680 �0:026 43.4 0.679 �0:0244P3=2 46.8 �0:636 0.050 43.3 �0:636 0.0504D1=2 46.8 �1:351 0.025 43.3 �1:358 0.0254P1=2 46.7 0.420 �0:023 43.2 0.463 �0:0232D3=2 46.5 0.703 �0:005 43.1 0.697 �0:0042S1=2� 46.3 �1:409 0.023 42.9 �1:392 0.0212S1=2�� 40.5 �0:675 0:0 37.0 �0:727 0.02D3=2 40.4 0.149 �0:187 37.0 0.033 �0:1732D5=2 40.3 0.570 0.032 36.9 0.527 0.0452P1=2 40.1 �0:700 0.0 36.7 �0:706 0.02P3=2 40.1 �0:052 �0:159 36.7 0.003 �0:169Ïðèìå÷àíèå: � ñîîòâåòñòâóåò íà÷àëüíîìó ñîñòîÿíèþ 1P1, �� ñîîòâåòñòâóåò íà÷àëüíîìó ñîñòîÿíèþ 3P2.Òàáëèöà 2. Ýíåðãèè E îæå-ïåðåõîäîâ, êîý��èöèåíòû àíèçîòðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (�2) è ñïèíîâîéïîëÿðèçàöèè (�2), ðàññ÷èòàííûå äëÿ îæå-ïåðåõîäîâ 4s�25p äëÿ àòîìà KrÊîíå÷íîå ñîñòîÿíèå E�, ýÂ ��2 , ��2 E+, ýÂ �+2 �+22P1=2 24.7 �0:707 0.0 21.5 �0:707 0.02P3=2 24.6 �0:530 0.0 21.4 �0:556 0.0��;�2 (x1; x2jx01; x02) = (D��D��)�1=2 �� NXi6=kj 6=l D��i;j;k;l�Fi (x1)�F�j (x01)�Ik(x2)�I�l (x02); (10)ãäåD��i;j;k;l = D��"i;k"j;l �� h(S�1)�;�i;j (S�1)�;�k;l � (S�1)�;�i;l (S�1)�;�k;j i ;"i;k = ( 1; i < k;�1; i > k: (11)
�àìèëüòîíèàí Ĥ ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ñóììó îä�íî÷àñòè÷íûõ è äâóõ÷àñòè÷íûõ îïåðàòîðîâ:Ĥ = Xi=1;N ĥi + NXi6=j v̂i;j : (12)Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû èìåþò âèäHFI�� = h�jĤ j�i = Tr(ĥ���1 ) + Tr(v̂���2 ) : (13)Èñïîëüçóÿ âûðàæåíèÿ (9) è (10) äëÿ îäíî÷àñòè÷íîéè äâóõ÷àñòè÷íîé ìàòðèö ïëîòíîñòè, ïîëó÷àåì1286



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 6 (12), 2004 Ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ è óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå : : :Òàáëèöà 3. Êîý��èöèåíòû àíèçîòðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (�2) è ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè (�2), ðàññ÷èòàí-íûå ñ äëÿ îæå-ïåðåõîäîâ 4s�14p�16p äëÿ àòîìà KrÊîíå÷íîå ñîñòîÿíèå E�, ýÂ ��2 ��2 E+eV , ýÂ �+2 �+24S3=2 45.1 0.706 �0:005 41.8 0.706 �0:0054D7=2 45.0 0.673 0.0 41.7 0.673 0.04D5=2 45.0 0.545 0.040 41.7 0.535 0.0432D5=2 44.9 0.646 0.0 41.6 �0:768 �0:0382P3=2 44.9 0.706 �0:006 41.6 0.705 �0:0062S1=2 44.8 �1:16 0.023 41.5 �1:15 0.0234D3=2 44.6 0.565 0.0 41.3 �0:666 0.0234D5=2 44.5 0.672 �0:017 41.2 0.673 �0:0182D3=2 44.5 0.538 0.0 41.2 �0:667 0.0704D1=2 44.5 �1:26 0.024 41.2 �1:27 0.0244P1=2 44.4 �0:845 0.003 41.2 �0:825 0.0032D3=2 44.2 0.696 �0:004 40.9 0.687 �0:0042P1=2 40.9 �0:707 0.0 40.9 �0:707 0.02S1=2 38.0 0.0 0.0 34.7 �0:707 0.02D3=2 38.0 0.563 0.004 34.7 0.564 0.02D5=2 38.0 0.546 0.040 34.7 0.515 0.0492P1=2 37.9 0.0 0.0 34.6 �0:707 0.02P3=2 37.9 0.555 0.0 34.6 0.562 0.0h�jXi ĥij�i == (D��D��)�1=2D�� NXi6=j (S�1)i;j�; �hijv̂jji; (14)h�jXi6=j v̂i;j j�i == (D��D��)�1=2 NXi6=k NXj 6=l D��i;j;k;lhi; jjv̂jk; li: (15)Êàê óæå îòìå÷àëîñü ðàíåå, â íàñòîÿùåé ðàáî�òå èñïîëüçîâàí ìíîãîêîí�èãóðàöèîííûé ìåòîä Ôî�êà �Äèðàêà. Â ðàñ÷åò áûëè âêëþ÷åíû âñå ðåëÿ�òèâèñòñêèå êîí�èãóðàöèè, ñîîòâåòñòâóþùèå îäíîéíåðåëÿòèâèñòñêîé. Òàêîé ïîäõîä �àêòè÷åñêè ðåà�ëèçóåò ïðîìåæóòî÷íûé òèï ñâÿçè. Â íåðåëÿòèâèñò�ñêîì ïðåäåëå, êîãäà ñêîðîñòü ñâåòà ñòðåìèòñÿ ê áåñ�êîíå÷íîñòè, òàêîé ïðîìåæóòî÷íûé òèï ñâÿçè ïåðå�õîäèò â ÷èñòóþ LS-ñâÿçü.Îòìåòèì, ÷òî îäíîêîí�è�ãóðàöèîííûé ìåòîä Ôîêà �Äèðàêà, êîòîðîìó ñîîò�âåòñòâóåò jj-òèï ñâÿçè, äëÿ àòîìîâ ñ îòêðûòûìè

îáîëî÷êàìè íå îáëàäàåò ïðàâèëüíûì íåðåëÿòèâèñò�ñêèì ïðåäåëîì. Äëÿ àòîìîâ ñ çàìêíóòûìè îáîëî÷�êàìè èñïîëüçîâàííûé â äàííîé ðàáîòå ïîäõîä ýêâè�âàëåíòåí ìåòîäó ðàçâèòîìó â ðàáîòàõ [5�7℄.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÂ òàáë. 1�3 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèÿýíåðãèé è ïàðàìåòðîâ �2 è �2 äëÿ îæå-ýëåêòðîíîâ,îáðàçóþùèõñÿ â ðåçóëüòàòå ðàñïàäà âîçáóæäåííûõèç îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ îäíî�îòîííûì ïðîöåññîìñîñòîÿíèé 3d�15=25p è 3d�13=25p â êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå4s�14p�15p èîíà Kr+. Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëñÿïðîìåæóòî÷íûé òèï ñâÿçè (IC). Ïðåäñòàâëåíû äâàâàðèàíòà ðàñ÷åòîâ. Ïåðâûé âàðèàíò ñîîòâåòñòâóåòïðèáëèæåíèþ ¾çàìîðîæåííîãî îñòîâà¿. Âî âòîðîìâàðèàíòå ó÷èòûâàåòñÿ ðåëàêñàöèÿ îäíîýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé êàê íà÷àëüíîãî, òàê è êîíå÷íîãî ñîñòîÿ-íèé. Êàê èçâåñòíî, ñðàâíåíèå âû÷èñëåíèé, âûïîë�íåííûõ â ïðèáëèæåíèè çàìîðîæåííîãî îñòîâà, ñâû÷èñëåíèÿìè äëÿ íåîðòîãîíàëüíûõ îðáèòàëåé íà�÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ïðîäåìîíñòðèðîâà�ëî, ÷òî ý��åêò ðåëàêñàöèè èìååò íåáîëüøîå âëè�1287



A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 6 (12), 2004Òàáëèöà 4. Ýíåðãèè è èíòåíñèâíîñòè îæå-ïåðåõîäîâ èç ñîñòîÿíèÿ 3d15p àòîìà Kr (ýêñïåðèìåíò) [12℄Êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå E, ýÂ Èíòåíñèâíîñòü, îòí. åä.4s�14p�1(1P )5p 42�45 � 4:24s�14p�1(1P )6p 39�41 � 2:04p�34d5p (äâîéíîé îæå-ðàñïàä) 35�39 � 3:74s�2(1S)5p2P 28�32 � 4:3ÿíèå íà çíà÷åíèå ïàðàìåòðîâ àíèçîòðîïèè óãëîâî�ãî ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ îæå-ïåðåõîäîâ àòîìîâ ñ çà�ïîëíåííûìè îáîëî÷êàìè [14℄ è äëÿ àòîìîâ ñ íåçà�ïîëíåííûìè îáîëî÷êàìè [15℄. Äëÿ àòîìîâ â âîçáóæ-äåííîì ñîñòîÿíèè ìû âèäèì çàìåòíîå âëèÿíèå ý���åêòà ðåëàêñàöèè íà çíà÷åíèå ïàðàìåòðîâ àñèììåò�ðèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ è îñîáåííî íà âåëè÷è�íó ýíåðãèè îæå-ïåðåõîäà. Ýòî âèäíî èç ðåçóëüòàòîâ,ïðèâåäåííûõ â òàáë. 1�3. Â ðàáîòå [12℄ ïðèâåäåíýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð óêàçàííûõ âûøå ñîñòî�ÿíèé, íà îñíîâå êîòîðîãî ñîñòàâëåíà òàáë. 4. Èäåí�òè�èêàöèÿ ñîñòîÿíèé â ðàáîòå [12℄ áûëà âûïîëíåíàíà îñíîâå ðåëÿòèâèñòñêîãî ìíîãîêîí�èãóðàöèîííî�ãî ðàñ÷åòà, ãäå áûëè ñäåëàíû óñðåäíåíèÿ ïî ýêñïå�ðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûì ãðóïïàì ðåçîíàíñîâ, âñâÿçè ñ ÷åì ïðÿìîå ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè íàøèõðàñ÷åòîâ ïðåäñòàâëÿåòñÿ çàòðóäíèòåëüíûì. Ñðàâíå�íèå ìîæåò áûòü âûïîëíåíî òîëüêî ïî èäåíòè�èêà�öèè ãðóïï ðåçîíàíñîâ (ñì. òàáë. 4). Ñðàâíåíèå ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñ íàøèìè ðàñ÷åòàìè äå�ìîíñòðèðóåò ñîâïàäåíèå ðåçóëüòàòîâ èäåíòè�èêà�öèè îæå-ðåçîíàíñîâ çà èñêëþ÷åíèåì îäíîé ãðóïïûðåçîíàíñîâ, êîòîðûì â ðàáîòå [12℄ ïðèïèñûâàåòñÿêîí�èãóðàöèÿ äâîéíîãî îæå-ðàñïàäà (4p�34d5p). Âíàøèõ ðàñ÷åòàõ ýòà îáëàñòü ýíåðãèé îæå-ñîñòîÿíèéñîîòâåòñòâóåò ðåçóëüòàòàì âû÷èñëåíèé, ïðèâåäåí�íûì â òàáë. 1.Äëÿ èäåíòè�èêàöèè îæå-ñîñòîÿíèé ïî ïîëíîìóìîìåíòó ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí ýêñïåðèìåíòàëü�íûé ìåòîä, îñíîâàííûé íà ïðàâèëàõ îòáîðà ïðèòðåõñòóïåí÷àòîì �îòîâîçáóæäåíèè îæå-ñîñòîÿíèéïîëÿðèçîâàííûì èçëó÷åíèåì. Â ýòîì ñëó÷àå âçàâèñèìîñòè îò ñóììàðíîé ïðîåêöèè ìîìåíòà,âíîñèìîé â àòîì èçëó÷åíèåì, áóäóò âîçáóæäàòüñÿîæå-ñîñòîÿíèÿ ñ îïðåäåëåííûì ïîëíûì ìîìåíòîì.Èçìåíÿÿ êîìáèíàöèè âçàèìíîé îðèåíòàöèè ïîëÿ�ðèçàöèé èçëó÷åíèÿ òðåõ ñòóïåíåé, ìîæíî âíîñèòüðàçëè÷íûå ñóììàðíûå ïðîåêöèè ìîìåíòîâ �îòîíîâîò êàæäîé ñòóïåíè âîçáóæäåíèÿ àòîìà è òåì ñà�ìûì âûïîëíÿòü èäåíòè�èêàöèþ îæå-ñîñòîÿíèé ïîïîëíîìó ìîìåíòó. Óêàçàííûé ìåòîä áûë èñïîëüçî�

âàí äëÿ èäåíòè�èêàöèè îæå-ñîñòîÿíèé àòîìà Âàêîí�èãóðàöèè 6p7p [16℄. Èñïîëüçîâàíèå óêàçàííîãîìåòîäà ïîçâîëèò áîëåå ïðîäóêòèâíî ïðîâîäèòüñðàâíåíèå ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòîì.Â ðàáîòå áûëè âûïîëíåíû âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèéè ïàðàìåòðîâ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ è ñïèíîâîéïîëÿðèçàöèè îæå-ýëåêòðîíîâ ðàñïàäà ñîñòîÿíèÿ3d�15p â êîíå÷íûå ñîñòîÿíèÿ 4s�14p�15p, 4s�25pè 4s�14p�16p àòîìà Kr, ðàçðåøåííûå ïðàâèëàìèîòáîðà äëÿ îäíîñòóïåí÷àòîãî �îòîâîçáóæäåíèÿ èçîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Âû÷èñëåíèÿ áûëè âûïîëíåíûñ èñïîëüçîâàíèåì ðåëÿòèâèñòñêîãî ìíîãîýëåêòðîí�íîãî ïðèáëèæåíèÿ ñ íàëîæåíèåì êîí�èãóðàöèè âïðîìåæóòî÷íîì òèïå ñâÿçè ñ ó÷åòîì ðåëàêñàöèè.Âîëíîâûå �óíêöèè îæå-ýëåêòðîíà îðòîãîíàëüíûîñòîâíûì âîëíîâûì �óíêöèÿì. Ó÷èòûâàëîñü îáìåí�íîå âçàèìîäåéñòâèå. Ïîëó÷åíî óäîâëåòâîðèòåëüíîåñîãëàñèå ðàññ÷èòàííûõ ýíåðãèé îæå-ðàñïàäà ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè.�àáîòà ïîääåðæàíà ïðîãðàììîé ¾Èíòåãðàöèÿ¿(ïðîåêò Ë-01-02). Âû÷èñëåíèÿ âûïîëíåíû íà ìíî�ãîïðîöåññîðíîì MISD êîìïüþòåðå ¾Êëàñòåð¿ ÔÒÈèì. À. Ô. Èî��å �ÀÍ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. W. Mehlhorn, Phys. Lett. 26, 166 (1968).2. J. Eihler and W. Fritsh, J. Phys. B 9, 1477 (1976).3. E. G. Berezhko and N. M. Kabahnik, J. Phys. B 10,2467 (1977).4. H. Klar, J. Phys. B 13, 4741 (1980).5. K. Blum, B. Lohmann, and E. Taute, J. Phys. B 19,3915 (1986).6. B. Lohmann, J. Phys. B 23, 3147 (1990).7. N. M. Kabahnik, H. Aksela, and S. Riz, Phys. Rev.A 49, 4653 (1994).1288



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 6 (12), 2004 Ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ è óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå : : :8. M. H. Chen, Phys. Rev. A 45, 1684 (1992).9. U. Hergenhahn, G. Snell, M. Dresher et al., Phys. Rev.Lett. 82, 5020 (1999).10. B. Shmidtke, M. Dresher, N. M�uller et al., J. Phys.B 34, 4293 (2001).11. A. Þ. Åëèçàðîâ, È. È. Òóïèöûí, ÆÝÒÔ 124, 733(2003).12. M. Dresher, T. Khalil, N. M�uller et al., J. Phys. B 36,3337 (2003).
13. R. MWeeny, Methods in Computational MoleularPhysis, Ser. B, ed. by S. Wilson and G. H. F. Dier-ksen, Plenum Press, New York (1992).14. J. Tulkki, N. M. Kabahnik, and H. Aksela, Phys. Rev.A 48, 1277 (1993).15. A. Yu. Elizarov and I. I. Tupitsyn, Phys. Sripta 70,139 (2004).16. À. Þ. Åëèçàðîâ, Í. À. ×åðåïêîâ, Ïèñüìà â ÆÝÒÔ44, 3 (1986).

1289


