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ÝÔÔÅÊÒ �ÅÇÎÍÀÍÑÍÎ�Î ÍÅÓÏ�Ó�Î�Î ÊÎÍÒÀÊÒÍÎ�Î�ÀÑÑÅßÍÈß �ÅÍÒ�ÅÍÎÂÑÊÎ�Î ÔÎÒÎÍÀ ÀÒÎÌÎÌ È ÈÎÍÎÌÀ. Í. Õîïåðñêèé *, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà�îñòîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò ïóòåé ñîîáùåíèÿ344038, �îñòîâ-íà-Äîíó, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 14 �åâðàëÿ 2006 ã.Òåîðåòè÷åñêè ïðåäñêàçàíî ñóùåñòâîâàíèå âíå îáëàñòåé ðåíòãåíîâñêîé ýìèññèè ïðîòÿæåííîé ðåçîíàíñ-íîé ñòðóêòóðû ïîëíîãî äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî �îòîíàñâîáîäíûì àòîìîì (èîíîì), îáóñëîâëåííîé ïðàêòè÷åñêè ëèøü êîíòàêòíûì òèïîì íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ.Äëÿ àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè êîíòàêòíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ èñïîëüçîâàíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå,ïîëó÷åííîå âíå ðàìîê äèïîëüíîãî è èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèé äëÿ íåðåëÿòèâèñòñêîãî îïåðàòîðà ïåðåõî-äà â ðàáîòå [4℄. Èññëåäîâàíî ðåçîíàíñíîå íåóïðóãîå êîíòàêòíîå ðàññåÿíèå ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîìíåîíà è íåîíîïîäîáíûìè èîíàìè àðãîíà, òèòàíà è æåëåçà. �àñ÷åòû âûïîëíåíû â íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðè-áëèæåíèè äëÿ âîëíîâûõ �óíêöèé ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ. Ó÷òåíû ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åêòû ðàäèàëüíîéðåëàêñàöèè îäíîýëåêòðîííûõ îðáèòàëåé â õàðòðè-�îêîâñêîì ïîëå ãëóáîêîé 1s-âàêàíñèè è (â ñëó÷àå àòîìàíåîíà) äâîéíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà.PACS: 32.80.-t 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎãðàíè÷åíèå äèïîëüíûì ïðèáëèæåíèåì (ñì., íà�ïðèìåð, îáçîðû [1; 2℄) ïðè ðàñ÷åòå àìïëèòóäû âå�ðîÿòíîñòè ïðîöåññà íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ìÿãêîãîè æåñòêîãî ðåíòãåíîâñêèõ (ýíåðãèè ïàäàþùåãî ~!1è ðàññåÿííîãî ~!2 �îòîíîâ îò 300 ýÂ äî 1.5 ÌýÂ)�îòîíîâ ñâîáîäíûì àòîìîì ïðèâîäèò ê ñëåäóþùå�ìó ðåçóëüòàòó. Äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèåïðîöåññà âíå ýíåðãåòè÷åñêèõ îáëàñòåé îáðàçîâàíèÿýìèññèîííûõ (àíîìàëüíî-äèñïåðñèîííûõ) ñòðóêòóðïðàêòè÷åñêè îáðàùàåòñÿ â íóëü. Âñëåäñòâèå ýòîãîâ ëèòåðàòóðå äî ñèõ ïîð îòñóòñòâóþò îïèñàíèÿ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé âíå�ýìèññèîííûõ ðåíòãåíîâñêèõ îáëàñòåé ñå÷åíèÿ ïðî�öåññà. Îäíàêî, êàê áóäåò ïîêàçàíî â äàííîé ðàáîòå,íà ñàìîì äåëå ýòè îáëàñòè îáíàðóæèâàþò ñëîæíóþïðîòÿæåííóþ ðåçîíàíñíóþ ñòðóêòóðó ñïåêòðà ðàñ�ñåÿíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, îíè íåñóò áîãàòóþ èí�îð�ìàöèþ îá èññëåäóåìîé ðàññåèâàþùåé �îòîí ìíîãî�ýëåêòðîííîé ñèñòåìå, â ÷àñòíîñòè î ïðèðîäå è ðîëèìíîãî÷àñòè÷íûõ ý��åêòîâ è èõ êâàíòîâîé èíòåð�å�ðåíöèè.*E-mail: hopersky�vm�1�rgups.ru

Çäåñü ïîä òåðìèíîì ¾îáëàñòü ïðîòÿæåííîé ðåçî�íàíñíîé ñòðóêòóðû¿ ïîíèìàåòñÿ îáëàñòü çíà÷åíèéñêàíèðóåìîãî ïî ýíåðãèÿì ~!1 è ~!2 äâàæäû äè��å�ðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãå�íîâñêîãî �îòîíà àòîìîì (èîíîì), ãäå ñå÷åíèå îáíà�ðóæèâàåòñÿ êàê ñîâîêóïíîñòü ðåçîíàíñíûõ ìàêñèìó�ìîâ. Ïðè ýòîì ïðè÷èíîé âîçíèêíîâåíèÿ òàêèõ ðåçî�íàíñîâ îêàçûâàåòñÿ �àêò ñîâïàäåíèÿ îïðåäåëåííûõ÷àñòîò � = !1 � !22�ïðåæäå âñåãî, êîíòàêòíîãî (ñì. äàëåå) ïå�ðåõîäà ñ ñîáñòâåííûìè ÷àñòîòàìè nl !! m(s; p; d; f; : : : )-âîçáóæäåíèÿ (m � n) îñòîâíîénl-îáîëî÷êè àòîìà (èîíà).Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî îñóùåñòâëåíèå ïðî�åêòà ñîçäàíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî ëàçåðà íà ñâîáîäíûõýëåêòðîíàõ (XFEL: X-Ray Free-Ele
tron Laser) ñ ãå�íåðàöèåé ïåðåñòðàèâàåìîãî ïî äëèíå âîëíû � îò 60äî 1.0�A (~! îò 0.2 äî 12.4 êýÂ) �îòîíà [3℄ îòêðî�åò âîçìîæíîñòü äåòàëüíîãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èñ�ñëåäîâàíèÿ ïðîòÿæåííûõ ðåçîíàíñíûõ âíåýìèññèîí�íûõ ñòðóêòóð ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ �îòîíà ìíîãîýëåê�òðîííîé ñèñòåìîé.Âûõîä çà ðàìêè äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïðè579



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 4 (10), 2006òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòèíåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî�îòîíà àòîìîì îñóùåñòâëåí ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâòåîðèè íåïðèâîäèìûõ òåíçîðíûõ îïåðàòîðîâ âíåäàâíåé ðàáîòå àâòîðîâ [4℄. Çàìåòèì, ÷òî â ñëó÷àå,êîãäà èãíîðèðóþò ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åêòû âñîñòîÿíèÿõ ðàññåÿíèÿ è îãðàíè÷èâàþòñÿ ó÷åòîìëèøü êîìïòîíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ (êîíå÷íîå ñîñòî�ÿíèå ðàññåÿíèÿ � ñîñòîÿíèå ñïëîøíîãî ñïåêòðà),àíàëèòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû ðàáîòû [4℄ äëÿ àìïëè�òóäû âåðîÿòíîñòè êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ ñâîäÿòñÿâ íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè äëÿ îïåðàòîðàïåðåõîäà ê ðåçóëüòàòàì, ïîëó÷åííûì âíå ðàìîêäèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ åùå â ðàííåé ðàáîòå [5℄.Â äàííîé ðàáîòå íà ïðèìåðå ñâîáîäíûõ àòîìàíåîíà (Ne, çàðÿä ÿäðà Z = 10, ýëåêòðîííàÿ êîí��èãóðàöèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ [0℄1s22s22p6(1S0)) èìíîãîçàðÿäíûõ íåîíîïîäîáíûõ èîíîâ àðãîíà (Ar8+,Z = 18), òèòàíà (Ti12+, Z = 22) è æåëåçà (Fe16+,Z = 26) êîíêðåòèçèðóþòñÿ àíàëèòè÷åñêèå ðåçóëüòà�òû ðàáîòû [4℄ è óñòàíàâëèâàåòñÿ ñëåäóþùåå: âíå îá�ëàñòåé ðåíòãåíîâñêîé ýìèññèè òàêæå âîçíèêàþò ïðî�òÿæåííûå ðåçîíàíñíûå ñòðóêòóðû ïîëíîãî äâàæäûäè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ïðîöåññà, îáóñëîâëåí�íûå ïðàêòè÷åñêè ëèøü êîíòàêòíûì òèïîì íåóïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ.Ìû íå ðàññìàòðèâàåì, â ÷àñòíîñòè, øèðîêî èñ�ïîëüçóåìîå â ëèòåðàòóðå (ïðè èçó÷åíèè êàê â æåñò�êîì ðåíòãåíîâñêîì, òàê è â ãàììà-äèàïàçîíàõ ýíåð�ãèé ïàäàþùåãî �îòîíà êîíòàêòíîãî êîìïòîíîâñêî�ãî ðàññåÿíèÿ) òàê íàçûâàåìîå èìïóëüñíîå ïðèáëè�æåíèå [6; 7℄, ïîñêîëüêó ïðè èññëåäóåìûõ íàìè ýíåð�ãèÿõ ïàäàþùåãî è ðàññåÿííîãî �îòîíîâ, íàïðèìåðäëÿ óãëà ðàññåÿíèÿ � = 90Æ, ïðîèçâåäåíèå qa0 (q �ìîäóëü âåêòîðà ðàññåÿíèÿ, a0 � ðàäèóñ Áîðà) ïðèíè�ìàåò çíà÷åíèÿ â èíòåðâàëå îò 0.4 (Ne) äî 3.4 (Fe16+),à ýòè çíà÷åíèÿ ëåæàò âíå îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè èì�ïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ, qa0 � 1.Ìû òàêæå íå ó÷èòûâàåì ïðîöåññû íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ �îòîíà ÿäðîì àòîìà (èîíà), íóêëîíàìèÿäðà è ëåïòîí-àíòèëåïòîííûìè ïàðàìè, êîòîðûåðîæäàþòñÿ êóëîíîâñêèì ïîëåì ÿäðà, ïîñêîëüêó èõâëèÿíèå íà ñå÷åíèå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ â ðåíòãå�íîâñêîì äèàïàçîíå ýíåðãèé ïàäàþùåãî �îòîíà íåñó�ùåñòâåííî [1℄.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü âîñòðåáîâà�íû, â ÷àñòíîñòè, â êîíòåêñòå ïðîáëåì ñîçäàíèÿ, íà�ðÿäó ñ XFEL, ðåíòãåíîâñêîãî ëàçåðà íà íåîíîïî�äîáíîé ïëàçìå êàê àêòèâíîé ñðåäå 
 ãåíåðàöèåé íà3p! 3s-ïåðåõîäå (ñì., íàïðèìåð, ðåçóëüòàòû ïî ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîìó îáíàðóæåíèþ ëàçåðíîãî ý��åêòàäëÿ èîíîâ Ar8+ [8℄, Ti12+ [9℄, Fe16+ [10℄ è îáçîð [11℄),

íàáëþäåíèÿ è óòî÷íåíèÿ èíòåðïðåòàöèè âàæíîãîäëÿ àñòðî�èçèêè ýìèññèîííîãî K�-ñïåêòðà àòîìàæåëåçà è åãî ìíîãîçàðÿäíûõ èîíîâ (ñì., íàïðè�ìåð, [12℄ äëÿ Fe è [13℄ äëÿ Fe16+), à òàêæå ïðè òåîðå�òè÷åñêîì îïèñàíèè ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíîãî íåóïðó�ãîãî (Ëàíäñáåðãà �Ìàíäåëüøòàìà ��àìàíà �Êîìï-òîíà [14�16℄) ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà òà�êèìè ìíîãîýëåêòðîííûìè ñèñòåìàìè, êàê àòîìû, èî�íû, ìîëåêóëû [17℄ è ïðîñòûå êëàñòåðû [18℄.2. ÒÅÎ�Èß ÌÅÒÎÄÀÏîñòðîåíèå àíàëèòè÷åñêîé ñòðóêòóðû äâàæäûäè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ èçó÷àåìîãî ïðîöåññàìû áóäåì ïðîâîäèòü âî âòîðîì ïîðÿäêå ñòàöèîíàð�íîé êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé òåîðèè âîçìóùåíèé. Âýòîì ñëó÷àå íåðåëÿòèâèñòñêèé îïåðàòîð âçàèìîäåé�ñòâèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ ñ àòîìîì (èîíîì) âêóëîíîâñêîé êàëèáðîâêå äëÿ ïîëÿ äàåòñÿ èçâåñòíûìâûðàæåíèåì:Ŵ = eme
 NXi=1 h e2
(Ai)2 � pi �Aii ;Ai � A(ri; 0); (1)ãäå 
 � ñêîðîñòü ñâåòà, e � çàðÿä ýëåêòðîíà, me �åãî ìàññà, N � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â àòîìå (èîíå),A � îïåðàòîð (â ïðåäñòàâëåíèè âòîðè÷íîãî êâàíòî�âàíèÿ) ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ â ìîìåíò âðåìåíèt = 0, pi � îïåðàòîð èìïóëüñà è ri � ðàäèóñ-âåêòîði-ãî ýëåêòðîíà àòîìà (èîíà).Âòîðàÿ ñóììà â îïåðàòîðå Ŵ îïðåäåëÿåò àíàëè�òè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ àíîìàëüíî-äèñïåðñèîííîéàìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �îòî�íà àòîìîì (èîíîì) (�îðìóëà Êðàìåðñà ��åéçåíáåð-ãà �Óîëëåðà) è äàåò òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ýìèññè�îííûõ ñòðóêòóð ñå÷åíèÿ ïðîöåññà [1; 2; 4℄. Ýòè ñòðóê�òóðû íå ÿâëÿþòñÿ ïðåäìåòîì èçó÷åíèÿ äàííîé ðàáî�òû è áóäóò óïîìÿíóòû ëèøü ïðè àíàëèçå ïîëó÷åí�íûõ ðåçóëüòàòîâ.Ïåðâàÿ ñóììà â �îðìóëå (1) îïðåäåëÿåò àíà�ëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòèíåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîì(èîíîì).Êàê áûëî âïåðâûå ïîêàçàíî Àõèåçåðîì è Áåðåñ-òåöêèì â 1969 ã. [19℄, â ðàìêàõ êâàíòîâîé ýëåêòðî�äèíàìèêè (ëàãðàíæèàí âçàèìîäåéñòâèÿ ëèíååí ïîîïåðàòîðó ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ A�, L = j�A�,ãäå j� � îïåðàòîð, íàïðèìåð, ýëåêòðîííîãî òîêà,� = 0; 1; 2; 3) ïåðâàÿ ñóììà â âûðàæåíèè äëÿ îïåðà�òîðà Ŵ âîçíèêàåò â ðåçóëüòàòå ïåðåõîäà ê íåðåëÿòè�âèñòñêîìó ïðåäåëó (~!1; ~!2; jjEnj � me
2j � me
2,580



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 4 (10), 2006 Ý��åêò ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ : : :ãäå n � ïðîìåæóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåéEn < 0) â âûðàæåíèè äëÿ ðåëÿòèâèñòñêîé àìïëèòó�äû âåðîÿòíîñòè íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ �îòîíà êîí�òèíóóìîì çàïîëíåííûõ âàêóóìíûõ n-ñîñòîÿíèé ñîòðèöàòåëüíûìè ÷àñòîòàìè (¾ìîðå Äèðàêà¿). Òà�êîå æå âûðàæåíèå äëÿ ïåðâîé ñóììû â �îðìó�ëå (1) âîçíèêàåò [19℄ è â íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðåäå�ëå (j" � me
2j � me
2, j	1j � j	2j, ãäå " � ýíåð�ãèÿ ýëåêòðîíà, 	1, 	2 � äâóõêîìïîíåíòíûå ñïèíî�ðû, ñîñòàâëÿþùèå ÷åòûðåõêîìïîíåíòíûé ñïèíîð �âîëíîâóþ �óíêöèþ ýëåêòðîíà) äëÿ ðåëÿòèâèñòñêîãîóðàâíåíèÿ Äèðàêà, ïðåîáðàçóþùåãîñÿ â óðàâíåíèåÏàóëè ñ ãàìèëüòîíèàíîì, ñîäåðæàùèì îïåðàòîð�pi � e
Ai�22me :Òîãäà, êîëü ñêîðî óñòàíîâëåíà àíàëèòè÷åñêàÿ ñòðóê�òóðà íåðåëÿòèâèñòñêîãî îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿŴ , åãî ¾äèïîëüíàÿ¿ èëè ¾íåäèïîëüíàÿ¿ �îðìûîïðåäåëÿþòñÿ ëèøü âûáîðîì ñîîòâåòñòâóþùåãî ïðè�áëèæåíèÿ äëÿ �óðüå-êîìïîíåíò îïåðàòîðà ýëåêòðî�ìàãíèòíîãî ïîëÿ Ai.Çàìåòèì, ÷òî â ëèòåðàòóðå êîíòàêòíóþ ÷àñòü àì�ïëèòóäû â ðàññìàòðèâàåìîì íàìè ñëó÷àå íåóïðóãî�ãî ðàññåÿíèÿ òðàäèöèîííî íàçûâàþò òîìïñîíîâñêîéàìïëèòóäîé [18℄.Ïîíÿòèå ¾êîíòàêòíîñòè¿ ðàññåÿíèÿ èëëþñòðè�ðóåòñÿ òåì, ÷òî â �îðìàëèçìå äèàãðàìì �îëäñòî�óíà �Õàááàðäà �Ôåéíìàíà íåðåëÿòèâèñòñêîé êâàí�òîâîé òåîðèè ìíîãèõ òåë [20℄ äëÿ àìïëèòóäû âåðîÿò�íîñòè êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ â âåðøèíå âçàèìîäåé�ñòâèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ ñ àòîìíîé (èîííîé)ïîäñèñòåìîé ñõîäÿòñÿ ÷åòûðå ëèíèè [18℄: äâå �îòîí�íûå ëèíèè, ëèíèÿ âîçáóæäåííîãî ýëåêòðîíà è ëèíèÿâàêàíñèè àòîìíîãî (èîííîãî) îñòîâà.�àññìîòðèì ïðîöåññû íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãîðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî �îòîíà àòîìîìNe è íåîíîïîäîáíûì èîíîì âèäà~!1+[0℄! 1sml(1LJ)+~!2; ml > f; J = L (2)(çäåñü è äàëåå ïðè çàïèñè àòîìíîé (èîííîé) êîí�è�ãóðàöèè çàïîëíåííûå ýëåêòðîííûå îáîëî÷êè íå óêà�çàíû), ãäå f � óðîâåíü Ôåðìè (ñîâîêóïíîñòü êâàíòî�âûõ ÷èñåë âàëåíòíîé îáîëî÷êè àòîìà (èîíà)). Â ñëó�÷àå ñõåìû ïðåäïîëàãàåìîãî ýêñïåðèìåíòà e1;2 ? P ,ãäå e1 è e2 � âåêòîðû ïîëÿðèçàöèè ïàäàþùåãî è ðàñ�ñåÿííîãî �îòîíîâ, à P � ïëîñêîñòü ðàññåÿíèÿ, ïðî�õîäÿùàÿ ÷åðåç âîëíîâûå âåêòîðû ïàäàþùåãî (k1) èðàññåÿííîãî (k2) �îòîíîâ.Â âûðàæåíèè (2) â ñõåìå LS-ñâÿçè 1LJ � ðåçóëü�òèðóþùèé òåðì îòêðûòûõ 1s- è ml-îáîëî÷åê. �àâåí�

ñòâî ïîëíîãî è îðáèòàëüíîãî ìîìåíòîâ, J = L, îòðà�æàåò òîò �àêò, ÷òî äëÿ 1S0-òåðìà îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ àòîìà (èîíà) óêàçàííûå ïðîöåññû èäóò ñ ñîõðà�íåíèåì ïîëíîãî ñïèíà àòîìíîé (èîííîé) ïîäñèñòåìû(�S = 0).Ìû íå ó÷èòûâàåì êîíå÷íûõ 2sml- è 2p5ml-ñîñ-òîÿíèé ðàññåÿíèÿ, ïîñêîëüêó ýíåðãèè ïîðîãîâ èîíè�çàöèè ñóáâàëåíòíîé (2s) è âàëåíòíîé (2p) îáîëî÷åêñèëüíî îòäåëåíû îò ýíåðãèè ïîðîãà èîíèçàöèè ãëó�áîêîé 1s-îáîëî÷êè (íàïðèìåð, äëÿ àòîìà Ne èìååìI1s � I2s � 822 ýÂ).Ó÷òåì, ÷òî äëÿ ïåðåõîäà (2) âûïîëíÿþòñÿ ñîîò�íîøåíèÿ (ñì. �îðìóëû (7), (11) è (12) ðàáîòû [4℄)( l1 L L1L0 l2 t )( L J SJ 0 L0 t )!! ( 0 0 0t t t )2 = 12t+ 1 ;�lN11 LS k lN1�11 (L1S1)l1�! �s2 1S k s(2S)s� = 1;�0 k C(t) k l� = (�1)tÆtl;ãäå t � ìóëüòèïîëüíîñòü ïåðåõîäà.Òîãäà ïîëó÷åííîå âíå ðàìîê äèïîëüíîãî è èì�ïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèé äëÿ íåðåëÿòèâèñòñêîãî îïå�ðàòîðà ïåðåõîäà â ðàáîòå [4℄ îáùåå àíàëèòè÷åñêîåâûðàæåíèå äëÿ äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷å�íèÿ íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïî�ëÿðèçîâàííîãî �îòîíà àòîìîì (èîíîì) â àòîìíîé ñè�ñòåìå åäèíèö (e = me = ~ = 1) ïðèâîäèòñÿ ê âèäód2�?d!2d
 = r20 �!2!1� 1Xl�0(4l + 2)Ql; (3)Ql = Xml>f R2mlG(!12; !m) ++ 1Z0 G(!12 � I1s; ")R2"ld"; (4)Rml = h1sjjljmli = 1Z0 P1s(r)jl(qr)Pml(r) dr; (5)G(x; y) = 1
bp2� exp(��x� y
bp2 �2) :Îáðàòèì âíèìàíèå íà òî, ÷òî òåïåðü, â îòëè÷èåîò ðàáîòû [4℄, â êà÷åñòâå àïïàðàòíîé �óíêöèè (ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî �èêñèðóåìîé �óíêöèè ðàñïðåäåëå�íèÿ ïî ýíåðãèè ïàäàþùåãî íà àòîì (èîí) ðåíòãåíîâ�ñêîãî èçëó÷åíèÿ) ìû âçÿëè íå êîøè-ëîðåíöåâñêóþ,581



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 4 (10), 2006à G-ãàóññîâó ñïåêòðàëüíóþ �óíêöèþ. Çäåñü äî ïðî�öåäóðû èíòåãðèðîâàíèÿ ñå÷åíèÿ (3) ñ G-�óíêöèåéåå àðãóìåíòû ïåðåîïðåäåëåíû ñëåäóþùèì îáðàçîì:x! ! � ðàñïðåäåëåííàÿ ïî ¾ïó÷êó¿ ýíåðãèÿ ïàäàþ�ùèõ íà àòîì (èîí) �îòîíîâ è y ! !1 ìàêñèìàëüíàÿýíåðãèÿ �îòîíà â ¾ïó÷êå¿. Â âûðàæåíèÿõ (3)�(5)jl � ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ Áåññåëÿ ïåðâîãî ðîäà ïî�ðÿäêà l (èíòåãðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå Ïóàññîíà):jl(x) = 12l+1l! xl +1Z�1 (1� y2)l 
os(xy) dy;limx!0 jl(x) = Æl0; limx!1 jl(x) = 0;q � ìîäóëü âåêòîðà ðàññåÿíèÿ (âåêòîðà ïåðåäàííîãîàòîìó (èîíó) èìïóëüñà):q = jqj = jk1 � k2j = !1
 p1 + �2 � 2� 
os �;� = !2=!1(� � óãîë ðàññåÿíèÿ, ò. å. óãîë ìåæäó âåêòîðàìè k1è k2); Pml(r) � ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîëíîâîé �óíê�öèè ml-ýëåêòðîíà; 
 � ïðîñòðàíñòâåííûé óãîë âû�ëåòà ðàññåÿííîãî �îòîíà; r0 � êëàññè÷åñêèé ðàäèóñýëåêòðîíà; !12 = !1 � !2; ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ñïëîø�íîãî ñïåêòðà " � 0; I1s � ýíåðãèÿ ïîðîãà èîíèçàöèè1s-îáîëî÷êè; !m � ýíåðãèÿ 1s! ml-ïåðåõîäà:!m = E(1sml)�E(0)(E � ïîëíûå õàðòðè-�îêîâñêèå ýíåðãèè ñîîòâåòñòâó�þùèõ êîí�èãóðàöèé);
b = �beam=2(�beam � ïàðàìåòð ïðî�èëÿ àïïàðàòíîé ãàóññîâîé�óíêöèè G).Ïåðåõîä â êîíå÷íîå 1sml-ñîñòîÿíèå ðàññåÿíèÿ ñî�ïðîâîæäàåòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íûì ý��åêòîì ðàäèàëü�íîé ðåëàêñàöèè âîëíîâûõ �óíêöèé ýëåêòðîíîâ àòîì�íîãî (èîííîãî) îñòàòêà è âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé âõàðòðè-�îêîâñêîì ïîëå 1s-âàêàíñèè. Â ñàìîì äåëå,ïîÿâëåíèå 1s-âàêàíñèè ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî, ïðåæäåâñåãî, âíåøíèå îáîëî÷êè àòîìíîãî (èîííîãî) îñòàòêàðåàãèðóþò íà ðàçðóøåíèå 1s2-ýêðàíà ìåæäó íèìè èÿäðîì, óìåíüøàÿ ñâîé ñðåäíèé ðàäèóñ. Ñìåùåíèåê ÿäðó ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îáîëî÷åê àòîìíîãî(èîííîãî) îñòàòêà ñîïðîâîæäàåòñÿ äîïîëíèòåëüíîéäåëîêàëèçàöèåé âîëíîâîé �óíêöèè âîçáóæäåííîãîýëåêòðîíà. Ñëåäñòâèåì òàêîé äåëîêàëèçàöèè ÿâëÿåò�ñÿ óìåíüøåíèå â îáëàñòè ýíåðãèè ïîðîãà èîíèçàöèè1s-îáîëî÷êè (íàïðèìåð, äëÿ àòîìà Ne ïðàêòè÷åñêè

â 1.5 ðàçà) àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè êîíòàêòíîãî ïå�ðåõîäà.Â äàííîé ðàáîòå ýòîò ý��åêò ó÷òåí ñ ïîìîùüþìåòîäîâ òåîðèè íåîðòîãîíàëüíûõ îðáèòàëåé [21℄.Òàê, â ñëó÷àå àòîìà Ne è íåîíîïîäîáíîãî èîíà àì�ïëèòóäà âåðîÿòíîñòè êîíòàêòíîãî ïåðåõîäà (5) ìî�äè�èöèðóåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:1. 1S0 ! 1S0-ïåðåõîä (l = 0):Rms ! N1sh1s0jj0jms
i;N1s = h1s0j1s+ih2s0j2s+i2h2p0j2p+i6: (6à)2. 1S0 ! 1P1-ïåðåõîä (l = 1):Rmp ! N1sh1s0jj1jmp
i: (6á)3. 1S0 ! 1LJ -ïåðåõîä (J = L = l � 2):Rml ! N1sh1s0jjljml+i: (6â)Çäåñü îïðåäåëåíà êîððåëÿöèîííàÿ âîëíîâàÿ �óíê�öèÿ ïåðåõîäà (l = 0; 1):jml
i = jml+i � j2l+i h2l0jml+ih2l0j2l+i ;h2l0jml+i = 1Z0 P2l0(r)Pml+ (r) dr:�àäèàëüíûå ÷àñòè âîëíîâûõ �óíêöèé îäíî-ýëåêòðîííûõ 1s0-, 2s0-, 2p0-ñîñòîÿíèé ïîëó÷åíûïóòåì ðåøåíèÿ íåðåëÿòèâèñòñêèõ íåëèíåéíûõèíòåãðî-äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ñàìîñîãëà�ñîâàííîãî ïîëÿ Õàðòðè �Ôîêà äëÿ êîí�èãóðàöèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà (èîíà). �àäèàëüíûå÷àñòè âîëíîâûõ �óíêöèé îäíîýëåêòðîííûõ 1s+-,2s+-, 2p+-, ml+-ñîñòîÿíèé ïîëó÷åíû ðåøåíèåìóñðåäíåííûõ ïî òåðìàì óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêàäëÿ êîí�èãóðàöèè 1sml (â ïîëå 1s-âàêàíñèè).Îòìåòèì, ÷òî â ñèëó êîíå÷íîñòè ñâîåãî âðåìå�íè æèçíè (�1s = ~��11s ) êàê ìåòàñòàáèëüíîãî ñîñòî�ÿíèÿ, 1s-âàêàíñèÿ íå ñîõðàíÿåòñÿ â êîíå÷íîì ñî�ñòîÿíèè ðàññåÿíèÿ. Ýòîò �àêò àíàëèòè÷åñêè âû�ðàæàåòñÿ â òîì, ÷òî äî ïðîöåäóðû èíòåãðèðîâà�íèÿ ñå÷åíèÿ (3) ñ àïïàðàòíîé G-ãàóññîâîé �óíêöè�åé ñïåêòðàëüíàÿ �óíêöèÿ ïëîòíîñòè âîçáóæäåííûõ(m; ")l-ñîñòîÿíèé èìååò êîøè-ëîðåíöåâñêèé âèä:L(x; !1) = �1s2� 1(!1 � I1s � x)2 + �21s=4 ;ãäå x � ýíåðãèÿ âîçáóæäåííîãî èç 1s-îáîëî÷êèàòîìà (èîíà) îäíîýëåêòðîííîãî (m; ")l-ñîñòîÿíèÿ,�1s � íåíóëåâàÿ ïîëíàÿ (ïî êàíàëàì ðàäèàöèîííî�ãî è àâòîèîíèçàöèîííîãî òèïîâ) øèðèíà ðàñïàäà582



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 4 (10), 2006 Ý��åêò ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ : : :1s-âàêàíñèè (åñòåñòâåííàÿ øèðèíà ðåíòãåíîâñêîãî1s-óðîâíÿ). Çäåñü íà ïðèìåðå xl-ñîñòîÿíèé ñïëîø�íîãî ñïåêòðà �óíêöèÿ L(x; !1) âîçíèêàåò êàê ñïåê�òðàëüíàÿ �óíêöèÿ ïëîòíîñòè xl-ñîñòîÿíèé íà èíòåð�âàëå ýíåðãèé (x; x + dx) â âûðàæåíèè (çîëîòîå ïðà�âèëî Ôåðìè) äëÿ äè��åðåíöèàëà dWij -âåðîÿòíîñòèêîíòàêòíîãî i! j-ïåðåõîäà â îáëàñòè ýíåðãèè ïîðî�ãà 1s(i) ! xl(j)-èîíèçàöèè (I1s) ïðè íåóïðóãîì ðàñ�ñåÿíèè ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà !1 àòîìîì (èîíîì):dWij = 2�~ jCij j2L(x; !1) dx;ãäå Cij � àìïëèòóäà âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà.Â ïðèáëèæåíèè, ïðè êîòîðîì ìû èãíîðèðóåì ý���åêò ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè àìïëèòóäû, âûðàæå�íèå (5) ïðèíèìàåò âèäRml ! h1s0jjljml0i; l � 0;÷òî ñóùåñòâåííî óïðîùàåò àíàëèòè÷åñêóþ ñòðóêòó�ðó è ÷èñëåííûé ðàñ÷åò �óíêöèè Ql (4).Â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè, qr ! 0, äëÿ îïåðàòî�ðà êîíòàêòíîãî ïåðåõîäà Ĉ èìååìĈ = NXk=1 exp fi(q � rk)g ! N;ïðè ýòîì ñ�åðè÷åñêèå �óíêöèè Áåññåëÿ j0 ! 1,jl ! 0 äëÿ l � 1 è â ñå÷åíèè (3) íåíóëåâûìè îêà�çûâàþòñÿ ëèøü àìïëèòóäû (6à):Rms ! N1sh1s0jms
i: (7)Ïîñëåäóþùèé ïåðåõîä ê ïðèáëèæåíèþ, ïðè êî�òîðîì ìû èãíîðèðóåì ý��åêò ðàäèàëüíîé ðåëàêñà�öèè, (ms+ ! ms0), ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî è àìïëè�òóäû (7) îáðàùàþòñÿ â íóëü â ñèëó âçàèìíîé îðòî�ãîíàëüíîñòè ðàäèàëüíûõ ÷àñòåé âîëíîâûõ �óíêöèéîäíîýëåêòðîííûõ 1s0-, 2s0- è ms0-ñîñòîÿíèé. Ýòîòðåçóëüòàò [1; 2℄ è áûë îòìå÷åí âî Ââåäåíèè.Â îáëàñòè ýíåðãèè ïîðîãà èîíèçàöèè 1s-îáîëî÷êèàòîìà (èîíà) ý��åêò ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè ïðèâî�äèò ê óìåíüøåíèþ (íàïðèìåð, äëÿ àòîìà Ne ïðàê�òè÷åñêè â 2 ðàçà) âåðîÿòíîñòè êîíòàêòíîãî ïåðå�õîäà, ðàññ÷èòàííîé â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêàäëÿ âîëíîâûõ �óíêöèé ýëåêòðîíîâ ¾íåïåðåñòðîåí�íîãî¿ àòîìíîãî (èîííîãî) îñòàòêà. Òåðÿåìàÿ òà�êèì îáðàçîì âåðîÿòíîñòü âîññòàíàâëèâàåòñÿ ïðåæ�äå âñåãî ïðè ó÷åòå ïðîöåññîâ êðàòíîãî âîçáóæäå�íèÿ/èîíèçàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà (èîíà).Â äàííîé ðàáîòå ìû îãðàíè÷èëèñü ðàññìîòðå�íèåì ïðîöåññîâ äâîéíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè,êîòîðûå ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû èíòåíñèâíîñòè

ñëåäóþò çà ïðîöåññàìè îäíîêðàòíîãî âîçáóæäå�íèÿ/èîíèçàöèè, è íà ïðèìåðå àòîìà Ne ó÷ëèý��åêò äîïîëíèòåëüíîãî âîçáóæäåíèÿ 2p-îáîëî÷êèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ:~!1 + [0℄! 1s2pmlnp+ ~!2;l = 0; 1; m = 3; 4; "; n = 3; 4: (8)Âîëíîâûå �óíêöèè ñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ â âû�ðàæåíèè (8) ïîëó÷åíû â ñõåìå LS-ñâÿçè â íåðåëÿ�òèâèñòñêîì îäíîêîí�èãóðàöèîííîì ïðèáëèæåíèèÕàðòðè �Ôîêà. Â ýòîì ñëó÷àå àìïëèòóäà (5) ïðèíè�ìàåò âèä Rml ! AlpmnRmlh2p0jnpi; (9)N1s ! N1s2p = h1s0j1sih2s0j2si2h2p0j2pi5:Çäåñü Alpmn � äîïîëíèòåëüíàÿ ê ìíîæèòåëþ p4l+ 2â ñå÷åíèè (3) óãëîâàÿ ÷àñòü àìïëèòóäû âåðîÿòíî�ñòè ïåðåõîäà (8), ïîëó÷åííàÿ êàê ñòåïåííàÿ ñðåä�íÿÿ âòîðîãî ïîðÿäêà ïî óãëîâûì ÷àñòÿì àìïëè�òóä âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ â �èêñèðîâàííûå T1- èT2-òåðìû (T � LS) ñîñòîÿíèÿ 1s2p(T1)mlnp(T2). �à�äèàëüíûå ÷àñòè âîëíîâûõ �óíêöèé îäíîýëåêòðîí�íûõ 1s-, 2s�, 2p-,ml-, np-ñîñòîÿíèé ïîëó÷åíû ïóòåìðåøåíèÿ óñðåäíåííûõ ïî òåðìàì óðàâíåíèé Õàð�òðè �Ôîêà äëÿ êîí�èãóðàöèè 1s2pmlnp (â ïîëå 1s-è 2p-âàêàíñèé). Ïðè ýòîì àíàëèòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðàäâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ñî�õðàíÿåò âèä (3) ñ òåì îòëè÷èåì, ÷òî âåëè÷èíà I1sçàìåíÿåòñÿ íà ýíåðãèþ 1s2p! "lnp-ïåðåõîäà,I1s ! I1s2pnp = E(1s2pnp)�E(0) ïðè " = 0;à âåëè÷èíà !m çàìåíÿåòñÿ íà ýíåðãèþ 1s2p !! mlnp-ïåðåõîäà,!m ! !mn = E(1s2pmlnp)�E(0):Ó÷åò ìóëüòèïëåòíûõ ý��åêòîâ, ý��åêòîâ êîí��èãóðàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ñîñòîÿíèÿõ äâîé�íîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè èç (8) è, êàê ñëåä�ñòâèå, àíàëèòè÷åñêèõ ìîäè�èêàöèé àìïëèòóä (9), àòàêæå ý��åêòîâ äâîéíîãî âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íåîíîïîäîáíûõ èîíîâ òðåáóåòîòäåëüíîãî èññëåäîâàíèÿ.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÀ ÈÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ�åçóëüòàòû íåðåëÿòèâèñòñêîãî ðàñ÷åòà àáñîëþò�íûõ âåëè÷èí, ñòðóêòóðû è �îðìû äâàæäû äè��å�ðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî êîí�òàêòíîãî ðàññåÿíèÿ (3) äëÿ àòîìà Ne è èîíîâ Ar8+,Ti12+, Fe16+ ïðèâåäåíû â òàáë. 1, 2 è íà ðèñ. 1�3.583



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 4 (10), 2006Òàáëèöà 1. Ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ðåçîíàíñîâ 1s! ml äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãîêîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî (ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè ðàññåÿíèÿ) ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíààòîìîì Ne (ðèñ. 1a, 2a) è íåîíîïîäîáíûìè èîíàìè Ar8+, Ti12+, Fe16+ (ðèñ. 3)l m !2 �?Ne Ar8+ Ti12+ Fe16+ Ne Ar8+ Ti12+ Fe16+s 3 461.40 1801.13 2987.46 4356.58 3.3(�6) 7.7(�7) 1.7(�8) 9.9(�7)4 458.47 1716.92 2830.29 4105.23 7.7(�7) 2.5(�7) 1.5(�9) 2.6(�7)5 457.60 1682.44 2763.93 3997.13 2.9(�7) 1.1(�7) 3.4(�10) 1.1(�7)p 3 459.58 1784.12 2963.25 4325.25 2.7(�5) 4.0(�4) 4.4(�4) 7.0(�4)4 457.97 1710.43 2820.75 4092.63 8.1(�6) 1.2(�4) 1.8(�4) 2.2(�4)5 457.39 1679.30 2759.23 3990.86 3.7(�6) 5.5(�5) 8.5(�5) 9.9(�5)d 3 458.12 1758.15 2926.08 4277.20 4.4(�11) 5.1(�7) 1.8(�6) 4.0(�6)4 457.46 1701.10 2807.23 4074.99 2.6(�11) 2.3(�7) 8.1(�7) 1.7(�6)5 457.16 1674.86 2752.74 3982.35 1.5(�11) 1.2(�7) 4.0(�7) 8.5(�7)f 4 457.45 1698.16 2801.80 4066.91 3.7(�15) 6.6(�11) 4.8(�10) 1.6(�9)5 457.15 1673.34 2749.98 3978.30 3.3(�15) 4.8(�11) 3.3(�10) 1.1(�9)Ïðèìå÷àíèå. �àñ÷åò ïðîâåäåí âíå ðàìîê äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ îïåðàòîðà êîíòàêòíîãî ïåðåõîäà ñó÷åòîì ý��åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè. Ýíåðãèÿ (â ýÂ) ïàäàþùåãî �îòîíà !1 = 1325 (Ne), 5010 (Ar8+), 7950(Ti12+), 11460 (Fe16+). Óãîë ðàññåÿíèÿ � = 90Æ. Ïàðàìåòð (â ýÂ) ïðî�èëÿ G-ãàóññîâîé ñïåêòðàëüíîé �óíê�öèè �beam = 0:20 (Ne), 0:59 (Ar8+), 0:78 (Ti12+), 1:05 (Fe16+). Îáîçíà÷åíèÿ: �? � d2�?=d!2d
 â åäèíèöàõr20/ýÂ�ñð (r20 = 7:941 � 10�26 ñì2); !2 � ýíåðãèÿ (â ýÂ) ðàññåÿííîãî �îòîíà; 
 � ïðîñòðàíñòâåííûé óãîë âûëåòàðàññåÿííîãî �îòîíà; (�n) � 10�n.Òàáëèöà 2. Ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ðåçî-íàíñîâ 1s2p ! mlnp äâàæäû äè��åðåíöèàëüíî-ãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ ëè-íåéíî ïîëÿðèçîâàííîãî (ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñ-òè ðàññåÿíèÿ) ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîì Ne(ðèñ. 1á, 2á )l m n !2 �? Np 4 4 417.37 2.3(�7) 14(3) 3(4) 422.13 2.0(�6) 23 3 424.63 3.6(�6) 4s 4 3 422.68 2.9(�8) 33 4 425.55 1.2(�8) 53 3 428.05 8.5(�8) 6Ïðèìå÷àíèå. �àñ÷åò ïðîâåäåí âíå ðàìîê äèïîëüíîãîïðèáëèæåíèÿ ñ ó÷åòîì ý��åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñà�öèè. Ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî �îòîíà !1 = 1325 ýÂ. Çíà÷å�íèÿ ïàðàìåòðîâ �, �beam è îáîçíà÷åíèÿ äàíû â Ïðè�ìå÷àíèè ê òàáë. 1. N � íîìåð ðåçîíàíñà íà ðèñ. 2á.

Èññëåäîâàíû âíåýìèññèîííûå îáëàñòè ýíåðãèéïàäàþùåãî è ðàññåÿííîãî �îòîíîâ: äëÿ Ne !1 îò1320 äî 1330 ýÂ è !2 îò 450 äî 465 ýÂ, äëÿ Ar8+!2 îò 1625 äî 1800 ýÂ ïðè !1 = 5010 ýÂ, äëÿ Ti12+!2 îò 2650 äî 3000 ýÂ ïðè !1 = 7950 ýÂ, äëÿ Fe16+!2 îò 3840 äî 4350 ýÂ ïðè !1 = 11460 ýÂ.Äëÿ øèðèíû ðàñïàäà 1s-âàêàíñèè àòîìà Ne ïðè�íÿòî çíà÷åíèå �1s = 0:23 ýÂ (èçìåðåííîå ìåòîäà�ìè ðåíòãåíîâñêîé �îòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèèè ïðèâåäåííîå â ðàáîòå [22℄). Äëÿ èîíîâ ïðèíÿòûðåçóëüòàòû ðåëÿòèâèñòñêîãî ðàñ÷åòà ðàáîòû [23℄:�1s = 0:590 (Ar8+), 0.778 (Ti12+) è 1.046 (Fe16+) ýÂ.Äëÿ ïàðàìåòðà ïðî�èëÿ àïïàðàòíîéG-ãàóññîâîé�óíêöèè ïðèíÿòû çíà÷åíèÿ �beam = 0:20 (Ne), 0.59(Ar8+), 0.78 (Ti12+) è 1.05 (Fe16+) ýÂ. Òåì ñàìûììû ïðåäïîëîæèëè ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâûìè óðîâ�íè ñïåêòðàëüíîãî ðàçðåøåíèÿ ïðåäïîëàãàåìîãî ýêñ�ïåðèìåíòà ïî ýíåðãèÿì ïàäàþùåãî (� �beam) è ðàñ�ñåÿííîãî (� �1s) �îòîíîâ.Ïðè ðàñ÷åòå ñóììû �óíêöèîíàëüíîãî ðÿäàïî âîçáóæäåííûì ñîñòîÿíèÿì äèñêðåòíîãî ñïåê�òðà â �óíêöèè Ql (4) ìû îãðàíè÷èëèñü ó÷åòîì1s ! ml-ïåðåõîäîâ ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì584
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�èñ. 1. Äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå ðåçî-íàíñíîãî íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ ëèíåé-íî ïîëÿðèçîâàííîãî (ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòèðàññåÿíèÿ) ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîì Ne âíåîáëàñòè îáðàçîâàíèÿ ýìèññèîííûõ ñòðóêòóð: a �ó÷òåíû 1s ! ml-ïåðåõîäû; á � ó÷òåíû 1s ! ml- è1s2p! mlnp-ïåðåõîäû. �àñ÷åò ïðîâåäåí âíå ðàìîêäèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ñ ó÷åòîì ý��åêòà ðàäè-àëüíîé ðåëàêñàöèè. Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ �, �beamè îáîçíà÷åíèÿ äàíû â Ïðèìå÷àíèè ê òàáë. 1m � 5, îðáèòàëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì l � 3 è1s2p ! mlnp-ïåðåõîäîâ ñ m;n � 4 è l = 0; 1. Ó÷åòïîëíîòû íàáîðà (óñëîâèÿ çàìêíóòîñòè [24℄), íàïðè�ìåð, ml-ñîñòîÿíèé (l � 2) ðàññåÿíèÿ äèñêðåòíîãîñïåêòðà (m îò 3 äî 1) è, êàê ñëåäñòâèå, ñíÿòèåíå�èçè÷åñêîãî ìèíèìóìà òåîðåòè÷åñêîãî ñå÷åíèÿðàññåÿíèÿ â îêðåñòíîñòè ïðÿìîé !1 = !2 + I1s íàïëîñêîñòè (!1; !2) (ðèñ. 1à) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéîòíîñèòåëüíî ñàìîñòîÿòåëüíóþ çàäà÷ó è ÿâëÿåòñÿïðåäìåòîì îòäåëüíîãî èññëåäîâàíèÿ.Â êà÷åñòâå ¾�îíîâûõ¿ äëÿ ñå÷åíèÿ (3) ó÷òå�

íû âêëàäû ýìèññèîííîé K�1;2-ñòðóêòóðû è ðýëååâ�ñêîé (óïðóãîå ðàññåÿíèå �îòîíà ýëåêòðîíàìè àòî�ìà (èîíà) [25�27℄) ÷àñòè ïîëíîãî äâàæäû äè��å�ðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ïðè óãëå ðàññåÿíèÿ� = 90Æ. Îòìåòèì çäåñü, ÷òî íåðåëÿòèâèñòñêèé ðàñ�÷åò îñíîâíîé K�1;2- è ñàòåëëèòíîé K�3;4-ñòðóêòóðäâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ �îòîíà, íàïðèìåð, àòîìîì Ne â îáëàñòÿõýíåðãèé !1 îò 864 äî 915 ýÂ è !2 îò 846 äî 858 ýÂ âû�ïîëíåí â ðàáîòå àâòîðîâ [4℄. Íåðåëÿòèâèñòñêèé ðàñ�÷åò äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðýëååâñêîãî ðàññåÿ�íèÿ, íàïðèìåð, àòîìîì Ne â îáëàñòè ýíåðãèé �îòîíàîò 865 äî 920 ýÂ è èîíîì Ar8+ â îáëàñòè îò 3125 äî3940 ýÂ âûïîëíåí â ðàáîòå àâòîðîâ [28℄.�àñ÷åò ïîêàçàë, ÷òî ñóììàðíûé âêëàäK�1;2-ñòðóêòóðû (êàíàë ðåçîíàíñíîãî íåóïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ ÷åðåç îáðàçîâàíèå ïðîìåæóòî÷íîãîñîñòîÿíèÿ: !1 + [0℄ ! 1snp ! 2p5mp + !2) èðýëååâñêîãî ðàññåÿíèÿ (êàíàë óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ:!1 + [0℄ ! [0℄ + !1), íàïðèìåð, äëÿ àòîìà Ne íåïðåâûñèë èñ÷åçàþùå ìàëîé âåëè÷èíû ïîðÿäêà10�16 [r20=ýÂ � ñð℄. Òàêèì îáðàçîì, â èññëåäóåìûõîáëàñòÿõ ýíåðãèé ïàäàþùåãî è ðàññåÿííîãî �î�òîíîâ äëÿ àòîìà Ne è èîíîâ Ar8+, Ti12+, Fe16+òåîðèÿ äàííîé ðàáîòû ïðåäñêàçûâàåò ïîÿâëåíèåïðîòÿæåííîé ðåçîíàíñíîé ñòðóêòóðû ïîëíîãîäâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ,îáóñëîâëåííîé ïðàêòè÷åñêè ëèøü êîíòàêòíûìòèïîì íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ. Ïðè ýòîì ïåðåõîä îòàòîìà Ne ê åãî èçîýëåêòðîííîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòèñîïðîâîæäàåòñÿ ñëåäóþùèìè ý��åêòàìè.1. Ýíåðãåòè÷åñêèå îáëàñòè ðåçîíàíñîâ ðàññå�ÿíèÿ çàìåòíî ðàñøèðÿþòñÿ. Cîãëàñíî äàííûìòàáë. 1 è ðèñ. 2à, 3, äëÿ àòîìà Ne âåëè÷èíà!34 = !2(1s ! 3p) � !2(1s ! 4p) = 1:61 ýÂ, òîãäàêàê äëÿ èîíîâ !34 = 73:69 (Ar8+), 142.50 (Ti12+),232.62 (Fe16+) ýÂ.2. Ëèäèðóþùèå ðåçîíàíñû ñå÷åíèÿ (3) ïðèîáðå�òàþò õàðàêòåð ãèãàíòñêèõ ðåçîíàíñîâ ðàññåÿíèÿ. Ñî�ãëàñíî äàííûì òàáë. 1 è ðèñ. 2à, 3, âåðîÿòíîñòü âîç�íèêíîâåíèÿ 1s! 3p(4p)-ðåçîíàíñîâ äëÿ èîíîâ ïðàê�òè÷åñêè íà ïîðÿäîê ïðåâûøàåò òàêîâóþ äëÿ àòî�ìà Ne: �3(�4) = 15:07 (15.00) (Ar8+), 21.92 (22.73)(Ti12+), 27.27 (27.00) (Fe16+). Çäåñü�m = �ion? (1s! mp)�Ne? (1s! mp) :3. Çàìåòíî âîçðàñòàåò îòíîñèòåëüíûé âêëàä âñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ âûñøèõ ìóëüòèïîëåé (l � 2).Ñîãëàñíî äàííûì òàáë. 1, äëÿ àòîìà Ne âåëè÷èíû�d = 0:16�10�3 è �f = 0:14�10�3, òîãäà êàê äëÿ èîíîâîíè âîçðàñòàþò ïðàêòè÷åñêè íà òðè�÷åòûðå ïîðÿä�585
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�èñ. 2. Ñì. ðèñ. 1 ïðè !1 = 1325 ýÂ. Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ � ðàñ÷åò âíå ðàìîê äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ñ ó÷åòîìý��åêòà ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè; ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ � â ðàìêàõ äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ñ ó÷åòîì ý��åêòà ðà-äèàëüíîé ðåëàêñàöèè. Is = !1 � I1s, I1s = 868:40 ýÂ (íåðåëÿòèâèñòñêèé ðàñ÷åò äàííîé ðàáîòû) � ýíåðãèÿ ïîðîãàèîíèçàöèè 1s-îáîëî÷êè, In = !1 � I1s2pnp, I1s2pnp = 904:52 (n = 3), 909:76 (n = 4) ýÂ (íåðåëÿòèâèñòñêèé ðàñ÷åòäàííîé ðàáîòû) � ýíåðãèÿ ïîðîãà 1s2p! "(s; p)np âîçáóæäåíèÿ/èîíèçàöèè. Ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè 1s! ml-ðåçîíàíñîâ ðàññåÿíèÿ, çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ �, �beam è îáîçíà÷åíèÿ äàíû â Ïðèìå÷àíèè ê òàáë. 1. Ñïåêòðàëüíûåõàðàêòåðèñòèêè è èäåíòè�èêàöèÿ 1s2p! mlnp-ðåçîíàíñîâ ðàññåÿíèÿ äàíû â òàáë. 2
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�èñ. 3. Äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå ðåçî-íàíñíîãî íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ (ó÷òå-íû ëèøü 1s! ml-ïåðåõîäû) ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàí-íîãî (ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè ðàññåÿíèÿ) ðåíò-ãåíîâñêîãî �îòîíà íåîíîïîäîáíûìè èîíàìè Ar8+(!1 = 5010 ýÂ) (à), Ti12+ (!1 = 7950 ýÂ) (á ), Fe16+(!1 = 11460 ýÂ) (â) âíå îáëàñòè îáðàçîâàíèÿ ýìèñ-ñèîííûõ ñòðóêòóð. �àñ÷åò ïðîâåäåí âíå ðàìîê äè-ïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ñ ó÷åòîì ý��åêòà ðàäèàëü-íîé ðåëàêñàöèè. Ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ðå-çîíàíñîâ ðàññåÿíèÿ, çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ �, �beamè îáîçíà÷åíèÿ äàíû â òàáë. 1

êà: �d(�f ) = 0:13 (0.17) (Ar8+), 0.31 (0.81) (Ti12+),0.58 (2.26) (Fe16+). Çäåñü�d = ��?(1s! 3d)�?(1s! 3p) � � 102;�f = ��?(1s! 4f)�?(1s! 3p) � � 106:Â êà÷åñòâå ìåòîäè÷åñêîãî ðåçóëüòàòà äàííîé ðà�áîòû íà ïðèìåðå àòîìà Ne îòìåòèì, ÷òî, ñîãëàñ�íî âûðàæåíèþ äëÿ àìïëèòóäû (7), îãðàíè÷åíèåäèïîëüíûì ïðèáëèæåíèåì ïðè òåîðåòè÷åñêîì îïè�ñàíèè îïåðàòîðà êîíòàêòíîãî ïåðåõîäà ïðèâîäèòê íå�èçè÷åñêîìó ¾ý��åêòó èñ÷åçíîâåíèÿ¿ ëèäè�ðóþùèõ â ñå÷åíèè (3) 1s ! (m; ")p-ïåðåõîäîâ(à òàêæå ïåðåõîäîâ ñ ìóëüòèïîëüíîñòüþ l � 2)ñ ñîõðàíåíèåì ëèøü (ïðè ó÷åòå ý��åêòà ðàäè�àëüíîé ðåëàêñàöèè) âêëàäà êóäà ìåíåå âåðîÿòíûõ1s ! (m; ")s-ïåðåõîäîâ (ðèñ. 2à). Àíàëîãè÷íûéâûâîä âåðåí è â ñëó÷àå 1s2p ! mlnp-ïåðåõîäîâ(ðèñ. 2á ).Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì ñëåäóþùèå îñîáåííîñòèðàñ÷åòà.1. Ñîãëàñíî äàííûì òàáë. 1, âåðîÿòíîñòü ¾çàñåëå�íèÿ¿ 3p-ñîñòîÿíèÿ (P3p) â àòîìå Ne â 8.2 ðàçà ïðå�âûøàåò òàêîâóþ äëÿ 3s-ñîñòîÿíèÿ (P3s). Ñ óâåëè÷å�íèåì çàðÿäà ÿäðà èîíà îòíîøåíèå� = P3p=P3sçàìåòíî âîçðàñòàåò (â ñëó÷àå Ti12+ àíîìàëüíûìîáðàçîì): � = 8:2 (Ne), 523.8 (Ar8+), 39024 (Ti12+),586



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 4 (10), 2006 Ý��åêò ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿíèÿ : : :703.7 (Fe16+). Ïðè ýòîì çàìåòíî óìåíüøàåòñÿäëèíà âîëíû èçëó÷àåìîãî ïðè ðàäèàöèîííîì1s(3p ! 3s)-ïåðåõîäå �îòîíà: � = 6817 (Ne),729.4 (Ar8+), 512.5 (Ti12+), 396.0 (Fe16+). Çäåñüèñïîëüçîâàíî ñîîòíîøåíèå� [�A℄ = 12406:764 (!ps [ýÂ℄)�1;ãäå â íàøåì ñëó÷àå!ps = !2(1s! 3s)� !2(1s! 3p):Çàìåòèì, ÷òî çàìåíà â àòîìíîì (èîííîì) îñòàòêåãëóáîêîé 1s-âàêàíñèè âàëåíòíîé 2p-âàêàíñèåé ïðè�âîäèò ê óìåíüøåíèþ äëèíû âîëíû �îòîíà, èçëó�÷àåìîãî ïðè 3p ! 3s-ïåðåõîäå. Òàê, äëÿ íàèáîëååèíòåíñèâíîãî èç íàáëþäàåìûõ ëàçåðíûõ ïåðåõîäîâ,2p5(3p! 3s), J = 0! 1, ýêñïåðèìåíò äëÿ èîíîâ (ñì.îáçîð [11℄) äàåò �exp = 468:8 (Ar8+), 326.3 (Ti12+),254.9 (Fe16+)�A. Òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû (ñðåäíååïî òåðìàì ñõåìû LS-ñâÿçè) ðàáîòû [29℄ è ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû (ñðåäíåå ïî òåðìàì ñõåìûjj-ñâÿçè) ðàáîòû [30℄ äëÿ àòîìà Ne äàþò ñîîòâåò�ñòâåííî �th = 6462�Aè �exp = 6474�A.Âûñîêîâîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ îêàçûâàþòñÿìåíåå ÷óâñòâèòåëüíûìè ê ïîëîæåíèþ îñòîâíîéâàêàíñèè. Ýòî è îáúÿñíÿåò òîò �àêò, ÷òî äëÿâûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ðåçóëüòàòû íàøèõðàñ÷åòîâ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ìíîãî÷èñëåííûìèèçâåñòíûìè èç ëèòåðàòóðû ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè è òåîðåòè÷åñêèìè ðåçóëüòàòàìè (ñì., íàïðè�ìåð, [30�33℄). Íàïðèìåð, â ñëó÷àå èîíà Ti12+ íàøèçíà÷åíèÿ � = 74:42 (4p ! 3s), 79.52 (4d ! 3p),93.31 (4s ! 3p), 99.83 (4f ! 3d) äëÿ ïåðåõîäîâ1s(l ! l � 1) õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ñîîòâåòñòâó�þùèìè òåîðåòè÷åñêèìè çíà÷åíèÿìè (óñðåäíåííû�ìè ïî òåðìàì ñõåìû jj-ñâÿçè) ðàáîòû [31℄ äëÿ2p5(l ! l � 1)-ïåðåõîäîâ: �th = 74:11, 80.62, 95.61,100.07�A.2. Ñîãëàñíî äàííûì òàáë. 2, âåðîÿòíîñòü ¾çàñå�ëåíèÿ¿ 3p2-ñîñòîÿíèÿ (P3p3p) â àòîìå Ne â 42.2 ðàçàïðåâûøàåò òàêîâóþ äëÿ 3s3p-ñîñòîÿíèÿ (P3s3p) è, òà�êèì îáðàçîì, P3p3p=P3s3p > �(Ne):Ïðè ýòîì äëèíà âîëíû èçëó÷àåìîãî ïðè ðàäèàöèîí�íîì 1s2p(3p2 ! 3s3p)-ïåðåõîäå �îòîíà � = 3628�Aè çàìåòíî óìåíüøàåòñÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ òàêîâîé ïðèðàäèàöèîííîì 1s(3p! 3s)-ïåðåõîäå. Ìîæíî ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî òàêàÿ äèíàìèêà ñîõðàíèòñÿ è ïðè ïåðå�õîäå îò àòîìà Ne ê íåîíîïîäîáíûì èîíàì.3. Ïðè èçìåíåíèè óãëà ðàññåÿíèÿ èçìåíÿþòñÿ(÷åðåç �óíêöèè Áåññåëÿ) âåðîÿòíîñòè ¾çàñå�ëåíèÿ¿ óðîâíåé. Òàê, íàïðèìåð, äëÿ ïåðåõîäà1s ! 3p â àòîìå Ne ïðè !1 = 1325 ýÂ èìååì

104�? [r20=ýÂ � ñð.℄ = 0:27 (� = 90Æ), 0.15 (� = 45Æ). Âðåçóëüòàòå èíòåíñèâíîñòü èçëó÷åíèÿ I ïðè ïåðåõîäå3p ! 3s â êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèÿõ êîíòàêòíîãî ðàññå�ÿíèÿ (r̂ � îäíîýëåêòðîííûé îïåðàòîð äèïîëüíîãîïåðåõîäà), I � AB �1� 12C� ; (10)A � jh3p+jr̂j3s+ij2; B � R23p; C � R23s;íà �èêñèðîâàííîé äëèíå âîëíû èçëó÷àåìîãî �îòî�íà îêàçûâàåòñÿ çàâèñÿùåé îò óãëà ðàññåÿíèÿ (íà�áëþäåíèÿ). Àíàëèòè÷åñêàÿ îöåíêà (10) ñëåäóåò èçòåîðåìû î ïîëíîé âåðîÿòíîñòè, ïðèìåíåííîé ê ñîâî�êóïíîñòè êîíòàêòíûõ 1s ! 3p-, 1s ! 3s- è ðàäèà�öèîííîãî 3p ! 3s-ïåðåõîäîâ. Ìíîæèòåëü 1/2 ïåðåäâåëè÷èíîé C îáóñëîâëåí ïðèíöèïîì çàïðåòà Ïàóëè.Çàìåòèì, ÷òî â ñõåìå ¾çàñåëåíèÿ¿ 3p-ñîñòîÿíèÿ �î�òîâîçáóæäåíèåì K-îáîëî÷êè âåëè÷èíà C = 0, à ââåëè÷èíå B �óíêöèÿ Áåññåëÿ j1 çàìåíÿåòñÿ íà r̂ èèíòåíñèâíîñòü èçëó÷åíèÿ ïðè ïåðåõîäå 3p ! 3s íåçàâèñèò îò óãëà íàáëþäåíèÿ.Ïîëó÷åííûå â äàííîé ðàáîòå ðåçóëüòàòû, ïî-âè-äèìîìó, ìîãóò ñëóæèòü îñíîâàíèåì äëÿ ðàññìîòðå�íèÿ ïðîöåññà ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãîðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà ìíîãîçàðÿäíûìèíåîíîïîäîáíûìè àòîìíûìè èîíàìè (øèðîêî èññëå�äóåìûìè â íàñòîÿùåå âðåìÿ � îò Si4+ äî Ag37+ �â êà÷åñòâå àêòèâíîé ïëàçìåííîé ñðåäû ðåíòãåíîâ�ñêèõ ëàçåðîâ [11; 34℄) êàê îäíîãî èç âîçìîæíûõ êà�íàëîâ ðåçîíàíñíîé �îòîíàêà÷êè äëÿ ãåíåðàöèè íàðàäèàöèîííûõ 3p ! 3s- è 3p2 ! 3s3p-ïåðåõîäàõ âðåíòãåíîâñêîì ëàçåðå. Íàïîìíèì, ÷òî îäíà èç ïðåä�ëîæåííûõ â ëèòåðàòóðå ñõåì íàêà÷êè ¾ïëàçìåííî�ãî¿ ðåíòãåíîâñêîãî ëàçåðà �àêòè÷åñêè òàêæå îñíî�âàíà íà ý��åêòå ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî (â äàííîìñëó÷àå àíîìàëüíî-äèñïåðñèîííîãî, à íå êîíòàêòíî�ãî) ðàññåÿíèÿ �îòîíà àòîìîì (èîíîì) � ãåíåðàöèÿK�-ëèíèè ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ ïðè �îòîèîíèçàöèèK-îáîëî÷êè, íàïðèìåð, àòîìà Ne [35℄.Ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ âîçìîæíîå ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå ïðåäñêàçûâàåìûõ âäàííîé ðàáîòå ðåçóëüòàòîâ ìîæåò ñâèäåòåëüñòâî�âàòü â ïîëüçó ïðèìåíèìîñòè àíàëèòè÷åñêîé ñòðóê�òóðû îïåðàòîðà êîíòàêòíîãî ïåðåõîäà â åãî íåðåëÿ�òèâèñòñêîé �îðìå (� A2) è âíå ðàìîê äèïîëüíîãî èèìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèé â ìÿãêîé è æåñòêîé ðåíò�ãåíîâñêèõ îáëàñòÿõ ýíåðãèé ïàäàþùåãî è íåóïðóãîðàññåÿííîãî �îòîíîâ.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÑ�îðìóëèðóåì îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äàííîé ðà�áîòû.587



À. Í. Õîïåðñêèé, À. Ì. Íàäîëèíñêèé, Â. À. ßâíà ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 4 (10), 2006Íà ïðèìåðå òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ àáñî�ëþòíûõ âåëè÷èí, ñòðóêòóðû è �îðìû ïîëíîãî äâà�æäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ðåíò�ãåíîâñêîãî �îòîíà àòîìîì Ne è ìíîãîçàðÿäíûìèíåîíîïîäîáíûìè èîíàìè Ar8+, Ti12+, Fe16+ îáíà�ðóæåíî, ÷òî âíå ýíåðãåòè÷åñêèõ îáëàñòåé ðåíòãå�íîâñêîé ýìèññèè âîçíèêàþò ÿðêî âûðàæåííûå ïðî�òÿæåííûå ðåçîíàíñíûå ñòðóêòóðû ñå÷åíèÿ ðàññåÿ�íèÿ, îáóñëîâëåííûå ïðàêòè÷åñêè ëèøü êîíòàêòíûìòèïîì íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ïåðå�õîä ê äèïîëüíîìó ïðèáëèæåíèþ ïðè òåîðåòè÷åñêîìîïèñàíèè îïåðàòîðà êîíòàêòíîãî ïåðåõîäà ñ ïîñëå�äóþùèì èãíîðèðîâàíèåì ý��åêòà ðàäèàëüíîé ðå�ëàêñàöèè ïðèâîäèò ê èñ÷åçíîâåíèþ îáíàðóæåííûõñòðóêòóð. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ìíîãî÷àñòè÷íûå ý��åê�òû ðàäèàëüíîé ðåëàêñàöèè îñòîâíûõ è âîçáóæäåí�íûõ îäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â ïîëå ãëóáîêîé1s-âàêàíñèè è (íà ïðèìåðå àòîìà Ne) äâîéíîãî âîç�áóæäåíèÿ/èîíèçàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà ñó�ùåñòâåííî âëèÿþò íà àáñîëþòíûå âåëè÷èíû, ñòðóê�òóðó è �îðìó äâàæäû äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷å�íèÿ ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî êîíòàêòíîãî ðàññåÿ�íèÿ ðåíòãåíîâñêîãî �îòîíà èññëåäîâàííûìè ýëåìåí�òàìè. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. P. P. Kane, Phys. Rep. 218, 67 (1992).2. T. �Aberg and J. Tulkki, in Atomi
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