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ÔÎÒÎÏÎ�ËÎÙÅÍÈÅ Â ÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÌÎÄÅËÈ ÀÒÎÌÀ.ÌÎÄÅËÜ ÍÅÇÀÂÈÑÈÌÛÕ ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ È ÂËÈßÍÈÅÏÎËß�ÈÇÀÖÈÈÑ. Ô. �àðàíèí *, Å. Ì. Ïàëàãèíà�îññèéñêèé �åäåðàëüíûé ÿäåðíûé öåíòð,Âñåðîññèéñêèé íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé èíñòèòóò ýêñïåðèìåíòàëüíîé �èçèêè607190, Ñàðîâ, Íèæåãîðîäñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 14 àâãóñòà 2006 ã.�àññìîòðåíû äâà ïîäõîäà ê îïèñàíèþ �îòîïîãëîùåíèÿ ìíîãîýëåêòðîííîãî àòîìà: êâàçèêëàññè÷åñêèéìåòîä ðåøåíèÿ êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ ñ ïîìîùüþ íàõîæäåíèÿ êîìïîíåíò Ôóðüå äèïîëüíîãî ìîìåíòàýëåêòðîíîâ áåç ó÷åòà ïîëÿðèçàöèè àòîìà (ìîäåëü íåçàâèñèìûõ ýëåêòðîíîâ, ÌÍÝ) è ìåòîä ðàñ÷åòà ñå-÷åíèÿ �îòîïîãëîùåíèÿ íà ñëîæíûõ àòîìàõ, îñíîâàííûé íà ðåøåíèè êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ ìåòîäîì÷àñòèö ñ ó÷åòîì ïîëÿðèçàöèè (ïðÿìîé ìåòîä ÷àñòèö, ÏÌ×). Â õîäå ðàçðàáîòêè ìåòîäà ÌÍÝ áûëà îäíî-âðåìåííî ðåøåíà çàäà÷à î êëàññè÷åñêîì èçëó÷åíèè çàðÿæåííîé ÷àñòèöû ïðè äâèæåíèè â ïðîèçâîëüíîìöåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íîì ïîòåíöèàëå. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ ÌÍÝ è ÏÌ× áûëî âû÷èñëåíî ðàñ-ïðåäåëåíèå ñèë îñöèëëÿòîðîâ df=d! íåéòðàëüíîãî àòîìà Òîìàñà �Ôåðìè äëÿ âñåãî òîìàñ-�åðìèåâñêîãîäèàïàçîíà ÷àñòîò 27 ýÂ � ~! � 27Z2 ýÂ. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ýòèìè ìåòîäàìè, ïîç-âîëèëî îöåíèòü âåëè÷èíó ý��åêòîâ ïîëÿðèçàöèè. Âëèÿíèå ïîëÿðèçàöèè çàìåòíî ñêàçûâàåòñÿ òîëüêîíà íèçêèõ ÷àñòîòàõ, à íà ñðåäíèå õàðàêòåðèñòèêè, â òîì ÷èñëå íà ëîãàðè�ìè÷åñêóþ ñðåäíþþ ýíåðãèþâîçáóæäåíèÿ, ïîëÿðèçàöèÿ âëèÿåò íå ñèëüíî. Ïðè ó÷åòå ïîëÿðèçàöèè ýòà âåëè÷èíà ïîëó÷àåòñÿ ðàâíîéI = 7:95Z ýÂ è íàõîäèòñÿ âáëèçè ýêñïåðèìåíòàëüíî íàéäåííîãî äèàïàçîíà. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëü-òàòîâ ðàñ÷åòîâ df=d! ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.PACS: 31.15.Bs, 32.70.Cs, 32.80.Fb1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏîïûòêè ðåøåíèÿ çàäà÷è îá èñïîëüçîâàíèè ìîäå�ëè Òîìàñà �Ôåðìè äëÿ îïèñàíèÿ îïòè÷åñêèõ õàðàê�òåðèñòèê ìíîãîýëåêòðîííîãî àòîìà íà÷àëèñü ñ ðà�áîòû Áëîõà [1℄, ïðåäëîæèâøåãî ãèäðîäèíàìè÷åñêèéïîäõîä ê îïèñàíèþ âûðîæäåííîãî ýëåêòðîííîãî ãàçààòîìà. Îäíàêî äëÿ ïðèìåíèìîñòè ãèäðîäèíàìè÷åñ-êîãî ïîäõîäà òðåáîâàëîñü áû, ÷òîáû ðàññòîÿíèÿ, êî�òîðûå ïðîõîäÿò ýëåêòðîíû âî âðåìÿ êîëåáàíèé ïðî�ñòðàíñòâåííîãî çàðÿäà (ý��åêòèâíûé ïðîáåã), áûëèìàëû ïî ñðàâíåíèþ ñ õàðàêòåðíûìè ðàññòîÿíèÿìè(ðàññòîÿíèå îò ÿäðà). Íî îáëàñòü ÷àñòîò, â êîòîðóþäàþò âêëàä ýëåêòðîíû, íàõîäÿùèåñÿ íà íåêîòîðîìðàññòîÿíèè r îò ÿäðà, êàê ðàç îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíî�øåíèåì ! � v=r (v � ñêîðîñòü ýëåêòðîíîâ), è, òàêèìîáðàçîì, èõ ïóòü ïîðÿäêà õàðàêòåðíîãî ðàññòîÿíèÿ.*E-mail: sfgar�vniief.ru

Òåì íå ìåíåå, îñíîâûâàÿñü íà ýòîì ïîäõîäå, âðàáîòå [2℄, èñïîëüçóþùåé äîïîëíèòåëüíûå ìîäåëü�íûå ïðåäñòàâëåíèÿ î ëîêàëüíîì îòêëèêå ýëåêòðîí�íîé ïëîòíîñòè íà äåéñòâóþùåå ïîëå, è ðàáîòå [3℄, ïî�ñëåäîâàòåëüíî äëÿ âñåãî àòîìà ïðîâîäÿùåé ïîäõîäÁëîõà, ïðîâîäèëèñü ðàñ÷åòû äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàòîìà, êîòîðûå â ñëó÷àå àòîìà Òîìàñà �Ôåðìè ïðåä�ñòàâëÿþòñÿ â óíèâåðñàëüíîé �îðìå, ïðèãîäíîé äëÿëþáûõ òÿæåëûõ àòîìîâ.Îäíîâðåìåííî ðàçâèâàëñÿ ïîäõîä, íå ó÷èòûâàþ�ùèé àâòîìîäåëüíîñòü õàðàêòåðèñòèê òÿæåëûõ àòî�ìîâ è èñïîëüçóþùèé ñòàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå, ò. å.ïðåäïîëàãàþùèé, ÷òî ïîòåíöèàë, â êîòîðîì äâèæóò�ñÿ ýëåêòðîíû, ÿâëÿåòñÿ ïîñòîÿííûì, è ïðåíåáðåãà�þùèé äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçàöèåé àòîìà. Êàæäûéèç ýëåêòðîíîâ îïèñûâàëñÿ ïðè ýòîì ñâîåé âîëíîâîé�óíêöèåé, êîòîðàÿ îïðåäåëÿëàñü ñ ïîìîùüþ ÷èñëåí�íîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â ïîòåíöèàëåÒîìàñà �Ôåðìè èëè Õàðòðè �Ôîêà �Ñëýòåðà (ñì.,594



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007 Ôîòîïîãëîùåíèå â ñòàòèñòè÷åñêîé ìîäåëè àòîìà : : :íàïðèìåð, [4℄ è ññûëêè òàì). Ïðè ýòîì äëÿ ÷àñòîò!, ìåíüøèõ èëè ïîðÿäêà õàðàêòåðíîé ÷àñòîòû îá�ðàùåíèÿ ýëåêòðîíîâ â òÿæåëûõ àòîìàõ Zme4=~3 [5℄(Z � àòîìíûé íîìåð), îøèáêà ñîñòàâëÿåò âåëè÷è�íó ïîðÿäêà åäèíèöû, õîòÿ â çàäà÷å èìååòñÿ ìàëûéïàðàìåòð Z�1, èñïîëüçóåìûé äëÿ ïðèáëèæåíèÿ Òî�ìàñà �Ôåðìè èëè Õàðòðè �Ôîêà.Â ðàáîòå [6℄ áûë ïðåäëîæåí ìåòîä ðàñ÷åòà ñå÷å�íèÿ �îòîïîãëîùåíèÿ íà ñëîæíûõ àòîìàõ, îñíîâàí�íûé íà ðåøåíèè êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ ìåòîäîì÷àñòèö (ïðÿìîé ìåòîä ÷àñòèö, ÏÌ×) ñ ó÷åòîì ïî�ëÿðèçàöèè. Èñïîëüçóÿ ïîñëåäîâàòåëüíûé, îñíîâàí�íûé íà ïàðàìåòðå ìàëîñòè Z�1 êâàçèêëàññè÷åñêèéïîäõîä, ìû íàøëè íèçêî÷àñòîòíóþ è âûñîêî÷àñòîò�íóþ àñèìïòîòèêè ñå÷åíèÿ �îòîïîãëîùåíèÿ íà àòî�ìå Òîìàñà �Ôåðìè. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ðàçî�âüåì ïîäõîä, ïðåäñòàâëåííûé â ðàáîòå [6℄, ÷òî ïîçâî�ëèò ðàññ÷èòûâàòü ñå÷åíèå �îòîïîãëîùåíèÿ íå òîëü�êî â íèçêî÷àñòîòíîì ïðåäåëå, íî è âî âñåì òî�ìàñ-�åðìèåâñêîì äèàïàçîíå ÷àñòîò.Â ðàçä. 2 ïðåäëîæåí êâàçèêëàññè÷åñêèé ìåòîäîïèñàíèÿ äèíàìè÷åñêîãî îòêëèêà ìíîãîýëåêòðîííî�ãî àòîìà (èëè ëþáîé ìíîãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû:èîíà, ñæàòîãî àòîìà è ò. ä.) íà äåéñòâèå ýëåêòðî�ìàãíèòíîé âîëíû áåç ó÷åòà ïîëÿðèçàöèè àòîìà (ìî�äåëü íåçàâèñèìûõ ýëåêòðîíîâ, ÌÍÝ). Â õîäå ðàç�ðàáîòêè ýòîãî ìåòîäà, îñíîâàííîãî íà ðàññìîòðå�íèè äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ïî ïîâåðõíîñòè Ôåðìèâ çàäàííîì ïîòåíöèàëå, áûëà îäíîâðåìåííî ðåøå�íà çàäà÷à î êëàññè÷åñêîì èçëó÷åíèè çàðÿæåííîé÷àñòèöû ïðè äâèæåíèè â ïðîèçâîëüíîì öåíòðàëü�íî-ñèììåòðè÷íîì ïîòåíöèàëå. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòà�òîâ, íàéäåííûõ ýòèì ìåòîäîì, ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó�÷åííûìè ñ ó÷åòîì ïîëÿðèçàöèè, ïîçâîëÿåò îöåíèòüâåëè÷èíó ý��åêòîâ ïîëÿðèçàöèè.Â ðàçä. 3 ìû ó÷ëè ïîëÿðèçàöèþ àòîìà è âû�÷èñëèëè ñå÷åíèå �îòîïîãëîùåíèÿ íà àòîìå Òîìà�ñà �Ôåðìè, ðåøàÿ êèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå ìåòîäîì÷àñòèö (ÏÌ×), äëÿ ïðîèçâîëüíîé ÷àñòîòû èçëó÷å�íèÿ.Ïðîâåäåííûé íàìè àíàëèç ïîçâîëÿåò óíèâåðñàëü�íûì îáðàçîì îïèñûâàòü ñå÷åíèÿ äëÿ ëþáûõ òÿæå�ëûõ ýëåìåíòîâ, õîòÿ â êîíêðåòíûõ ñëó÷àÿõ òî÷�íîñòü îïèñàíèÿ ñå÷åíèé ìîæåò îêàçàòüñÿ íå î÷åíüâûñîêîé. Îöåíêè òî÷íîñòè íàøåãî ïîäõîäà äëÿ òî�ìàñ-�åðìèåâñêîãî èíòåðâàëà ÷àñòîò ïðèâåäåíû â ðà�áîòå [6℄ è íå ïðåâûøàþò âåëè÷èíó ïîðÿäêà Z�5=9, à�àêòè÷åñêè äëÿ íåêîòîðûõ äèàïàçîíîâ ÷àñòîò ðàñ�÷åòíûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé ìîãóò çíà÷èòåëüíî îòëè�÷àòüñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ. Òåì íå ìåíåå äëÿïîíèìàíèÿ îáùèõ çàâèñèìîñòåé è ïðèìåðíûõ âåëè�÷èí ñå÷åíèé íåîáõîäèìî èìåòü îáùóþ îñíîâó îïèñà�

íèÿ ñå÷åíèé, îïèðàÿñü íà êîòîðóþ ìîæíî áûëî áûèçó÷àòü êîíêðåòíûå äåòàëè. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòà�òû ìîãóò ïîìî÷ü â îöåíêàõ ý��åêòîâ ïîëÿðèçàöèè,ïîñêîëüêó èõ ó÷åò â ïðÿìûõ êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõðàñ÷åòàõ äîâîëüíî çàòðóäíèòåëåí è, íàñêîëüêî íàìèçâåñòíî, â íàñòîÿùåå âðåìÿ íåò ðàáîò, ãäå áû îíïðîâîäèëñÿ. Êðîìå òîãî, äëÿ èíòåãðàëüíûõ ïî ñïåê�òðó âåëè÷èí, òàêèõ êàê ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ ñðåäíÿÿýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ (ñì. ï. 3.3) èëè èíòåíñèâíîñòüèçëó÷åíèÿ ïëîòíîãî âåùåñòâà [6℄, êîíêðåòíûå äåòà�ëè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ýëåìåíòîâ áóäóò óñðåä�íÿòüñÿ, è ìîæíî îæèäàòü îáû÷íîé êâàçèêëàññè÷åñ-êîé òî÷íîñòè îïèñàíèÿ ïîðÿäêà Z�2=3.Íà ïðîòÿæåíèè âñåé ðàáîòû, êðîìå íåêîòîðûõîêîí÷àòåëüíûõ �îðìóë, ìû áóäåì èñïîëüçîâàòüàòîìíûå åäèíèöû e = ~ = m = 1. Äëÿ õàðàêòåðèñòè�êè äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ àòîìîâ áóäåì ðàññìàòðè�âàòü ñå÷åíèå �îòîïîãëîùåíèÿ �(!) èëè ðàñïðåäåëå�íèå ñèë îñöèëëÿòîðîâ df=d!. Ýòè âåëè÷èíû ñâÿçàíûñîîòíîøåíèåì (â îáû÷íûõ åäèíèöàõ)� = 2�2e2m dfd! : (1)2. ÑÅ×ÅÍÈÅ ÔÎÒÎÏÎ�ËÎÙÅÍÈß ÍÀÀÒÎÌÅ ÒÎÌÀÑÀ�ÔÅ�ÌÈ ÁÅÇ Ó×ÅÒÀÏÎËß�ÈÇÀÖÈÈ2.1. Îáùèå �îðìóëûÇàäà÷ó ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ �îòîïîãëîùåíèÿ íà òÿ�æåëûõ àòîìàõ ìîæíî çíà÷èòåëüíî óïðîñòèòü, åñëèíå ó÷èòûâàòü ïîëÿðèçàöèþ àòîìà ïîä âîçäåéñòâèåìïàäàþùåé ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû. Â äàííîì ðàç�äåëå ìû ðàçðàáîòàåì ìåòîä ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è, ïî�ñëåäîâàòåëüíî èñïîëüçóÿ êâàçèêëàññè÷åñêîå ïðèáëè�æåíèå, îñíîâàííîå íà áîëüøèõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõìíîãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû è, ñîîòâåòñòâåííî, íà èñ�ïîëüçîâàíèè ïàðàìåòðà ìàëîñòè N�1=3, ãäå N � êî�ëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ â àòîìå èëè èîíå (â ñëó÷àå íåé�òðàëüíîãî àòîìà N = Z).Ïóñòü íà àòîì ïàäàåò ýëåêòðîìàãíèòíàÿ âîë�íà ñ ÷àñòîòîé !. Êâàíòû ñ ýíåðãèåé ! ìîãóò âû�ðûâàòü àòîìíûå ýëåêòðîíû, íàõîäÿùèåñÿ íà óðîâ�íÿõ ýíåðãèè ", íå áîëåå ãëóáîêèõ, ÷åì ! (ïðåäïî�ëàãàåì, ÷òî ýíåðãèÿ Ôåðìè "F = 0). Ïîñêîëüêóäëÿ áîëüøèõ êâàíòîâûõ ÷èñåë n ìîæíî ñ÷èòàòü! � "TF =n� "TF ("TF � õàðàêòåðíàÿ ýíåðãèÿ ýëåê�òðîíà â òîìàñ-�åðìèåâñêîì àòîìå), ÷èñëî âûðûâàå�ìûõ ýëåêòðîíîâ â åäèíè÷íîì îáúåìå �àçîâîãî ïðî�ñòðàíñòâà áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ ðàçíîñòüþ �óíêöèé595 2*



Ñ. Ô. �àðàíèí, Å. Ì. Ïàëàãèíà ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ ïîñëå è äî ïîãëîùåíèÿêâàíòîâ f0("� !)� f0(") � �!�f0�" ; (2)ãäå f0 � ðàâíîâåñíàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåê�òðîíîâ â àòîìå. Âåëè÷èíà f0 äëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ Ôåð�ìè ðàâíà [5℄ f0 = �(�")4�3 (3)(�(�") � �óíêöèÿ Õåâèñàéäà) ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî âÿ÷åéêå �àçîâîãî ïðîñòðàíñòâà ìîæåò íàõîäèòüñÿ ïîäâà ýëåêòðîíà, à " = p22 + U(r)� ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ñ èìïóëüñîì p è ïî�òåíöèàëüíîé ýíåðãèåé U(r). Òàêèì îáðàçîì, ñîãëàñ�íî �îðìóëå (2) â ñîîòâåòñòâèè ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáî�òû [6℄ â �îòîïîãëîùåíèè áóäóò ïðèíèìàòü ó÷àñòèåýëåêòðîíû, ëåæàùèå íà �åðìè-ïîâåðõíîñòè.Ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïî èìïóëüñàì ïîëó÷èì÷èñëî ýëåêòðîíîâ â åäèíèöå îáúåìà:�! Z �f0�" dp = !pF�2 ;ãäå pF � ãðàíè÷íûé èìïóëüñ ðàñïðåäåëåíèÿ Ôåðìè.Â êàæäîé òî÷êå ïðîñòðàíñòâà ýëåêòðîíû ðàâíî�ìåðíî ðàñïðåäåëåíû ïî íàïðàâëåíèÿì ñêîðîñòè, ïî�ýòîìó ëåãêî ïîëó÷èòü èõ �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿïî ìîìåíòàì: MpM2m(r) �M2 dMMm ;ãäå Mm(r) = rp�2U(r)� ìàêñèìàëüíûé ìîìåíò, êîòîðûé ìîæåò èìåòüýëåêòðîí ñ íóëåâîé ýíåðãèåé, íàõîäÿùèéñÿ íà ðàäèó�ñå r. Òàêèì îáðàçîì, ÷èñëî âûðûâàåìûõ ýëåêòðîíîââ îáúåìå dV ñ ìîìåíòîì M ðàâíî!pF�2 MpM2m(r) �M2 dMMm(r) dV:Ñå÷åíèå �îòîïîãëîùåíèÿ íà ýëåêòðîíå, äâèæó�ùåìñÿ âî âíåøíåì ïîëå, ñâÿçàíî ñ èíòåíñèâíîñòüþåãî èçëó÷åíèÿ �îðìóëîé [7℄�(!) = �22!3 I! ;ãäå I! � êîìïîíåíòà Ôóðüå èíòåíñèâíîñòè äèïîëü�íîãî èçëó÷åíèÿ ýëåêòðîíà,I! = 4!433 jd!j2;

d � äèïîëüíûé ìîìåíò ýëåêòðîíà.�àñïðåäåëåíèå ñèë îñöèëëÿòîðîâ, ñâÿçàííîå ñ ñå�÷åíèåì �îòîïîãëîùåíèÿ ñîîòíîøåíèåì (1), îïðåäå�ëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ èíòåãðèðîâàíèÿ âêëàäîâ îò âñåõýëåêòðîíîâ:dfd! = 2!23�2 �� Z d2!(M)pF MpM2m(r) �M2 dMMm(r) dV: (4)Ïðè ðàñ÷åòå df=d! ñëåäóåò ó÷åñòü, ÷òî äâèæåíèåýëåêòðîíîâ ñ ýíåðãèåé " = "F â ïîòåíöèàëå Òîìà�ñà �Ôåðìè �èíèòíî, õîòÿ èõ òðàåêòîðèè íå ÿâëÿ�þòñÿ çàìêíóòûìè ëèíèÿìè. Ïîýòîìó âåëè÷èíà d2!â �îðìóëå (4) ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäåd2! = 1Xn=0 d2nÆ(! � !n); (5)ãäå d2n � êâàäðàò êîìïîíåíòû Ôóðüå äèñêðåòíîé ãàð�ìîíèêè ñ ÷àñòîòîé !n, è �îðìóëó (4) ìîæíî ïåðåïè�ñàòü â âèäådfd! = 2!23�2 Z 1Xn=0 d2n(M)Æ(! � !n)pF �� MpM2m(r) �M2 dMMm(r) dV: (6)Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à íàõîæäåíèÿ df=d! ñâîäèò�ñÿ ê îïðåäåëåíèþ êîìïîíåíò Ôóðüå dn êëàññè÷åñêî�ãî èçëó÷åíèÿ ýëåêòðîíîâ, äâèæóùèõñÿ â ïîòåíöèàëåÒîìàñà �Ôåðìè.Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ïðè âû÷èñëåíèè df=d! ïî�îðìóëå (6) âûïîëíÿåòñÿ ïðàâèëî ñóìì:1Z0 dfd! d! = N:2.2. Èçëó÷åíèå ýëåêòðîíà ïðè äâèæåíèè âöåíòðàëüíîì ïîëå�àññìîòðèì îáùóþ çàäà÷ó èçëó÷åíèÿ êëàññè-÷åñêîãî ýëåêòðîíà ïðè �èíèòíîì äâèæåíèè â ïðî�èçâîëüíîì öåíòðàëüíîì ïîëå. �åøåíèå ýòîé çàäà�÷è äëÿ äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ â ïîòåíöèàëå Òîìà�ñà �Ôåðìè ïîçâîëèò íàéòè êîìïîíåíòû Ôóðüå èí�òåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ, íåîáõîäèìûå äëÿ âû÷èñëå�íèÿ df=d! ñ ïîìîùüþ �îðìóëû (6).Ââåäåì â ïëîñêîñòè äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà äåêàð�òîâó x; y è ïîëÿðíóþ r; � ñèñòåìû êîîðäèíàò. Çàïè�øåì êîîðäèíàòó x ýëåêòðîíà ñëåäóþùèì îáðàçîì:x(t) = r(t) os�(t) = r(t) os� _�t+ ~�(t)� ; (7)596



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007 Ôîòîïîãëîùåíèå â ñòàòèñòè÷åñêîé ìîäåëè àòîìà : : :ãäå _� � ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü èçìåíåíèÿ óãëà ýëåêòðîíà,à �óíêöèÿ ~�(t) � �(t) � _�tÿâëÿåòñÿ ïåðèîäè÷åñêîé �óíêöèåé âðåìåíè. Âåëè÷è�íà _� ðàâíà _� = ��T ;ãäå T � ïåðèîä �óíêöèè r(t),T (M) = 2 rmax(M)Zrmin(M) drvr(M) == 2 rmax(M)Zrmin(M) r drpM2m(r) �M2 ; (8)�� � èçìåíåíèå óãëà çà ïåðèîä T . Ïåðåïèøåì âû�ðàæåíèå (7) â âèäå �óðüå-ðàçëîæåíèÿ:x(t) = 12ei _�t 1Xn=�1 ane�i!0nt ++ 12e�i _�t 1Xn=�1 bne�i!0nt: (9)Â ýòîì âûðàæåíèè ÷àñòîòà !0 = 2�=T , à êîý��èöè�åíòû an è bn íàõîäÿòñÿ ïî �îðìóëàìan = 1T TZ0 r(t)ei~_�tei!0ntdt;bn = 1T TZ0 r(t)e�i~_�tei!0ntdt: (10)Íåòðóäíî ïîêàçàòü, ÷òî êîý��èöèåíòû an è bn âå�ùåñòâåííû è ñâÿçàíû ñîîòíîøåíèåìa�n = bn: (11)Èç �îðìóë (9), (10) ñëåäóåò, ÷òî â ðàçëîæåíèèâ ðÿä êîîðäèíàò è, ñëåäîâàòåëüíî, äèïîëüíîãî ìî�ìåíòà d(t) ïðèñóòñòâóþò ÷àñòîòû èç äâóõ íàáîðîâ÷àñòîò, !n� = !0n� _�; !n+ = !0n+ _�;ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè äëÿ êàæäîãî íàáîðà ÷àñòîò êî�ý��èöèåíòàìè ðàçëîæåíèÿ. Èñïîëüçóÿ (9), (10), ñó÷åòîì (11) íàõîäèì âåëè÷èíû d2n è j!nj (df=d! îïðå�äåëÿåòñÿ äëÿ ïîëîæèòåëüíûõ ÷àñòîò !, ïîýòîìó çà�ïèñûâàåì ìîäóëè ÷àñòîò !n), íåîáõîäèìûå äëÿ âû�÷èñëåíèé ïî �îðìóëå (6):

d20� = 12a20 = 12b20; j!0�j = _�;d2n� = 12a2n; j!n�j = j!0n� _�j;d2n+ = 12b2n; j!n+j = !n+ = !0n+ _�: (12)
Òàêèì îáðàçîì, â ñëó÷àå äâèæåíèÿ â ïðîèçâîëü�íîì öåíòðàëüíîì ïîëå ÷àñòîòû, ïðèñóòñòâóþùèå âðàçëîæåíèè â ðÿä èíòåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ, ÿâëÿ�þòñÿ öåëûìè êðàòíûìè îñíîâíîé ÷àñòîòû, ñäâèíó�òûìè íà íåêîòîðóþ âåëè÷èíó. Ñäâèã ÷àñòîò ïîÿâ�ëÿåòñÿ èç-çà íåçàìêíóòîñòè òðàåêòîðèè. Èñïîëüçóÿ�îðìóëó (12), ìîæíî íàéòè èíòåíñèâíîñòü èçëó÷å�íèÿ ýëåêòðîíà ñ ÷àñòîòîé !n� [8℄:In� = 433 !4n�d2n�:2.3. �àñïðåäåëåíèå ñèë îñöèëëÿòîðîâíåéòðàëüíîãî àòîìà Òîìàñà �ÔåðìèÇàïèøåì �îðìóëó (4) â âèäå, óíèâåðñàëüíîì äëÿàòîìîâ ñ ëþáûì çàðÿäîì Z ÿäðà. Äëÿ ýòîãî ââåäåìíîâûå âåëè÷èíû: ÷àñòîòó 
 = !=Z, ðàäèóñ ~r = Z1=3rè âðåìÿ ~t = Zt. Ìîìåíò â ýòîì ñëó÷àå ñòàíåò ðàâíûì~M =M=Z1=3, èìïóëüñ ~p = p=Z2=3, à êâàäðàò êîìïî�íåíòû Ôóðüå äèïîëüíîãî ìîìåíòà ~d2
 = Z5=3d2! (èëè~d2n = Z2=3d2n äëÿ äèñêðåòíûõ ãàðìîíèê). Ïîñëå ïîä�ñòàíîâêè íîâûõ ïåðåìåííûõ â �îðìóëó (4) ïîëó÷èì:dfd! = 8
23� ~M0Z0 ~M ~d2
( ~M)�� ~rmax( ~M)Z~rmin( ~M) ~r d~rq ~M2m(~r)� ~M2 d ~M: (13)Èç �îðìóëû (13) âèäíî, ÷òî df=d! äëÿ ëþáûõ àòî�ìîâ çàâèñèò òîëüêî îò ïåðåìåííîé 
 = !=Z.Â ïîñëåäóþùèõ ðàññóæäåíèÿõ òåêóùåãî ðàçäåëàáóäåì èñïîëüçîâàòü íîâûå âåëè÷èíû ~r, ~t è ò. ä., íîçíàê ¾�¿ íàä áóêâàìè áóäåì îïóñêàòü.Èñïîëüçóÿ âûðàæåíèå (8) äëÿ ïåðèîäà T è �îð�ìóëû (5) è (12) â âûðàæåíèè (13) è èíòåãðèðóÿ çà�òåì åãî ïî ìîìåíòàì, íàéäåì:597
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�èñ. 1. Òðàåêòîðèè ýëåêòðîíîâ ñ íóëåâîé ýíåðãèåéñ ìîìåíòàìèM = 0:630 èM0 = 0:928 â ïîòåíöèàëåÒîìàñà �Ôåðìèdfd! = 23�
2 24 MT (M)a20(M)d _�=dM !�����M( _�=
) ++ 1Xn=1 �MT (M)a2n(M)d
n�=dM �����M(
n�=
)++ �MT (M)b2n(M)d
n+=dM �����M(
n+=
)!# : (14)Â äàííîé ðàáîòå ìû âû÷èñëÿëè df=d! íåéòðàëü�íîãî àòîìà Òîìàñà �Ôåðìè, â êîòîðîì "F = 0, ïî�ýòîìó ìû ðàññìàòðèâàëè òðàåêòîðèè ýëåêòðîíîâ ñýíåðãèåé " = 0, äâèæóùèõñÿ â ïîòåíöèàëå Òîìà�ñà �Ôåðìè. Ïðè äâèæåíèè ÷àñòèöû â öåíòðàëüíîìïîëå çàâèñèìîñòè ðàäèóñà r è ïîëÿðíîãî óãëà � îòâðåìåíè îïðåäåëÿþòñÿ óðàâíåíèÿìè [9℄drdt = �r2 ("� U(r)) � M2r2 ; (15)d�dt = Mr2 : (16)Ñîâîêóïíîñòü óðàâíåíèé (15), (16) îïðåäåëÿåòòðàåêòîðèþ ýëåêòðîíà. Â ïîòåíöèàëå Òîìàñà �Ôåð-ìè ýòè òðàåêòîðèè äëÿ ïðîèçâîëüíîãî ìîìåíòà ïðåä�ñòàâëÿþò ñîáîé íåçàìêíóòûå ðîçåòêè (ðèñ. 1). Âýòîì ïîëå ñóùåñòâóåò òàêæå òðàåêòîðèÿ ýëåêòðîíîâñ ìàêñèìàëüíûì ìîìåíòîì M0 = 0:928, äëÿ êîòî�ðîé ñèëà ��U=�r, äåéñòâóþùàÿ íà ýëåêòðîí, ðàâíàöåíòðîáåæíîé, è ïîýòîìó ýëåêòðîíû ñ ýòèì ìîìåí�
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�èñ. 2. �àñïðåäåëåíèå ñèë îñöèëëÿòîðîâ df=d!è âåëè÷èíû (df=d!)0, (df=d!)1+, (df=d!)1�,(df=d!)2+. Øòðèõîâîé ëèíèåé ïîêàçàíà àñèìïòî-òèêà (17) ïðè âûñîêèõ ÷àñòîòàõòîì äâèæóòñÿ ïî çàìêíóòîé êðóãîâîé òðàåêòîðèè ñðàäèóñîì r0 = 1:863.2.4. �åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòàÈñêîìîå ðàñïðåäåëåíèå df=d! íàõîäèëîñü ñóììè�ðîâàíèåì âêëàäîâ îò êàæäîé èç ãàðìîíèê (df=d!)n�ïî �îðìóëàì, ïîëó÷åííûì èç (14). Êðîìå òîãî, äëÿîïèñàíèÿ èçëó÷åíèÿ âûñîêèõ ãàðìîíèê ýëåêòðîíàìèñ íåáîëüøèìè ìîìåíòàìè ìû èñïîëüçîâàëè �îðìó�ëó äëÿ èíòåíñèâíîñòè âûñîêèõ ãàðìîíèê ïðè äâè�æåíèè â êóëîíîâñêîì ïîëå ïî áëèçêîé ê ïàðàáîëåîðáèòå [8℄.�åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà ïðåäñòàâëåíûíà ðèñ. 2, êîòîðûé ïîêàçûâàåò, ÷òî â îáëàñòè
 � 0:1�0.4 âåëè÷èíà df=d! èìååò íåñêîëüêî îñî�áåííîñòåé. Èìååòñÿ ñêà÷îê ïðè ÷àñòîòå 
 = 0:267,à òàêæå ìàêñèìóì ïðè ÷àñòîòå 
 = 0:35 è ìèíè�ìóì ïðè ÷àñòîòå 
 = 0:13. Òàêîå ïîâåäåíèå �óíêöèèdf=d! îáúÿñíÿåòñÿ âëèÿíèåì íåñêîëüêèõ ïåðâûõ ãàð�ìîíèê, êîòîðûå äàþò îñíîâíîé âêëàä â df=d! â óêà�çàííîé îáëàñòè ÷àñòîò. Ýòî ïîâåäåíèå çíà÷èòåëüíîîòëè÷àåòñÿ îò ïîâåäåíèÿ ìîíîòîííûõ ïëàâíûõ êðè�âûõ df=d!, ïîëó÷àåìûõ â ðàçëè÷íûõ ìîäåëüíûõ ïîä�õîäàõ: ïîäõîäå [3℄, â êîòîðîì ýëåêòðîííûé ãàç ñ÷è�òàåòñÿ óïðóãîé ïîëÿðèçóåìîé ñðåäîé, è ïëàçìåííîéìîäåëè [10℄, â êîòîðîé àòîì îïèñûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþçàâèñÿùåé îò ðàäèóñà äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìî�ñòè îäíîðîäíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà. Ñëîæíîå ïîâå�äåíèå df=d!, ïîëó÷åííîå â íàøåì ðåøåíèè, óêàçûâà�åò íà òî, ÷òî è ïðè ó÷åòå ïîëÿðèçàöèè îñîáåííîñòèdf=d! ìîãóò èìåòü ìåñòî, õîòÿ, êàê ìîæíî ïðåäïîëî�æèòü, îíè ìîãóò áûòü íåñêîëüêî ñãëàæåíû çà ñ÷åòïîëÿðèçàöèè.598



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007 Ôîòîïîãëîùåíèå â ñòàòèñòè÷åñêîé ìîäåëè àòîìà : : :Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà òàêæå âûñîêî÷àñòîòíàÿàñèìïòîòèêà, ê êîòîðîé ñòðåìèòñÿ �óíêöèÿ df=d!â îáëàñòè 
� 1 [6℄:dfd! (
!1) = 83p3� 1
2 ; (17)íàéäåííàÿ ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî ïðè 
 � 1 âëèÿíèåïîëÿðèçàöèè íåñóùåñòâåííî.3. ÑÅ×ÅÍÈÅ ÔÎÒÎÏÎ�ËÎÙÅÍÈß ÍÀÀÒÎÌÅ ÒÎÌÀÑÀ�ÔÅ�ÌÈ Ñ Ó×ÅÒÎÌÏÎËß�ÈÇÀÖÈÈ3.1. Îñíîâíûå óðàâíåíèÿÄëÿ âû÷èñëåíèÿ ñå÷åíèÿ �îòîïîãëîùåíèÿ íàñëîæíûõ àòîìàõ â ðàáîòå [6℄ áûë ïðåäëîæåí êèíåòè�÷åñêèé êâàçèêëàññè÷åñêèé ïîäõîä. Ïîñêîëüêó äâè�æåíèå ýëåêòðîíîâ â òÿæåëîì àòîìå êâàçèêëàññè÷íî,èõ ìîæíî îïèñûâàòü êëàññè÷åñêîé �óíêöèåé ðàñ�ïðåäåëåíèÿ f è ïðèìåíÿòü äëÿ èõ îïèñàíèÿ óðàâ�íåíèÿ Âëàñîâà.Ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå ïàäàþùåé ýëåêòðîìàãíèò�íîé âîëíû ñ÷èòàåì ìàëûì. Ëèíåàðèçóåì óðàâíå�íèÿ Âëàñîâà îòíîñèòåëüíî ïîëÿ ïàäàþùåé âîëíûE = E0g(t) (ìû âîçâðàùàåìñÿ ê îáû÷íûì âåëè÷è�íàì r, p, t è ò. ä., êîòîðûå èñïîëüçîâàëèñü â ðàçä. 2äî èõ ïåðåîáîçíà÷åíèÿ íà àâòîìîäåëüíûå âåëè÷èíûâ ï. 2.3). Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåì�f1�t + v � �f1�r +r'0 � �f1�p = �r'1 � �f0�p ; (18)�'1 = �4��1; (19)�1 = � Z f1dp; (20)ãäå ' � ïîòåíöèàë ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, èíäåêñ ¾0¿îòíîñèòñÿ ê ðàâíîâåñíûì âåëè÷èíàì, ¾1¿ � ê âîçìó�ùåííûì. Ïîñêîëüêó äëèíà âîëíû ïàäàþùåãî èçëó�÷åíèÿ âåëèêà ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàçìåðàìè àòîìà, íàáåñêîíå÷íîñòè ñ÷èòàåì ïîëå E ïîñòîÿííûì.Äëÿ ðåàëèçàöèè ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà êèíåòè÷å�ñêîãî óðàâíåíèÿ (18) ìåòîäîì ÷àñòèö ìîæíî èñïîëü�çîâàòü ñëåäóþùóþ åãî èíòåðïðåòàöèþ: ëåâàÿ ÷àñòü(18) îïèñûâàåò äâèæåíèå ÷àñòèö â òîìàñ-�åðìèåâ-ñêîì ïîòåíöèàëå, à ïðàâàÿ ñîîòâåòñòâóåò ðîæäåíèþ÷àñòèö � ýëåêòðîíîâ (åñëè f1 > 0) è äûðîê (åñëèf1 < 0). Ïîäñòàâëÿÿ â ïðàâóþ ÷àñòü (18) f0 èç �îð�ìóëû (3), ëåãêî óâèäåòü, ÷òî ÷àñòèöû ðîæäàþòñÿ ñíóëåâîé ýíåðãèåé, ñ ëàìáåðòîâñêèì ðàñïðåäåëåíèåìïî óãëàì âûëåòà, äûðêè � âäîëü ïîëÿ, à ýëåêòðî�íû � ïðîòèâ.

Ïîñêîëüêó ïîòåíöèàë '1 â íàøåé çàäà÷å ìîæåòçàâèñåòü òîëüêî îò äâóõ âåêòîðîâ, E è r, à âåêòîðE äîëæåí âõîäèòü â âûðàæåíèå äëÿ '1 ëèíåéíî, ïî�òåíöèàë '1 äîëæåí èìåòü âèä'1 = �(E0 � r) (r):Ïðè ýòîì  (r ! 1) = g(t), ïîñêîëüêó ýëåêòðè÷å�ñêîå ïîëå íà áåñêîíå÷íîñòè ðàâíî E0g(t). Âåëè÷è�íà  0 ñâÿçàíà ñ ñóììàðíûì äèïîëüíûì ìîìåíòîì P÷àñòèö âíóòðè íåêîòîðîé îáëàñòè ðàäèóñà r ñîîòíî�øåíèåì [6℄ P (r) = E03 r4 0(r): (21)Èíòåðåñóþùåå íàñ ñå÷åíèå �îòîïîãëîùåíèÿìîæíî íàéòè êàê îòíîøåíèå ïîãëîùåííîé â àòîìåýíåðãèè q [6℄, q = Z E dP; (22)ê ïîòîêó ýíåðãèè, ïðîøåäøåìó ÷åðåç åäèíèöó ïëî�ùàäè: � = qZ E24� dt : (23)Çàâèñèìîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ îò âðåìåíè,g(t), äëÿ çàäàííîé ÷àñòîòû èìååò ñèíóñîèäàëüíûéõàðàêòåð, à èíòåãðàë â çíàìåíàòåëå è ÷èñëèòåëü ñëå�äóåò, âîîáùå ãîâîðÿ, ðàññìàòðèâàòü çà ñêîëü óãîäíîáîëüøîé ïðîìåæóòîê âðåìåíè, âêëþ÷àþùèé áåñêî�íå÷íîå ÷èñëî ïåðèîäîâ êîëåáàíèé. Çíàÿ çàâèñèìîñòüäèïîëüíîãî ìîìåíòà àòîìà îò âðåìåíè, ìîæíî ñ ïî�ìîùüþ �îðìóë (22), (23) âû÷èñëèòü ñå÷åíèå �îòî�ïîãëîùåíèÿ.3.2. Ìåòîä ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòàÊèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå (18) èíòåãðèðóåòñÿ ìå�òîäîì ÷àñòèö. Èç (18) íàõîäèòñÿ ñâÿçü ìåæäó ÷èñ�ëîì ÷àñòèö, ðîæäàþùèõñÿ â åäèíèöó âðåìåíè, è�óíêöèåé  (r) [6℄.Óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ ÷àñòèö ñ ýíåðãèåé " = 0 âïîòåíöèàëå Òîìàñà �Ôåðìè îáñóæäàëèñü â ðàçä. 2.Ïðè ðåøåíèè êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ (18) ïî íà�÷àëüíûì êîîðäèíàòàì è óãëàì âûëåòà äûðîê è ýëåê�òðîíîâ îòíîñèòåëüíî ïîëÿ, ïîëó÷åííûì â ðåçóëüòà�òå ðîçûãðûøà âåðîÿòíîñòåé ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòî�ðà ñëó÷àéíûõ ÷èñåë, îïðåäåëÿëàñü ïëîñêîñòü äâèæå�íèÿ ÷àñòèö. Ïîëîæåíèÿ äûðêè è ýëåêòðîíà â ïëîñ�êîñòè èõ äâèæåíèÿ â ïðîèçâîëüíûé ìîìåíò âðåìå�íè t íàõîäèëèñü èíòåãðèðîâàíèåì óðàâíåíèé (15) è(16). Òàêèì îáðàçîì âû÷èñëÿëèñü êîîðäèíàòû ÷àñ�òèö â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå, íåîáõîäèìûå äëÿíàõîæäåíèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà P (r).599



Ñ. Ô. �àðàíèí, Å. Ì. Ïàëàãèíà ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007Äëÿ ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà ïîòåíöèàëà èñïîëüçîâà�ëàñü ñåòêà ïî ðàäèóñó ñ øàãîì, âåëè÷èíà êîòîðîãîâûáèðàëàñü â çàâèñèìîñòè îò ÷àñòîòû âíåøíåãî ïî�ëÿ !. Ñóììàðíûé äèïîëüíûé ìîìåíò P (r) ÷àñòèöâíóòðè äàííîãî ðàäèóñà âû÷èñëÿëñÿ òàê æå, êàê áû�ëî îïèñàíî â ðàáîòå [6℄. Èíòåãðèðóÿ óðàâíåíèå (19)ñ ãðàíè÷íûì óñëîâèåì  (r ! 1) = g(t), íàõîäèëèçàâèñèìîñòü  (r) âî âñåì ïðîñòðàíñòâå.Ïîñêîëüêó â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ ðåøàëàñü äèíà�ìè÷åñêàÿ çàäà÷à îòêëèêà àòîìà íà äåéñòâèå ýëåêòðè�÷åñêîãî ïîëÿ ïàäàþùåé âîëíû, äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñå�÷åíèÿ �îòîïîãëîùåíèÿ íà ÷àñòîòå ! íåîáõîäèìî áû�ëî çàäàâàòü �èêñèðîâàííóþ ãàðìîíèêó è ðàññìàò�ðèâàòü åå äåéñòâèå â òå÷åíèå äîñòàòî÷íî áîëüøîãîâðåìåíè. Â ðàñ÷åòàõ, îäíàêî, äëÿ íàèìåíüøåãî èñêà�æåíèÿ ñïåêòðà âîçäåéñòâóþùåãî ïîëÿ ïî ñðàâíåíèþñ ìîíîõðîìàòè÷åñêèì ñèíóñîèäàëüíîå ïîëå âêëþ÷à�ëîñü è âûêëþ÷àëîñü ïîñòåïåííî, ÷òîáû ñïåêòð âîç�äåéñòâóþùåãî ïîëÿ áûë ñîñðåäîòî÷åí âáëèçè íåñó�ùåé ÷àñòîòû è íå èìåë äàëåêèõ âûñîêî÷àñòîòíûõêðûëüåâ. Ïðè ýòîì çàäàâàåìîå â ðàñ÷åòàõ ÷èñëî ïå�ðèîäîâ ïîëÿ NT äàâàëî äëÿ df=d! ïîãðåøíîñòü ïðî�öåíòíîãî óðîâíÿ.3.3. �åçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâÄëÿ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ìû èñïîëüçîâàëè ïåðå�ìåííûå 
 = !=Z, ~r = Z1=3, ~t = Zt è ò. ä., ââåäåííûåâ ï. 2.3. Â ïîñëåäóþùèõ ðàññóæäåíèÿõ áóäåì èñïîëü�çîâàòü âåëè÷èíû ~r, ~t è ò. ä., íî, êàê è ðàíüøå, çíàê¾�¿ íàä áóêâàìè áóäåì îïóñêàòü.�àñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ñ óìåíüøåíèåì âåñà÷àñòèö è ïåðåõîäîì ê áîëåå òîíêîé ñåòêå (ïðè �èêñè�ðîâàííîé ÷àñòîòå âíåøíåãî ïîëÿ) ïðîèñõîäèò óìåíü�øåíèå �ëóêòóàöèé è óòî÷íåíèå ðåçóëüòàòîâ. �åçóëü�òàòû ðàñ÷åòîâ df=d! äëÿ ðàçëè÷íûõ ÷àñòîò èçëó÷å�íèÿ ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå è íà ðèñ. 3. Óêàçàííûå âòàáëèöå ïîãðåøíîñòè îïðåäåëÿëèñü ñ ïîìîùüþ ñðàâ�íåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàçëè÷íûõ ðàñ÷åòîâ, îíè âêëþ�÷àþò â ñåáÿ êàê ñòàòèñòè÷åñêóþ íåîïðåäåëåííîñòü,îáóñëîâëåííóþ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî, òàê è ñèñòå�ìàòè÷åñêóþ ïîãðåøíîñòü èç-çà òàêèõ �àêòîðîâ, êàêêîíå÷íîå ÷èñëî ïåðèîäîâ êîëåáàíèé ïîëÿ NT , èñ�ïîëüçîâàííîå â ðàñ÷åòàõ ðàçðåøåíèå ñåòêè è ò. ä.Êàê è â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ ïîëÿðèçàöèè (ðèñ. 2),df=d! ÿâëÿåòñÿ íåìîíîòîííîé �óíêöèåé ÷àñòîòû èç�ëó÷åíèÿ. Ñðàâíåíèå ðèñ. 2 è ðèñ. 3 ïîêàçûâàåò, ÷òîïîëÿðèçàöèÿ ñêàçûâàåòñÿ òîëüêî íà íèçêèõ ÷àñòî�òàõ. Êðîìå òîãî, îñîáåííîñòè �óíêöèè df=d!, êîòî�ðûå âèäíû íà ðèñ. 2, íåñêîëüêî ðàçìûâàþòñÿ ïðèó÷åòå ïîëÿðèçàöèè. Ïðè âûñîêèõ ÷àñòîòàõ, 
 � 1,�óíêöèÿ df=d! ñòðåìèòñÿ ê àñèìïòîòèêå (17).


 df=d!0.001 10:0� 0:20.01 5:5� 0:10.03 3:50� 0:030.05 2:62� 0:080.07 2:06� 0:070.1 1:34� 0:040.12 0:63� 0:010.15 0:24� 0:020.2 0:57� 0:010.25 0:95� 0:020.28 0:732� 0:0150.3 0:58� 0:020.34 0:630� 0:0120.5 0:453� 0:0101 0:200� 0:0052 0:071� 0:0045 0:0148� 0:00078 0:0062� 0:000310 0:0041� 0:000315 0:0018� 0:0003Èñïîëüçóÿ òåîðåòè÷åñêèå ñòåïåííûå çàâèñèìî�ñòè df=d! àòîìà Òîìàñà �Ôåðìè ïðè íèçêèõ è âû�ñîêèõ ÷àñòîòàõ, ìû ïîäîáðàëè èíòåðïîëÿöèîííóþ�îðìóëó, ïîçâîëÿþùóþ âû÷èñëÿòü df=d! ïðè ëþ�áîé ÷àñòîòå èçëó÷åíèÿ. ×èñëåííûå êîý��èöèåíòû,âõîäÿùèå â ýòó �îðìóëó, íàõîäèëèñü ìåòîäîì íàè�ìåíüøèõ êâàäðàòîâ òàê, ÷òîáû çíà÷åíèÿ df=d!, âû�÷èñëåííûå ñ ïîìîùüþ èíòåðïîëÿöèè, â ïðåäåëàõ ïî�ãðåøíîñòåé ñîãëàñîâûâàëèñü ñî çíà÷åíèÿìè èç òàá-ëèöû. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà df=d! ïî ýòîé �îðìóëåòàêæå ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3.Èíòåãðàë, îïðåäåëÿþùèé ïðàâèëî ñóìì, ïðè ïîä�ñòàíîâêå â ïîäûíòåãðàëüíîå âûðàæåíèå èíòåðïîëÿ�öèîííîé �îðìóëû äëÿ df=d! ðàâåí1Z0 dfd! d
 = 1:008:600
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�èñ. 3. �àñïðåäåëåíèå ñèë îñöèëëÿòîðîâ df=d!, ïî-ëó÷åííîå â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ (òî÷êè) è ïî èí-òåðïîëÿöèîííîé �îðìóëå (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ). Ëèíèÿïðîâåäåíà ÷åðåç òî÷êè ñ ó÷åòîì ïîãðåøíîñòåé ÷èñ-ëåííûõ ðàñ÷åòîâ. Ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ � ðàñïðåäåëå-íèå df=d!, ïîëó÷åííîå ïðè óñðåäíåíèè ýêñïåðèìåí-òàëüíûõ äàííûõ [12℄Òàêèì îáðàçîì, ïðàâèëî ñóìì âûïîëíÿåòñÿ ñ òî÷íî�ñòüþ 0.8%.Ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ âîçáóæäå�íèÿ, �èãóðèðóþùàÿ â çàäà÷àõ îá èîíèçàöèîííûõïîòåðÿõ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö [5℄,ln I = lnZ + 1Z0 dfd! ln
 d
; (24)ïðè ïîäñòàíîâêå â (24) èíòåðïîëÿöèîííîé �îðìóëûäëÿ df=d! ïîëó÷àåòñÿ ðàâíîé I = 7:95Z ýÂ. Ýòî çíà�÷åíèå â 1.2 ðàçà áîëüøå âåëè÷èíû I = 6:62Z ýÂ, âû�÷èñëåííîé â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ ïîëÿðèçàöèè. Òàêèìîáðàçîì, ïîëÿðèçàöèÿ, îêàçûâàÿ çàìåòíîå âëèÿíèåíà df=d! ïðè íèçêèõ ÷àñòîòàõ, íà ëîãàðè�ìè÷åñêóþñðåäíþþ ýíåðãèþ âîçáóæäåíèÿ âëèÿåò íåñèëüíî. Ñà�ìà æå âåëè÷èíà I = 7:95Z ýÂ íàõîäèòñÿ äîâîëü�íî áëèçêî ê ýêñïåðèìåíòàëüíî íàéäåííîìó äèàïàçî�íó I=Z = 9:5�16 ýÂ [11℄. Çäåñü íàäî èìåòü â âèäó,÷òî âåëè÷èíà I=Z óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì Z. Ïîýòîìóíèæíÿÿ ãðàíèöà ýêñïåðèìåíòàëüíî íàéäåííîãî äèà�ïàçîíà I=Z = 9:5 ýÂ ñîîòâåòñòâóåò ñàìûì òÿæåëûìýëåìåíòàì è ðàçíèöà ìåæäó íàøèì çíà÷åíèåì I=Zè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ íèõ ñîñòàâëÿ�åò îêîëî 20%. Èñïîëüçîâàíèå íàøåãî çíà÷åíèÿ I=Zêàê àñèìïòîòè÷åñêîãî ïðè Z !1 ìîæåò ïîçâîëèòüóòî÷íèòü çíà÷åíèÿ I=Z ïðè êîíå÷íûõ Z, åñëè ñ÷è�òàòü, ÷òî ïðè áîëüøèõ Z âåëè÷èíà I=Z âåäåò ñåáÿêàê I=Z = 7:95 ýÂ+ C=Z2=3;

è ñ ïîìîùüþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âû÷èñëèòüêîíñòàíòó C.Íà ðèñ. 3 íàðÿäó ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ïðåä�ñòàâëåíà òàêæå �óíêöèÿ df=d!, ïîëó÷åííàÿ óñðåä�íåíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé [12℄ df=d! äëÿðÿäà ýëåìåíòîâ (Cu, Xe, Au, Rn, U). Èç ðèñ. 3 âèä�íî, ÷òî �óíêöèÿ df=d!, ïîëó÷åííàÿ â ðàñ÷åòàõ, âîáùåì ñîãëàñóåòñÿ ñ óñðåäíåííûìè ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè çíà÷åíèÿìè. Îäíàêî ìèíèìóì �óíêöèè df=d!ïðè ÷àñòîòå 
 = 0:15 è ìàêñèìóìû ïðè 
 = 0:25 è
 = 0:35, ïîëó÷åííûå â ðàñ÷åòàõ, íå âèäíû â ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Òàêèì îáðàçîì, íàøè ðå�çóëüòàòû ïîçâîëÿþò îïèñûâàòü df=d! òÿæåëûõ àòî�ìîâ, õîòÿ îñîáåííîñòè ýòîé �óíêöèè äëÿ àòîìà Òî�ìàñà �Ôåðìè â îáëàñòè ÷àñòîò 
 � 0:1�0.4 íå èìåþòìåñòà â ðåàëüíûõ âåùåñòâàõ. Ïðè÷èíà ýòîãî ñîñòî�èò â òîì, ÷òî äàæå äëÿ ñàìûõ òÿæåëûõ ýëåìåíòîâêâàíòîâûå ÷èñëà âñå åùå îñòàþòñÿ íå ñëèøêîì áîëü�øèìè. Íàïðèìåð, äëÿ àòîìà óðàíà ìàêñèìàëüíî âîç�ìîæíûé îðáèòàëüíûé ìîìåíò ó ñâÿçàííûõ ýëåêòðî�íîâ ðàâåíMmax = 3 [5℄ (ýòî ñîîòâåòñòâóåò äâèæåíèþýëåêòðîíîâ ïî îðáèòå, áëèçêîé ê êðóãîâîé, ÷åì îïðå�äåëÿåòñÿ ìàêñèìóì ïðè 
 � 0:25 íà êðèâûõ ðèñ. 2,3). Îäíàêî äëÿ ñëåäóþùåãî ìîìåíòà Mmax + 1 = 4ý��åêòèâíàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñ ó÷åòîì öåí�òðîáåæíîé [5℄ óæå íå èìååò ìèíèìóìà (êîòîðûé âêâàçèêëàññè÷åñêîì ïîäõîäå äîëæåí áûë áû áûòü,ïîñêîëüêó ìàëûå èçìåíåíèÿ ìîìåíòîâ íå äîëæíûñèëüíî ìåíÿòü ïîòåíöèàë). Ñëåäîâàòåëüíî, íåâîçìî�æåí ïåðåõîä ýëåêòðîíà ñM =Mmax íà áëèçêèé êâà�çèñòàöèîíàðíûé óðîâåíü ñ M = Mmax + 1, ýòî ïðè�âåëî áû ê óâåëè÷åíèþ ñå÷åíèÿ �îòîïîãëîùåíèÿ.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ�àññìîòðåíî äâà ïîäõîäà ê îïèñàíèþ äèíàìè-÷åñêîãî îòêëèêà ìíîãîýëåêòðîííîãî àòîìà íà äåé�ñòâèå ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû: êâàçèêëàññè÷åñêèéìåòîä ðåøåíèÿ êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ ñ ïîìîùüþíàõîæäåíèÿ êîìïîíåíò Ôóðüå äèïîëüíîãî ìîìåíòàýëåêòðîíîâ áåç ó÷åòà ïîëÿðèçàöèè àòîìà (ÌÍÝ) èïðåäëîæåííûé â ðàáîòå [6℄ ìåòîä ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ�îòîïîãëîùåíèÿ íà ñëîæíûõ àòîìàõ, îñíîâàííûéíà ïðÿìîì, çàâèñÿùåì îò âðåìåíè, ðåøåíèè êèíåòè�÷åñêîãî óðàâíåíèÿ ìåòîäîì ÷àñòèö (ÏÌ×) ñ ó÷åòîìïîëÿðèçàöèè.Â õîäå ðàçðàáîòêè ìåòîäà ÌÍÝ, îñíîâàííîãî íàðàññìîòðåíèè äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ïî ïîâåðõíîñòèÔåðìè â çàäàííîì ïîòåíöèàëå, áûëà îäíîâðåìåí�íî ðåøåíà çàäà÷à î êëàññè÷åñêîì èçëó÷åíèè çàðÿ�æåííîé ÷àñòèöû ïðè äâèæåíèè â ïðîèçâîëüíîì öåí�601



Ñ. Ô. �àðàíèí, Å. Ì. Ïàëàãèíà ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007òðàëüíî-ñèììåòðè÷íîì ïîòåíöèàëå. Ñ èñïîëüçîâà�íèåì ýòîãî ìåòîäà áûëà âû÷èñëåíà �óíêöèÿ df=d!íåéòðàëüíîãî àòîìà Òîìàñà �Ôåðìè. Íàéäåíî, ÷òîýòà �óíêöèÿ èìååò íåñêîëüêî îñîáåííîñòåé, à èìåí�íî, ìèíèìóì ïðè ÷àñòîòå 
 = 0:13, ñêà÷îê ïðè ÷àñ�òîòå 
 = 0:267 è íåáîëüøîé ìàêñèìóì ïðè ÷àñòîòå
 = 0:35.Èñïîëüçóÿ ìåòîä ÏÌ×, ìû íàøëè df=d! äëÿíåéòðàëüíîãî àòîìà Òîìàñà �Ôåðìè. Âû÷èñëåííàÿ�óíêöèÿ df=d! óäîâëåòâîðÿåò ïðàâèëó ñóìì ñ òî÷�íîñòüþ 0.8%. Ïîëó÷åíî, ÷òî îñîáåííîñòè �óíêöèèdf=d! íåñêîëüêî ðàçìûâàþòñÿ ïðè ó÷åòå ïîëÿðè�çàöèè. Âëèÿíèå ïîëÿðèçàöèè çàìåòíî ñêàçûâàåòñÿòîëüêî íà íèçêèõ ÷àñòîòàõ, â ÷àñòíîñòè, íèçêî÷àñ-òîòíûé ïðåäåë áåç ó÷åòà ïîëÿðèçàöèèdfd! (
 = 0) = 36:2â 2.1 ðàçà áîëüøå çíà÷åíèÿ, âû÷èñëåííîãî â ðàáî�òå [6℄ ñ ó÷åòîì ïîëÿðèçàöèè. Íàéäåíî, ÷òî íà ëî�ãàðè�ìè÷åñêóþ ñðåäíþþ ýíåðãèþ âîçáóæäåíèÿ ïî�ëÿðèçàöèÿ âëèÿåò íåñèëüíî. Áåç ó÷åòà ïîëÿðèçàöèèýòà âåëè÷èíà ðàâíà I = 6:62Z ýÂ, à ïðè ó÷åòå ïîëÿ�ðèçàöèè îíà ïîëó÷àåòñÿ ðàâíîé I = 7:95Z ýÂ. Âû�÷èñëåííîå çíà÷åíèå I íàõîäèòñÿ âáëèçè ýêñïåðèìåí�òàëüíî íàéäåííîãî äèàïàçîíà. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòà�òîâ ðàñ÷åòîâ df=d! ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìèïîêàçûâàåò, ÷òî ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþòîïèñûâàòü df=d! òÿæåëûõ àòîìîâ, õîòÿ îñîáåííîñòèíà ðàñ÷åòíîé êðèâîé df=d! àòîìà Òîìàñà �Ôåðìè âîáëàñòè ÷àñòîò 
 � 0:1�0.4 íå èìåþò ìåñòà â ðåàëü�íûõ âåùåñòâàõ.
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