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ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÎÅ ÒÎ�ÌÎÆÅÍÈÅ ÁÛÑÒ�ÛÕ ÒßÆÅËÛÕÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÕ ÈÎÍÎÂ Ï�È Ê�ÀÒÍÛÕ ÑÒÎËÊÍÎÂÅÍÈßÕÑ ÌÎËÅÊÓËÀÌÈ È ÍÀÍÎ×ÀÑÒÈÖÀÌÈÂ. È. Ìàòâååâ *, Å. Ñ. �óñàðåâè÷, Ä. Í. ÌàêàðîâÏîìîðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà163002, Àðõàíãåëüñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 23 ìàðòà 2009 ã.�àçâèò íåïåðòóðáàòèâíûé ìåòîä ðàñ÷åòîâ ïîòåðü ýíåðãèè áûñòðûìè òÿæåëûìè âûñîêîçàðÿäíûìè ñòðóê-òóðíûìè èîíàìè ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñî ñëîæíûìè ìîëåêóëàìè è íàíî÷àñòèöàìè ñ ó÷åòîì âñåâîçìîæíûõâîçáóæäåíèé è èîíèçàöèè êàê ñíàðÿäà, òàê è ìèøåíè. Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû âêëàäîâ ý��åêòîâ êðàòíîñòèñòîëêíîâåíèé è îðèåíòàöèè ìèøåíè îòíîñèòåëüíî íàïðàâëåíèÿ äâèæåíèÿ ñíàðÿäà â ïðîöåññû ïîòåðüýíåðãèè. Â êà÷åñòâå ïðèìåðîâ ðàññìîòðåíû ïîòåðè ýíåðãèè ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ìîëåêóëîé XeF4 è íà-íîòðóáêîé C300, ïîêàçàíî, ÷òî ý��åêò êðàòíîñòè ñòîëêíîâåíèé ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíûì èçìåíåíèÿìý��åêòèâíîãî òîðìîæåíèÿ ïðè èçìåíåíèè îðèåíòàöèè ìèøåíè, ïðè õàîòè÷åñêîé æå îðèåíòàöèè ýòîòý��åêò ìàëîçíà÷èòåëåí.PACS: 34.50.Bw 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ×àñòî ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ íåóïðó�ãèõ ïðîöåññîâ, ñîïðîâîæäàþùèõ ñòîëêíîâåíèÿ áû�ñòðûõ âûñîêîçàðÿäíûõ èîíîâ ñ ðàçëè÷íîãî ðîäà ìè�øåíÿìè (ñì., íàïðèìåð, [1�4℄), ïðîâîäÿòñÿ íà ìîëå�êóëÿðíûõ ìèøåíÿõ. Â ïîäîáíûõ ñëó÷àÿõ, â îòëè÷èåîò ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìàðíûìè ìèøåíÿìè, â ïðî�öåññû ïîòåðü ýíåðãèè âíîñÿò âêëàä ý��åêòû îðèåí�òàöèè ìîëåêóëû-ìèøåíè îòíîñèòåëüíî íàïðàâëåíèÿäâèæåíèÿ ñíàðÿäà. Äëÿ ó÷åòà âëèÿíèÿ íà ïðîöåñ�ñû ïîòåðü ýíåðãèè îðèåíòàöèîííûõ ìîëåêóëÿðíûõý��åêòîâ ðàçâèòî (ñì., íàïðèìåð, [5; 6℄) â ïåðâîìïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé îáîáùåíèå òåîðèè Áå�òå. Òåîðèÿ âîçìóùåíèé ïðèìåíèìà, åñëè âûïîëíåíîíåðàâåíñòâî Z=v � 1, ãäå Z � çàðÿä èîíà, v � îòíî�ñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Çäåñüè âåçäå íèæå èñïîëüçóþòñÿ àòîìíûå åäèíèöû. Ïðèðàññìîòðåíèè èîíîâ âûñîêèõ çàðÿäîâ Z � 1 òåî�ðèÿ âîçìóùåíèé íåïðèìåíèìà [7℄, ïîñêîëüêó äàæåïðè v � 1 ÷àñòî îêàçûâàåòñÿ, ÷òî Z=v � 1. Âîìíîãèõ ýêñïåðèìåíòàõ èñïîëüçóþòñÿ ÷àñòè÷íî îáî�äðàííûå � ñòðóêòóðíûå èîíû âûñîêèõ çàðÿäîâ èýíåðãèé, ñîñòîÿùèå èç ÿäðà çàðÿäà Z è íåêîòîðî�*E-mail: matveev.vitor�pomorsu.ru

ãî êîëè÷åñòâà NP ñâÿçàííûõ ýëåêòðîíîâ, òàê ÷òî¾âèäèìûé¿ çàðÿä èîíà ðàâåí ZP = Z � NP . Ñòðî�ãî ãîâîðÿ, ñòîëêíîâåíèÿ òàêèõ èîíîâ ñ àòîìàìè èìîëåêóëàìè ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü êàê ñòîëêíîâå�íèå äâóõ ñëîæíûõ ñèñòåì, ïðè êîòîðîì ïðîèñõîäèòîäíîâðåìåííîå âîçáóæäåíèå ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åêîáåèõ ñòàëêèâàþùèõñÿ ñèñòåì. Íàïðèìåð, â ðàáî�òàõ [1; 2℄ ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ ñå÷åíèé ìíîãîêðàò�íîé èîíèçàöèè (ïîòåðÿ äî 15 ýëåêòðîíîâ) áûñòðûõèîíîâ óðàíà Uq+, q = 4, 6, 10, 28, (ñ ýíåðãèÿìè 1.4,3.5 è 6.5 ÌýÂ/íóêëîí) ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ìíîãî�ýëåêòðîííûìè íåéòðàëüíûìè àòîìàìè è ìîëåêóëà�ìè. Ïîäîáíûå èçìåðåíèÿ áûëè ïðîâåäåíû äëÿ èîíîâXe18+ (ñ ýíåðãèÿìè 6ÌýÂ/íóêëîí) ïðè ñòîëêíîâåíè�ÿõ ñ àòîìàìè He, Ne, Ar, Kr, Xe [8℄, äëÿ èîíîâ Xe18+(ñ ýíåðãèÿìè 2.0�9.3 ÌýÂ/íóêëîí) � ñ ìîëåêóëîéN2 [3℄, à òàêæå äëÿ èîíîâ Xe11+, Kr7+ � ñ ìîëåêóëîéN2 ñ ýíåðãèåé 3.4 ÌýÂ/íóêëîí [4℄. Èçìåðåíèÿ ïîêà�çàëè, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè ñòåïåíè èîíèçàöèè íà åäè�íèöó ñîîòâåòñòâóþùåå ñå÷åíèå óáûâàåò ìåíåå ÷åìâ äâà ðàçà, è áûëà îòìå÷åíà íåîáõîäèìîñòü ðàñ÷è�òûâàòü ïîäîáíûå ïðîöåññû íåïåðòóðáàòèâíûìè (íåïðåäïîëàãàþùèìè ìàëîñòè âîçìóùåíèÿ) ìåòîäàìè(ïðè÷åì âêëàä ìíîãîýëåêòðîííûõ ïðîöåññîâ â ïîë�íûå ñå÷åíèÿ ïîòåðü ýëåêòðîíîâ äîñòèãàåò 50% è áî�843



Â. È. Ìàòâååâ, Å. Ñ. �óñàðåâè÷, Ä. Í. Ìàêàðîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009ëåå, ñì., íàïðèìåð, [9℄). Àíàëîãè÷íûé âûâîä ñïðà�âåäëèâ è äëÿ ïðîöåññîâ èîíèçàöèîííûõ ïîòåðü ýíåð�ãèè. Äåéñòâèòåëüíî, ý��åêòèâíîå òîðìîæåíèå ìîæ�íî îöåíèòü êàê ïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè èîíèçàöèè íàñå÷åíèå èîíèçàöèè. Íà äâóêðàòíóþ èîíèçàöèþ ïðè�õîäèòñÿ ïðèìåðíî â äâà ðàçà áîëüøàÿ ýíåðãèÿ, ÷åìíà îäíîêðàòíóþ, è åñëè ñå÷åíèå äâóêðàòíîé èîíè�çàöèè â äâà ðàçà ìåíüøå, ÷åì ñå÷åíèå îäíîêðàòíîéèîíèçàöèè, òî ïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè íà ñîîòâåòñòâó�þùåå ñå÷åíèå íå ìåíÿåòñÿ, àíàëîãè÷íî è äëÿ èîíè�çàöèè áîëåå âûñîêîé êðàòíîñòè. Äðóãèìè ñëîâàìè,âêëàä ìíîãîýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ â ý��åêòèâíîåòîðìîæåíèå îêàçûâàåòñÿ ñðàâíèìûì [10℄ ïî ïîðÿä�êó âåëè÷èíû ñ âêëàäîì îäíîýëåêòðîííûõ âîçáóæ�äåíèé è èîíèçàöèè. ßñíî, ÷òî òàêèå ïðîöåññû íåîïèñûâàþòñÿ â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé. Êâàíòî�âîìåõàíè÷åñêîå îïèñàíèå ïîäîáíûõ íåïåðòóðáàòèâ�íûõ ý��åêòîâ, ñîïðîâîæäàþùèõ ñòîëêíîâåíèÿ áû�ñòðûõ âûñîêîçàðÿäíûõ ñòðóêòóðíûõ èîíîâ ñî ñëîæ�íûìè íåéòðàëüíûìè àòîìàìè, áûëî ðàçâèòî â ðàáî�òàõ [10�12℄ íà îñíîâå ïðèìåíèìûõ ïðè v � 1 è òåñ�íî ñâÿçàííûõ ìåæäó ñîáîé ïðèáëèæåíèé âíåçàïíûõâîçìóùåíèé è ýéêîíàëà, íå òðåáóþùèõ ìàëîñòè Z=vïî ñðàâíåíèþ ñ åäèíèöåé.Ê ÷èñëó íåïåðòóðáàòèâíûõ ý��åêòîâ îòíîñÿò�ñÿ è ý��åêòû êðàòíîñòè ñòîëêíîâåíèé [13℄, íå äî�ïóñêàþùèå îïèñàíèå â ðàìêàõ ïåðâîãî áîðíîâñêîãîïðèáëèæåíèÿ. Ïðîùå âñåãî, ñëåäóÿ ðàáîòå [13℄, ïðî�èëëþñòðèðîâàòü âêëàä êðàòíîñòè ñòîëêíîâåíèé íàïðèìåðå ñòîëêíîâåíèÿ áûñòðûõ ñòðóêòóðíûõ âûñî�êîçàðÿäíûõ èîíîâ ñ äâóõàòîìíîé ìîëåêóëîé (ñîñòî�ÿùåé èç îäèíàêîâûõ àòîìîâ), êîãäà â ïðîöåññû ïî�òåðü ýíåðãèè ñíàðÿäîì çàìåòíóþ ïîïðàâêó âíîñèòó÷åò äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ ñòîëêíîâåíèé èîíà ñàòîìíûìè îñòîâàìè, âõîäÿùèìè â ñîñòàâ îäíîé ìî�ëåêóëû. Äëÿ äâèæóùèõñÿ ñ ðåëÿòèâèñòñêîé ñêîðî�ñòüþ ñíàðÿäîâ âðåìÿ ìåæäó äâóìÿ òàêèìè ñòîëê�íîâåíèÿìè ïîðÿäêà 10�19 ñ. Î÷åâèäíî, ÷òî ýòî âðå�ìÿ íàìíîãî ìåíüøå ñðåäíåãî âðåìåíè æèçíè âîç�áóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñòðóêòóðíîãî èîíà (ñíàðÿäà)îòíîñèòåëüíî ðàäèàöèîííûõ è îæå-ðàñïàäîâ è ñíà�ðÿä, âîçáóæäåííûé â ðåçóëüòàòå ñòîëêíîâåíèÿ ñ ïåð�âûì ÿäðîì ìîëåêóëû, íå óñïåâàåò ðåëàêñèðîâàòü âîñíîâíîå ñîñòîÿíèå è ïðåòåðïåâàåò ñòîëêíîâåíèå ñîâòîðûì ÿäðîì ìîëåêóëû, íàõîäÿñü â âîçáóæäåííîìñîñòîÿíèè. Äàëåå, ïîñêîëüêó ý��åêòèâíûé ðàçìåðâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé áîëüøå ðàçìåðà îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ, ñå÷åíèÿ âîçáóæäåíèÿ è èîíèçàöèè èç âîç�áóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ îêàçûâàþòñÿ áîëüøå ñå÷åíèéâîçáóæäåíèÿ è èîíèçàöèè èç îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ èñëåäóåò îæèäàòü çàìåòíûé âêëàä â ïîòåðè ýíåðãèèîò ó÷åòà ïîñëåäîâàòåëüíûõ ñòîëêíîâåíèé. Ïóñòü ïðè

ïîñëåäîâàòåëüíîì ñòîëêíîâåíèè ñ äâóìÿ öåíòðàìèýëåêòðîíû ñíàðÿäà ïîëó÷àþò èìïóëüñ q1 îò ïåðâî�ãî öåíòðà è èìïóëüñ q2 îò âòîðîãî öåíòðà. Òîãäà ý���åêòèâíîå òîðìîæåíèå áóäåò ïðîïîðöèîíàëüíî êâà�äðàòó ñóììàðíîãî ïåðåäàííîãî ïðè ñòîëêíîâåíèèèìïóëüñà q2 = (q1+q2)2, ïðè÷åì ý��åêò êðàòíîñòèñòîëêíîâåíèé îïèñûâàåòñÿ ñëàãàåìûì 2q1 � q2. Ïðèñêîðîñòè èîíà, ïàðàëëåëüíîé îñè ìîëåêóëû, ñíàðÿäïîñëåäîâàòåëüíî ñòàëêèâàåòñÿ ñ äâóìÿ àòîìàìè ìî�ëåêóëû è q1 = q2, ïîýòîìó q2 = q2jj = (2q1)2. Ïðèïåðïåíäèêóëÿðíîé îðèåíòàöèè îñè ìîëåêóëû äâèæó�ùèéñÿ ïî ïðÿìîëèíåéíîé òðàåêòîðèè èîí ñòàëêèâà�åòñÿ ëèáî ñ îäíèì àòîìîì ìîëåêóëû, ëèáî ñ äðóãèì,òîãäà ëèáî q1 6= 0 è q2 = 0, ëèáî q1 = 0 è q2 6= 0. Âýòèõ ñëó÷àÿõ ëèáî q2 = q2? = q21, ëèáî q2 = q2? = q22,÷òî ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî âñåì òðàåêòîðèÿì ïðèâî�äèò [13℄ ê ïðèìåðíî äâóêðàòíîé ðàçíèöå ìåæäó çíà�÷åíèÿìè ý��åêòèâíîãî òîðìîæåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþ�ùèìè ïàðàëëåëüíîé è ïåðïåíäèêóëÿðíîé îðèåíòà�öèÿì ìîëåêóëû. Íåòðóäíî óáåäèòüñÿ, ÷òî â ñëó÷àåâûáîðà N -àòîìíîé ëèíåéíîé ìîëåêóëû (ñîñòîÿùåéèç N îäèíàêîâûõ àòîìîâ) ý��åêòèâíîå òîðìîæå�íèå âîçðàñòàåò ïðèìåðíî â N ðàç ïðè ïåðåõîäå îòïåðïåíäèêóëÿðíîé îðèåíòàöèè ìîëåêóëû ê ïàðàë�ëåëüíîé ïðè óñëîâèè, ÷òî ñíàðÿä, âîçáóæäåííûé âðåçóëüòàòå ñòîëêíîâåíèÿ ñ ïåðâûì ÿäðîì ìîëåêó�ëû, íå óñïåâàåò ðåëàêñèðîâàòü â îñíîâíîå ñîñòîÿíèåè ïðåòåðïåâàåò ñòîëêíîâåíèå ñî âñåìè îñòàëüíûìèÿäðàìè ìîëåêóëû, íàõîäÿñü â âîçáóæäåííîì ñîñòî�ÿíèè. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ý��åêò êðàòíîñòè ñòîëêíî�âåíèé îòíîñèòñÿ òîëüêî ê ïîòåðÿì ýíåðãèè íà âîç�áóæäåíèå ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê ñíàðÿäà, òîãäà êàêïîòåðè ýíåðãèè íà âîçáóæäåíèå ýëåêòðîíîâ ìèøå�íè íå èçìåíÿþòñÿ [13℄ çà ñ÷åò êðàòíîñòè ñòîëêíî�âåíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, â ýòîì ñëó÷àå ïðè ïîñëåäî�âàòåëüíîì ñòîëêíîâåíèè ñ êàæäûì èç äâóõ àòîìîâìîëåêóëû èìïóëüñû q1 è q2 ïåðåäàþòñÿ ðàçíûì àòî�ìàì, ïîýòîìó èõ íå ñëåäóåò ñêëàäûâàòü äëÿ âû÷èñ�ëåíèÿ îáùèõ ïîòåðü: ýëåêòðîíû ïåðâîãî àòîìà ïîëó�÷àþò èìïóëüñ q1, à âòîðîãî � q2, è ïîòåðè ýíåðãèèïðîïîðöèîíàëüíû q21 + q22. ßñíî, ÷òî àíàëîãè÷íûåàðãóìåíòû ñïðàâåäëèâû è äëÿ ñòîëêíîâåíèé äîñòà�òî÷íî áûñòðûõ ñòðóêòóðíûõ èîíîâ ñ ìîëåêóëàìè,ñîñòîÿùèìè áîëåå ÷åì èç äâóõ àòîìîâ, ëèáî ñ áî�ëåå ñëîæíûìè ìèøåíÿìè (íàïðèìåð, ñ íàíîòðóáêà�ìè). Ïîòåðè ýíåðãèè íà âîçáóæäåíèå ýëåêòðîííûõîáîëî÷åê ñíàðÿäà ïðîïîðöèîíàëüíû ÷èñëó ýëåêòðî�íîâ íà îáîëî÷êàõ ñíàðÿäà. Èìåííî ýòî è îáóñëîâèëîâûáîð â äàííîé ñòàòüå â êà÷åñòâå ñíàðÿäîâ ìíîãî�ýëåêòðîííûõ ñòðóêòóðíûõ èîíîâ, äëÿ êîððåêòíîãîîïèñàíèÿ ñòîëêíîâåíèé êîòîðûõ íåîáõîäèìî èñïîëü�çîâàòü íåïåðòóðáàòèâíûå ïîäõîäû. Â ðàáîòå [13℄ íà844



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009 Ý��åêòèâíîå òîðìîæåíèå áûñòðûõ òÿæåëûõ ñòðóêòóðíûõ èîíîâ : : :îñíîâå ïîäõîäà [10℄ ðàçâèòà íåïåðòóðáàòèâíàÿ òåî�ðèÿ ïîòåðü ýíåðãèè áûñòðûìè òÿæåëûìè ñòðóêòóð�íûìè èîíàìè ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ äâóõàòîìíûìèìîëåêóëàìè ñ ó÷åòîì âñåâîçìîæíûõ, â òîì ÷èñëåìíîãîêðàòíûõ, âîçáóæäåíèé è èîíèçàöèè êàê ñíà�ðÿäà, òàê è ìèøåíè.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå íà îñíîâå îáîáùåíèÿ íàìíîãîàòîìíûå ìèøåíè íåïåðòóðáàòèâíîé òåîðèè[13℄ ðàçâèò íåïåðòóðáàòèâíûé ìåòîä ðàñ÷åòîâ ïî�òåðü ýíåðãèè áûñòðûìè òÿæåëûìè âûñîêîçàðÿäíû�ìè ñòðóêòóðíûìè èîíàìè ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñîñëîæíûìè ìíîãîàòîìíûìè ìîëåêóëàìè è íàíî÷àñ-òèöàìè ñ ó÷åòîì âñåâîçìîæíûõ âîçáóæäåíèé è èîíè�çàöèè êàê ñíàðÿäà, òàê è ìèøåíè. Ñóùåñòâåííîãîóïðîùåíèÿ çàäà÷è óäàëîñü äîñòè÷ü ïóòåì ðàññìîò�ðåíèÿ èîíîâ âûñîêèõ çàðÿäîâ è ìíîãîýëåêòðîííûõìèøåíåé. Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû çàâèñèìîñòåé ý��åê�òèâíîãî òîðìîæåíèÿ îò îðèåíòàöèè ìèøåíè îòíîñè�òåëüíî íàïðàâëåíèÿ äâèæåíèÿ ñíàðÿäà. Çàâèñèìî�ñòè ñîäåðæàò õàðàêòåðíûå ïèêè, ñîîòâåòñòâóþùèåòàêèì îðèåíòàöèÿì ìèøåíè, äëÿ êîòîðûõ íà îäíîéïðÿìîé, ïàðàëëåëüíîé ñêîðîñòè ñíàðÿäà, ðàñïîëàãà�þòñÿ äâà èëè íåñêîëüêî àòîìîâ ìèøåíè. Â êà÷åñòâåïðèìåðîâ ðàññìîòðåíû ïîòåðè ýíåðãèè ïðè ñòîëêíî�âåíèÿõ ñ ìîëåêóëîé XeF4 è íàíîòðóáêîé C300. Ïîêà�çàíî, ÷òî ý��åêò êðàòíîñòè ñòîëêíîâåíèé ïðèâîäèòê çíà÷èòåëüíûì èçìåíåíèÿì ý��åêòèâíîãî òîðìî�æåíèÿ ïðè èçìåíåíèè îðèåíòàöèè ìèøåíè, ïðè õàî�òè÷åñêîé æå îðèåíòàöèè ýòîò ý��åêò ìàëîçíà÷èòå�ëåí. 2. ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀÑîãëàñíî ðàáîòàì [10; 13℄, ïîòåðè ýíåðãèè ñ ó÷å�òîì âñåâîçìîæíûõ, â òîì ÷èñëå ìíîãîýëåêòðîííûõ,âîçáóæäåíèé è èîíèçàöèè ìèøåíè è ñíàðÿäà ìîæíîçàïèñàòü â âèäå � = �(p) + �(t): (1)Çäåñü �(p) � ïîòåðè ýíåðãèè íà âîçáóæäåíèå èèîíèçàöèþ ýëåêòðîíîâ ñíàðÿäà ìèøåíüþ ïðè ïðî�èçâîëüíîé (ò. å. ïîëó÷åííîé ïóòåì ñóììèðîâàíèÿ ïîïîëíîìó íàáîðó âñåõ êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðî�íîâ ìèøåíè) ñóäüáå ýëåêòðîíîâ ìèøåíè; àíàëîãè÷�íî �(t) � ïîòåðè ýíåðãèè íà âîçáóæäåíèå è èîíè�çàöèþ ýëåêòðîíîâ ìèøåíè ñíàðÿäîì ïðè ïðîèçâîëü�íîé ñóäüáå ýëåêòðîíîâ ñíàðÿäà. Ïðè ýòîì äëÿ íà�øèõ öåëåé äîñòàòî÷íî âû÷èñëèòü òîëüêî �(p), ïî�ñêîëüêó �(t) íå ñîäåðæèò âêëàäà êðàòíîñòè ñòîëê�íîâåíèé. Â êà÷åñòâå ñíàðÿäîâ áóäåì ðàññìàòðèâàòüáûñòðûå ñòðóêòóðíûå âûñîêîçàðÿäíûå èîíû, à â êà�

÷åñòâå ìèøåíåé � ñëîæíûå ìíîãîàòîìíûå ìîëåêó�ëû, ñîñòîÿùèå èç ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìîâ. Â òà�êèõ ìîëåêóëàõ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü ìàëî îòëè÷à�åòñÿ îò ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè èçîëèðîâàííûõ àòî�ìîâ, ïîñêîëüêó ïðè èõ îáúåäèíåíèè â ìîëåêóëó íàè�áîëüøåå èçìåíåíèå ïðåòåðïåâàåò ýëåêòðîííàÿ ïëîò�íîñòü âíåøíèõ � âàëåíòíûõ � ýëåêòðîíîâ, ÷èñëîêîòîðûõ íå âåëèêî ïî ñðàâíåíèþ ñ îáùèì ÷èñëîìàòîìíûõ ýëåêòðîíîâ. Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü æå ïî�äàâëÿþùåãî êîëè÷åñòâà îñòàëüíûõ � îñòîâíûõ �ýëåêòðîíîâ èñêàæàåòñÿ ñëàáî. Ó÷èòûâàåìûå âåëè�÷èíîé �(p) ñå÷åíèÿ íåóïðóãèõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõî�äÿùèõ â ýëåêòðîííûõ îáîëî÷êàõ ñíàðÿäà, âûðàæà�þòñÿ [10�12℄ ÷åðåç ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ ìèøåíè.Ïîýòîìó âëèÿíèåì ¾ìîëåêóëÿðíîñòè¿ ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû ìèøåíè íà âåëè÷èíó ñå÷åíèé ìîæíî ïðå�íåáðå÷ü [13℄ è ðàññ÷èòûâàòü ñå÷åíèÿ äëÿ ìèøåíåéâ âèäå ìíîãîàòîìíûõ ìîëåêóë, �îðìàëüíî ñîñòàâ�ëåííûõ èç èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ, áåç èñêàæåíèÿèõ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê. Âñå äàëüíåéøèå âûêëàä�êè áóäåì ïðîâîäèòü èìåííî äëÿ òàêîé ìîäåëè ìî�ëåêóëû, ââèäó âîçìîæíîñòè âûïîëíåíèÿ íàãëÿäíûõàíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé è íåçíà÷èòåëüíîãî (ñì.ðàçä. 3) èçìåíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ïðè èñïîëüçîâàíèèìîäåëè Òîìàñà �Ôåðìè äëÿ îïèñàíèÿ ìîëåêóëû.Ñîãëàñíî ðàáîòàì [10; 11℄, ñå÷åíèå ïåðåõîäà ýëåê�òðîíîâ ñíàðÿäà èç ñîñòîÿíèÿ j0i â ñîñòîÿíèå jkiïðè ïðîèçâîëüíîé ñóäüáå ýëåêòðîíîâ ìèøåíè ìîæåòáûòü íàéäåíî â ïðèáëèæåíèè ýéêîíàëà:� = Z ������
k��1� exp0�� iv 1Z�1 U dX1A��0�������2 db; (2)ãäå v � ñêîðîñòü ñíàðÿäà, U � ýíåðãèÿ âçàèìîäåé�ñòâèÿ ýëåêòðîíîâ íàëåòàþùåãî èîíà ñ ìîëåêóëîé,îïèñûâàåìîé êàê ïðîòÿæåííûé çàðÿä, îñüX íàïðàâ�ëåíà ïî âåêòîðó ñêîðîñòè v, ìèøåíü íåïîäâèæíà,R = (X;b) � êîîðäèíàòû ÿäðà ñíàðÿäà îòíîñèòåëü�íî íà÷àëà ñèñòåìû êîîðäèíàò. Ïðåäñòàâèì ïîòåíöè�àë âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ñíàðÿäà ñ ìèøåíüþâ âèäå ñóììû ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ îòäåëü�íûìè àòîìàìè, âõîäÿùèìè â ñîñòàâ ìèøåíè:U = NXm=1Um(Rm; frpg): (3)Çäåñü N � ÷èñëî àòîìîâ â ìèøåíè, Um (Rm; frpg) �ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ èîíà ñ m-ì àòî�ìîì ìîëåêóëû, Rm = (Xm;bm) � êîîðäèíàòû ÿäðàñíàðÿäà îòíîñèòåëüíî ÿäðà m-ãî àòîìà ìèøåíè,bm � ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð îòíîñèòåëüíî m-ãî àòî�ìà, frpg � ñîâîêóïíîñòü (p = 1; 2; : : : ; NP ) êîîð�845



Â. È. Ìàòâååâ, Å. Ñ. �óñàðåâè÷, Ä. Í. Ìàêàðîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009äèíàò ýëåêòðîíîâ ñòðóêòóðíîãî èîíà-ñíàðÿäà îòíî�ñèòåëüíî ÿäðà ñíàðÿäà, NP � ïîëíîå ÷èñëî ýëåê�òðîíîâ â èîíå. Ýëåêòðîííóþ ïëîòíîñòü êàæäîãîàòîìà ìèøåíè áóäåì îïèñûâàòü â ìîäåëè [14℄ Äè�ðàêà �Õàðòðè �Ôîêà �Ñëåéòåðà, ñîãëàñíî êîòîðîéïðîñòðàíñòâåííàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííîãî çàðÿäà âàòîìå èìååò âèä�m (r) = �Zm4�r 3Xi=1 Am;i�2m;i exp (��m;ir) ;3Xi=1 Am;i = 1; (4)ãäå Zm � çàðÿä ÿäðà àòîìà ñ íîìåðîì m, Am;i è�m;i � ïîñòîÿííûå, òàáóëèðîâàííûå [14℄ äëÿ âñåõàòîìíûõ ýëåìåíòîâ (Zm = 1; 2; : : : ; 92). Òîãäà ñ ó÷å�òîì (4) ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ èîíà ñm-ì àòîìîì ìîëåêóëû ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà ââèäåUm (Rm; frpg) = � NPXp=1 ZmjRm + rpj �� 3Xi=1 Am;i exp (��m;i jRm + rpj) : (5)Äàëåå, ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ñîîòíîøåíèÿ (3) è (5),äëÿ ýéêîíàëüíîé �àçû â (2) ïîëó÷èì� = �1v 1Z�1 UdX = NXm=1�m; (6)�m = �1v 1Z�1 Um (Rm; frpg) dXm == 2Zmv NPXp=1 3Xi=1 Am;iK0 (�m;i jbm + spj) ; (7)ãäå K0 (z) � �óíêöèÿ Ìàêäîíàëüäà, sp � ïðîåêöèÿrp íà ïëîñêîñòü ïàðàìåòðà óäàðà. Ñîãëàñíî [10℄ �îð�ìóëà (2) ñ ýéêîíàëüíîé �àçîé (7) ïðèìåíèìà è â ñëó�÷àå ðåëÿòèâèñòñêèõ ñòîëêíîâåíèé è îïèñûâàåò ñå÷å�íèå ïåðåõîäà ýëåêòðîíîâ ñíàðÿäà èç ñîñòîÿíèÿ j0i âñîñòîÿíèå jki ïðè ïðîèçâîëüíîé ñóäüáå ýëåêòðîíîâìèøåíè ñ íåáîëüøîé îòíîñèòåëüíîé ïîãðåøíîñòüþîêîëî 1=NA, NA � ïîëíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â ìèøå�íè, äëÿ ìíîãîýëåêòðîííûõ ìèøåíåé NA � 1.Áóäåì ðàññìàòðèâàòü âûñîêîçàðÿäíûå ñòðóêòóð�íûå èîíû, âèäèìûé çàðÿä ZP êîòîðûõ ìíîãî áîëüøååäèíèöû (íàïðèìåð, äëÿ èîíà æåëåçà Fe10+ çàðÿä

ZP = 10). Òîãäà õàðàêòåðíûé ðàçìåð ýëåêòðîííîéøóáû èîíà áóäåò ìíîãî ìåíüøå õàðàêòåðíîãî ðàçìå�ðà íåéòðàëüíîãî àòîìà (âõîäÿùåãî â ñîñòàâ ìèøåíè)è ìîæíî ñ÷èòàòü ñðåäíåå ïîëå àòîìà îäíîðîäíûì íàðàçìåðàõ èîíà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ðàçëîæåíèþ ýéêî�íàëüíîé �àçû (7) ïî ìàëûì rp=b ñ èñïîëüçîâàíèåì�îðìóëûK0(�jb+ spj) � K0(�b)�K1(�b)�b � spb : (8)Ñëàãàåìîå K0(�b), êàê íå âûçûâàþùåå ýëåêòðîííûõïåðåõîäîâ, ìîæåò áûòü îïóùåíî, â ðåçóëüòàòå �îð�ìóëà (2) ïðè îðòîãîíàëüíûõ j0i è jki ïðèìåò âèä� = Z �����hkj exp �iq � NPXp=1 rp! j0i�����2 db: (9)Çäåñü âåêòîð q èìååò ñìûñë èìïóëüñà, ïåðåäàâàåìî�ãî ýëåêòðîíàì èîíà ïðè åãî ñòîëêíîâåíèè ñ ìèøå�íüþ, è ðàâåí q = NXm=1qm; (10)ãäå qm = 2Zmv 3Xi=1 �m;iAm;iK1(�m;ibm)bmbm (11)èìååò ñìûñë èìïóëüñà, ïåðåäàâàåìîãî êàæäîìóýëåêòðîíó ñíàðÿäà ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ m-ì àòîìîììîëåêóëû, K1(z) � �óíêöèÿ Ìàêäîíàëüäà. Äàëåå,�îðìàëüíî îáîáùàÿ íà N -àòîìíûé ïîòåíöèàë âû�êëàäêè, ïðèâåäåííûå â ðàáîòå [13℄ äëÿ âû÷èñëåíèÿ�(p) â ñëó÷àå äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû (äâóõàòîìíîãîïîòåíöèàëà), ïîëó÷èì ý��åêòèâíîå òîðìîæåíèå�(p) â âèäå �(p) = NP2 Z  NXm=1qm!2 db: (12)�àñêðûâàÿ â ïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ (12) êâàäðàòñóììû, çàïèøåì�(p) = NXm=1�(p)m +��; (13)ãäå �(p)m = NP2 Z q2mdbm; (14)î÷åâèäíî, èìååò ñìûñë ïîòåðü ýíåðãèè ïðè ñòîëêíî�âåíèè ñ m-ì èçîëèðîâàííûì àòîìîì ìîëåêóëû. Ñî�îòâåòñòâåííî, NPm=1�(p)m èìååò ñìûñë ñóììû ïîòåðü íà846



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009 Ý��åêòèâíîå òîðìîæåíèå áûñòðûõ òÿæåëûõ ñòðóêòóðíûõ èîíîâ : : :âñåõN èçîëèðîâàííûõ àòîìàõ ìîëåêóëû. Äëÿ îäèíà�êîâûõ àòîìîâ ñóììà NPm=1�(p)m åñòü ïðîñòî óìíîæåí�íûå íà ÷èñëî àòîìîâN ïîòåðè íà îäíîì èçîëèðîâàí�íîì àòîìå. Â �îðìóëå (13) ñëàãàåìîå�� = 12Xm;n��m;n (15)(ñð. [13℄) èìååò ñìûñë ïîòåðü ýíåðãèè çà ñ÷åò êðàò�íîñòè ñòîëêíîâåíèé,��m;n = NP2 Z (2qmqn) db: (16)Òàêèì îáðàçîì, ïîïðàâêà �� çà ñ÷åò êðàòíîñòèñòîëêíîâåíèé ñî âñåìè àòîìàìè ìèøåíè (â ðàìêàõìîäåëè íåçàâèñèìûõ àòîìîâ) òî÷íî è �îðìàëüíîâûðàæàåòñÿ ÷åðåç ñóììó ïîïðàâîê ��m;n çà ñ÷åòäâóêðàòíûõ ñòîëêíîâåíèé èîíà ñ ïàðîé àòîìîâ mè n, ñóììèðîâàíèå â �îðìóëå (15) âåäåòñÿ ïî âñåìâîçìîæíûì çíà÷åíèÿì m è n. Ïîýòîìó âû÷èñëåíèÿ��m;n àíàëîãè÷íû ðàñ÷åòàì [13℄ ïîïðàâêè �� äëÿäâóõàòîìíîé ìîëåêóëû. Èíòåãðèðîâàíèå â �îðìó�ëå (16) ïðîâîäèòñÿ ïî âñåé ïëîñêîñòè ïàðàìåòðà óäà�ðà è ìîæåò áûòü âûïîëíåíî àíàëèòè÷åñêè, ðåçóëü�òàò ýòîãî èíòåãðèðîâàíèÿ îáîçíà÷èì ��m;n(Lmn? ).Çäåñü Lmn? � àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà ïðîåêöèè íàïëîñêîñòü ïàðàìåòðà óäàðà ðàññòîÿíèÿ Lmn ìåæäóÿäðàìè m è n. Åñëè àòîìû m è n ðàçëè÷íû,��m;n(Lmn? ) = 8�NP ZmZnv2 3Xi;j=1 Am;iAn;j�2m;i � �2n;j �� ��2m;iK0 (�m;iLmn? )� �2n;jK0 (�n;jLmn? )� ; (17)ãäå Zm è Zn � çàðÿäû ÿäåð àòîìîâ ñ íîìåðàìè mè n. Ïåðåõîäÿ ê ïðåäåëó îäèíàêîâûõ àòîìîâ, êîãäàAm;i = An;i è �m;i ! �n;i (ïîñëå âûäåëåíèÿ ñëàãàå�ìûõ ñ i = j è ðàñêðûòèÿ â íèõ íåîïðåäåëåííîñòè ïîïðàâèëó Ëîïèòàëÿ) äëÿ Zm = Zn ïîëó÷èì��m;n(Lmn? ) = 8�NP Z2mv2 �� 242 3Xi;j=1;(i 6=j) Am;iAm;j�2m;i � �2m;j �2m;iK0 (�m;iLmn? ) ++ 3Xi=1 A2m;i�K0 (�m;iLmn? ) �� �m;iLmn?2 K1 (�m;iLmn? )�35 : (18)

Òàêèì îáðàçîì, ��m;n êàê �óíêöèÿ îò Lmn? ïðèíè�ìàåò êîíå÷íûå çíà÷åíèÿ ïðè âñåõ Lmn? çà èñêëþ÷åíè�åì Lmn? ! 0, êîãäà ��m;n âåäåò ñåáÿ êàê ln(1=Lmn? ).Òàêàÿ ðàñõîäèìîñòü ñâÿçàíà (êàê è â ñëó÷àå äâóõ�àòîìíîé ìèøåíè [13℄) ñ íåïðèìåíèìîñòüþ ïðèáëè�æåíèÿ îäíîðîäíîãî ïîëÿ è ðàçëîæåíèÿ (8) ïðè ìà�ëûõ (ìåíüøèõ õàðàêòåðíîãî ðàçìåðà 1=ZP ýëåêòðîí�íîé ¾øóáû¿ ñíàðÿäà) ïàðàìåòðàõ óäàðà îòíîñèòåëü�íî ÿäðàm ëèáî ÿäðà n. Â ðåçóëüòàòå, â òî÷êàõ ðàñïî�ëîæåíèÿ ÿäåð â ïëîñêîñòè ïàðàìåòðà óäàðà ïîÿâëÿ�þòñÿ äâå îñîáåííîñòè. Ïðè Lmn? ! 0 îáå îñîáåííîñòèñëèâàþòñÿ â ïëîñêîñòè ïàðàìåòðà óäàðà. Ïîýòîìó�îðìóëû (17) è (18) îïèñûâàþò ��m;n êàê �óíê�öèþ îò Lmn? ëèøü â îáëàñòè 1=ZP � Lmn? � Lmn.Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ��m;n â îáëàñòè 0 � Lmn? � 1=ZPñíà÷àëà íàéäåì��m;n = NP Z (qm � qn) dbïðè Lmn? = 0 â ñëó÷àå îäèíàêîâûõ àòîìîâ m è n,êîãäà qm = qn:��m;n(Lmn? = 0) = �(p)m + �(p)n = 2�(p)n = 2�(p)m : (19)Òàêèì îáðàçîì, ��m;n(Lmn? = 0) â ñëó÷àå ñòîëêíî�âåíèÿ ñ ïàðîé îäèíàêîâûõ àòîìîâ ðàâíî (ñð. ñ ðå�çóëüòàòàìè [13℄) óäâîåííûì ïîòåðÿì 2�(p)m íà îäíîìèçîëèðîâàííîì àòîìå, ãäå�(p)m = 4�Z2mNPv2 �� �ln (2am;mv)� 12�2 +�LZmBloh +�LZmMott� : (20)Çäåñü  = 1=p1� �2, � = v=,  � ñêîðîñòü ñâåòà,�LZmBloh è �LZmMott � ïîïðàâêè Áëîõà è Ìîòòà, çàâè�ñÿùèå îò çàðÿäà Zm, â ïîëå êîòîðîãî ðàññåèâàþòñÿïðèíàäëåæàùèå ñòðóêòóðíîìó èîíó ýëåêòðîíû; ïî�ñòîÿííûå am;m, òàêèå ÷òîln am;m == 3Xi;j=1(i 6=j)Am;iAm;j �2m;j ln�m;j��2m;i ln�m;i�2m;i��2m;j �� 3Xi=1 A2m;i ln ��m;ipe � : (21)Àíàëîãè÷íî, äëÿ ðàçíûõ àòîìîâ m è n��m;n(Lmn? = 0) = 8�NP Z2m;nv2 �� �ln (2am;nv)� �22 +�LZm;nBloh +�LZm;nMott� ; (22)847



Â. È. Ìàòâååâ, Å. Ñ. �óñàðåâè÷, Ä. Í. Ìàêàðîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009ãäå Z2m;n = ZmZn, àln am;n == 3Xi;j=1Am;iAn;j �2n;j ln�n;j � �2m;i ln�m;i�2m;i � �2n;j : (23)Ëåãêî óáåäèòüñÿ, ÷òî ln am;n ïåðåõîäèò â ln am;m äëÿîäèíàêîâûõ àòîìîâ, êîãäà Am;i = An;i è �m;i ! �n;i(ïîñëå âûäåëåíèÿ ñëàãàåìûõ ñ i = j è ðàñêðûòèÿ âíèõ íåîïðåäåëåííîñòè ïî ïðàâèëó Ëîïèòàëÿ).Îòìåòèì, ÷òî òåëåñíûé óãîë, â êîòîðîì ðàñïîëî�æåí âåêòîð Lmn (ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè ñ íî�ìåðàìè m è n), ñîîòâåòñòâóþùèé çíà÷åíèÿì Lmn? ,òàêèì ÷òî 0 � Lmn? � 1=ZP , ïðè ZP � 1 èìååò ïîðÿ�äîê âåëè÷èíû (1=ZP )2 è ìàë. Ïîýòîìó ìû ìîæåì àï�ïðîêñèìèðîâàòü �óíêöèþ ��m;n äëÿ âñåõ âîçìîæ�íûõ çíà÷åíèé 0 � Lmn? � Lmn ñëåäóþùèì îáðàçîì:��m;n = �1� exp�� (Lmn? )21=Z2P ����m;n(Lmn? ) ++ exp�� (Lmn? )21=Z2P ���m;n(Lmn? = 0): (24)Âû÷èñëåííàÿ ïî ýòîé �îðìóëå �óíêöèÿ ��m;n è,ñëåäîâàòåëüíî, �� =Xm;n��m;n=2(15), çàâèñÿò îò îðèåíòàöèè ìîëåêóëû. Ìû ðàññìàò�ðèâàëè ìîëåêóëû ñ ðàçëè÷íîé ïðîñòðàíñòâåííîéñòðóêòóðîé, ïîýòîìó îðèåíòàöèþ îïèñûâàëè óãëàìèÝéëåðà ', �,  [15℄. Äëÿ ýòîãî ìû ââåëè äâå ñèñòåìûêîîðäèíàò: ïîäâèæíóþ ñèñòåìó xyz, æåñòêî ñâÿçàí�íóþ ñ ìîëåêóëîé (îñü z áóäåì íàçûâàòü îñüþ ìîëå�êóëû), è íåïîäâèæíóþ � XY Z, îñü Z êîòîðîé íà�ïðàâëåíà âäîëü ñêîðîñòè v èîíà, òîãäà óãîë � ìåæ�äó îñüþ z è íàïðàâëåíèåì v áóäåì íàçûâàòü óãëîìâûñòðîåííîñòè îñè ìîëåêóëû. Âû÷èñëÿåìàÿ ïî �îð�ìóëå (15) �óíêöèÿ �� çàâèñèò ëèøü îò óãëîâ � è , ò. å. �� = ��(�;  ), òàê êàê çàâèñèìîñòü îò ',î÷åâèäíî, èñ÷åçàåò â ðåçóëüòàòå èíòåãðèðîâàíèÿ ïîïàðàìåòðó óäàðà.Ñêëàäûâàÿ �� ñ íåçàâèñÿùèìè îò óãëîâ îðèåí�òàöèè ìèøåíè ïîòåðÿìè íà âñåõ èçîëèðîâàííûõ àòî�ìàõ NPm=1�(p)m , âõîäÿùèõ â ñîñòàâ ìîëåêóëû, ïîëó÷èìçàâèñÿùèå îò óãëîâ îðèåíòàöèè ïîòåðè ýíåðãèè (13)ñ ó÷åòîì ý��åêòà êðàòíîñòè ñòîëêíîâåíèé:�(p)(�;  ) = NXm=1�(p)m +��(�;  ): (25)

�åçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ óäîáíî ïðîèëëþ�ñòðèðîâàòü ïóòåì ââåäåíèÿ îòíîñèòåëüíîé âåëè÷è�íû ý��åêòèâíîãî òîðìîæåíèÿ�(�;  ) = �(p)(�;  )NXm=1�(p)m = NXm=1�(p)m +��(�;  )NXm=1�(p)m : (26)Âû÷èñëÿåìàÿ ïî ýòîé �îðìóëå âåëè÷èíà �, ñîãëàñ�íî (12) è (11), íå çàâèñèò îò çàðÿäà èîíà ZP (çàèñêëþ÷åíèåì óêàçàííîãî âûøå óñëîâèÿ ZP � 1) èîò ÷èñëà NP ýëåêòðîíîâ â èîíå. Òàêèì îáðàçîì, ðàñ�÷åòû îòíîñèòåëüíîé âåëè÷èíû ý��åêòèâíîãî òîðìî�æåíèÿ ìîæíî âûïîëíÿòü, çàäàâàÿ ëèøü ïàðàìåòðûìèøåíè è ýíåðãèþ äâèæåíèÿ èîíà.Áóäåì ðàññ÷èòûâàòü �� â òðåõ ñëó÷àÿõ: 1) çà�âèñèìîñòü �� îò óãëà âûñòðîåííîñòè � ïðè �èêñè�ðîâàííîì  , ðåçóëüòàò òàêîãî ðàñ÷åòà áóäåì îáîçíà�÷àòü ��(�); 2) çàâèñèìîñòü �� îò óãëà âûñòðîåííî�ñòè � ïîñëå óñðåäíåíèÿ ïî óãëó  (â ïðåäïîëîæåíèèðàâíîâåðîÿòíîñòè åãî çíà÷åíèé), ðåçóëüòàò òàêîãîóñðåäíåíèÿ áóäåì îáîçíà÷àòü��(�); 3) çíà÷åíèÿ ��ïîñëå óñðåäíåíèÿ ïî îáîèì óãëàì îðèåíòàöèè ìîëå�êóëû � è  (â ïðåäïîëîæåíèè ðàâíîâåðîÿòíîñòè èõçíà÷åíèé), ðåçóëüòàò òàêîãî óñðåäíåíèÿ áóäåì îáî�çíà÷àòü ��. Ñîîòâåòñòâåííî, äëÿ ýòèõ òðåõ ñëó÷àåâáóäåì ðàññ÷èòûâàòü îòíîñèòåëüíûå âåëè÷èíû:�(�) = 1 +��(�). NXm=1�(p)m ; (27)�(�) = 1 +��(�). NXm=1�(p)m ; (28)� = 1 +��. NXm=1�(p)m : (29)Ìû ïðîâåëè ðàñ÷åòû îòíîñèòåëüíîé âåëè÷èíûý��åêòèâíîãî òîðìîæåíèÿ ñòðóêòóðíûõ èîíîâ äëÿðÿäà ìíîãîàòîìíûõ ìîëåêóë â çàâèñèìîñòè îò óãëîâîðèåíòàöèè ìîëåêóë. ßñíî, ÷òî ìàêñèìóìû, îáóñëîâ�ëåííûå ó÷åòîì êðàòíîñòè ñòîëêíîâåíèé, áóäóò íà�áëþäàòüñÿ íà ãðà�èêàõ ïðè òàêèõ îðèåíòàöèÿõ ìî�ëåêóëû, ïðè êîòîðûõ äâà èëè áîëåå àòîìîâ ìèøåíèðàñïîëîæàòñÿ íà îäíîé ïðÿìîé, ïàðàëëåëüíîé ñêîðî�ñòè ñíàðÿäà v. Äëÿ ñëîæíûõ ìíîãîàòîìíûõ ìèøå�íåé òàêèõ ïðÿìûõ, ïàðàëëåëüíûõ v è ïðîõîäÿùèõ÷åðåç äâà èëè áîëåå àòîìîâ ìèøåíè, ìîæåò áûòüíåñêîëüêî. Âûñîòà ìàêñèìóìîâ îòíîñèòåëüíîé âåëè�÷èíû ý��åêòèâíîãî òîðìîæåíèÿ ìîæåò áûòü îöåíå�íà ïî ïðîñòîé �îðìóëå:848



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009 Ý��åêòèâíîå òîðìîæåíèå áûñòðûõ òÿæåëûõ ñòðóêòóðíûõ èîíîâ : : :�max = 1 + 12Xi;j ��i;j(Lij? = 0)NXm=1�(p)m �
� 1 + X� 24Xi;j2�ZiZj35NXm=1Z2m ; (30)ãäå � � íîìåðà ïðÿìûõ ëèíèé (ïàðàëëåëüíûõ ïðèäàííîé îðèåíòàöèè ìèøåíè ñêîðîñòè ñíàðÿäà v), òà�êèõ ÷òî íà êàæäîé ëèíèè íàõîäÿòñÿ äâà èëè áîëååàòîìîâ ìèøåíè. Èíäåêñû i; j 2 � � íîìåðà àòîìîâ,ðàñïîëîæåííûõ íà ëèíèè ñ íîìåðîì �. Ñóììèðîâà�íèå Pi;j2� ïðîâîäèòñÿ íåçàâèñèìî ïî èíäåêñàì i è j,íî ïðè ýòîì ó÷èòûâàþòñÿ òîëüêî íîìåðà àòîìîâ,ðàñïîëîæåííûõ íà ïðÿìîé ëèíèè ñ íîìåðîì �, äà�ëåå ïðîâîäèòñÿ ñóììèðîâàíèå ïî âñåì òàêèì ëèíè�ÿì. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ïî �îðìóëå (30) ìîãóò áûòüîöåíåíû ëèøü �max � çíà÷åíèÿ �(�) â òî÷êàõ ìàêñè�ìóìîâ. Åñëè ïðè íåêîòîðîé îðèåíòàöèè ìèøåíè íåòïðÿìûõ ëèíèé (ïàðàëëåëüíûõ v), ïðîõîäÿùèõ ÷åðåçäâà èëè áîëåå àòîìîâ ìèøåíè, òî ïðè äàííîé îðèåí�òàöèè ìèøåíè íåò ìàêñèìóìîâ ý��åêòèâíîãî òîð�ìîæåíèÿ, îáóñëîâëåííûõ ó÷åòîì êðàòíîñòè ñòîëêíî�âåíèé.Ôîðìóëà (30) ïîëó÷åíà èç (27) ïóòåì çàìåíû �(p)mè ��i;j(Lij? = 0), ðàññ÷èòûâàåìûõ ïî �îðìóëàì (20)è (22), íà èõ çíà÷åíèÿ â ïðèáëèæåíèè ¾áîëüøèõ ëî�ãàðè�ìîâ¿, êîãäà ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ln (2v)� 1 è ìîæ�íî ïðåíåáðå÷ü ñëàãàåìûìè �2=2, ln am;n è ïîïðàâ�êàìè Áëîõà è Ìîòòà, âíîñÿùèìè îáùèé âêëàä ïî�ðÿäêà 1. Ïîýòîìó ïîãðåøíîñòü �îðìóëû (30) ìîæíîîöåíèòü êàê âåëè÷èíó ïîðÿäêà 1= ln (2v). Îòìåòèì,÷òî äëÿ ëèíåéíûõ ìèøåíåé, ñîñòîÿùèõ èç îäèíàêî�âûõ ðàñïîëîæåííûõ íà îäíîé ïðÿìîé àòîìîâ, �îð�ìóëà (30) ÿâëÿåòñÿ òî÷íîé è, íàïðèìåð, äëÿ ìîëåêó�ëû, ñîñòîÿùåé èç N îäèíàêîâûõ àòîìîâ,�max = 1 +N(N � 1)=N = N:Çàáåãàÿ âïåðåä (ñì. íèæå ñðàâíåíèå ñ ÷èñëåííûìèðåçóëüòàòàìè), ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî äëÿ âñåõ ðàñ�ñ÷èòûâàåìûõ íàìè ìíîãîàòîìíûõ ìîëåêóë ïîãðåø�íîñòü, âíîñèìàÿ �îðìóëîé (30), ñîñòàâëÿëà � 1%.Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ãðà�èêè çàâèñèìîñòåé�(�) è �(�) îò óãëà âûñòðîåííîñòè � äëÿ ïëîñêîéìîëåêóëû XeF4, ïðåäñòàâëÿþùåé ñîáîé êâàäðàò, ââåðøèíàõ êîòîðîãî íàõîäÿòñÿ àòîìû �òîðà, à â öåí�òðå � àòîì êñåíîíà. Â êà÷åñòâå îñè ìîëåêóëû íà�ìè âûáðàíà îäíà èç äèàãîíàëåé êâàäðàòà, ïðè÷åì
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�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè �(�) (à) è �(�) (á ) äëÿìîëåêóëû XeF4 ïðè ýíåðãèè èîíà Fe10+, ðàâíîé1000 ÌýÂ/íóêëîíïðåäïîëàãàåòñÿ òàêîé âûáîð �èêñèðîâàííîãî çíà÷å�íèÿ óãëà  = 0, ÷òî ïðè ðàñ÷åòàõ �(�) ñêîðîñòü èîíàv ëåæèò â ïëîñêîñòè ìîëåêóëû. Êàê âèäíî íà ðèñ. 1ãðà�èê �(�) ñîäåðæèò ïÿòü ïèêîâ, òðè èç êîòîðûõïðèíèìàþò îäèíàêîâîå çíà÷åíèå 1.63 â ìàêñèìóìåïðè óãëàõ � = 0, 90Æ, 180Æ è ñîîòâåòñòâóþò ðàñïî�ëîæåíèþ (â ïðÿìîì èëè îáðàòíîì ïîðÿäêå) òðîåêàòîìîâ F�Xe�F ïàðàëëåëüíî ñêîðîñòè èîíà, à äâàîñòàâøèõñÿ ìàêñèìóìà âåëè÷èíîé 1.10 ïðè � = 45Æ,135Æ ñîîòâåòñòâóþò ðàñïîëîæåíèþ ïàðàëëåëüíî ñêî�ðîñòè èîíà äâóõ ïàð àòîìîâ �òîðà. Çíà÷åíèÿ ýòèõìàêñèìóìîâ ìîæíî îöåíèòü è ïî �îðìóëå (30). Òàê,â ñëó÷àå ïåðâîãî ìàêñèìóìà âäîëü ñêîðîñòè èîíàíåò ïðÿìûõ, íà êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû äâà àòîìà, èåñòü òîëüêî îäíà ïðÿìàÿ, íà êîòîðîé ðàñïîëîæåíûòðè àòîìà: äâà àòîìà F è ïîñåðåäèíå ìåæäó íèìèàòîì Xe. Ïîýòîìó, ó÷èòûâàÿ, ÷òî ZF = 9, à ZXe = 54,ñîãëàñíî (30) ïîëó÷èì:�max � 1 + 2 � 2ZFZXe + 2Z2F4Z2F + Z2Xe = 1:65:2 ÆÝÒÔ, âûï. 5 (11) 849
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�èñ. 2. Âíåøíèé âèä íàíîòðóáêè C300 ñ êèðàëüíî-ñòüþ (6; 6)Äâà îñòàâøèõñÿ ìàêñèìóìà ïðè � = 45Æ, 135Æ, êàêáûëî ñêàçàíî ðàíåå, îáóñëîâëåíû äâóìÿ ïàðàìè àòî�ìîâ �òîðà, ðàñïîëîæåííûìè íà äâóõ ïàðàëëåëüíûõïðÿìûõ, ïîýòîìó äëÿ íèõ ñîãëàñíî (30):�max � 1 + 2Z2F4Z2F + Z2Xe + 2Z2F4Z2F + Z2Xe = 1:10:Çàâèñèìîñòü �(�) òàêæå ñîäåðæèò ïÿòü ïèêîâ, îä�íàêî ïèêè ïðè ïðîìåæóòî÷íûõ óãëàõ � = 45Æ; 90Æ,135Æ ñóùåñòâåííî ìåíüøå ïî ñðàâíåíèþ ñ ñîîòâåò�ñòâóþùèìè ïèêàìè �óíêöèè �(�), ïîñêîëüêó ïîëó�÷åíû ïóòåì óñðåäíåíèÿ �(�) (ïðè �èêñèðîâàííîìçíà÷åíèè óãëà �) ïî óãëó  (â ïðåäïîëîæåíèè ðàâ�íîâåðîÿòíîñòè åãî çíà÷åíèé), òîãäà êàê òàêîå óñðåä�íåíèå ïðè óãëàõ � = 0; 180Æ, î÷åâèäíî, íå âëèÿåò íàâåëè÷èíó ñîîòâåòñòâóþùèõ ïèêîâ.Ïîìèìî ðàññìîòðåííîé âûøå äîâîëüíî ïðîñòîéìîëåêóëû ìû ïðîâåëè ðàñ÷åò çíà÷åíèé �(�) è �(�)äëÿ áîëåå ñëîæíîé ñòðóêòóðû ìèøåíè � íàíîòðóá�êè C300 äèàìåòðîì 8�A (ñì. ðèñ. 2), îáëàäàþùåé êè�ðàëüíîñòüþ (6; 6). Êà÷åñòâåííî ðàçíèöà â ïîâåäåíèèïèêîâ âåëè÷èí �(�) è �(�) òàêàÿ æå, êàê è â ñëó�÷àå ìîëåêóëû XeF4. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ �(�)è �(�) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 3. Â êà÷åñòâå îñè âûáðà�íà ãëàâíàÿ îñü ñèììåòðèè íàíîòðóáêè. �àññìàòðè�âàåìàÿ íàìè íàíîòðóáêà ñîñòîèò èç 12 ïÿòèóãîëü�íûõ è 140 øåñòèóãîëüíûõ ãðàíåé. Èç ðèñ. 3 âèäíî,÷òî ãðà�èê �(�) äëÿ C300, êàê è ñëåäîâàëî îæèäàòü,ñîäåðæèò çíà÷èòåëüíîå êîëè÷åñòâî ïèêîâ è ñðåäèíèõ äâà îñíîâíûõ ïèêà âáëèçè óãëîâ � = 0; 180Æ ñîçíà÷åíèÿìè �(�) â ìàêñèìóìå, ðàâíûìè 9.11 (çíà÷å�íèå, ðàññ÷èòàííîå ïî �îðìóëå (30), ðàâíî 9.16). Ïðè� = 90Æ çíà÷åíèå �(�) ðàâíî 1.34 (èëè 1.35 ïî �îðìó�ëå (30)). Òàêèì îáðàçîì, â ñîîòâåòñòâèè ñ îïðåäåëå�íèÿìè (27), (28) îòíîñèòåëüíîé âåëè÷èíû ý��åêòèâ�íîãî òîðìîæåíèÿ ìîãóò áûòü ñäåëàíû ñëåäóþùèåâûâîäû. Ïðè èçìåíåíèè îðèåíòàöèè îñè íàíîòðóá�êè îò ïåðïåíäèêóëÿðíîé äî ïàðàëëåëüíîé ñêîðîñòèèîíà ïîòåðè ýíåðãèè íà âîçáóæäåíèå è èîíèçàöèþ
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè �(�) (à) è �(�) (á ) äëÿ íà-íîòðóáêè C300 ïðè ýíåðãèè èîíà Fe5+, ðàâíîé10000 ÌýÂ/íóêëîíýëåêòðîíîâ ñíàðÿäà âîçðàñòàþò ïðèìåðíî â 6.8 ðàç.Ïðè ïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèè îñè íàíîòðóáêè ïî�òåðè ýíåðãèè íà âîçáóæäåíèå è èîíèçàöèþ ýëåêòðî�íîâ ñíàðÿäà ñ ó÷åòîì ý��åêòà êðàòíîñòè ñòîëêíîâå�íèé îêàçûâàþòñÿ â 9.11 ðàç áîëüøå íåçàâèñÿùèõ îòîðèåíòàöèè ñóììàðíûõ ïîòåðü ýíåðãèè NPm=1�(p)m íàîòäåëüíûõ àòîìàõ íàíîòðóáêè. Ïðè ïåðïåíäèêóëÿð�íîé îðèåíòàöèè îñè íàíîòðóáêè ýòî óâåëè÷åíèå çàñ÷åò êðàòíîñòè ñòîëêíîâåíèé ñîñòàâëÿåò 1.34 ðàçà.Íà ïðàêòèêå îáû÷íî èçìåðÿþò ïîòåðè ýíåðãèè ïðèõàîòè÷íîé îðèåíòàöèè ìèøåíåé. Ïîýòîìó ìû ïðîâå�ëè ðàñ÷åòû óñðåäíåííîé ïî âñåì îðèåíòàöèÿì ìèøå�íåé âåëè÷èíû � â ïðåäïîëîæåíèè ðàâíîâåðîÿòíîãîðàñïðåäåëåíèÿ ïî óãëàì:� = �Z0 �(�)12 sin � d�: (31)Îêàçàëîñü, ÷òî ïðè õàîòè÷åñêîé îðèåíòàöèè ìèøå�íåé îòëè÷èå � îò åäèíèöû ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíó,850



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009 Ý��åêòèâíîå òîðìîæåíèå áûñòðûõ òÿæåëûõ ñòðóêòóðíûõ èîíîâ : : :ìåíüøóþ 0.5%. Òàêèì îáðàçîì, ý��åêò êðàòíîñòèñòîëêíîâåíèé ìîæåò âíîñèòü çàìåòíûé âêëàä ëèøüïðè íàëè÷èè âûñòðîåííîñòè ìèøåíåé âäîëü êàêî�ãî-ëèáî íàïðàâëåíèÿ.3. ÓÑËÎÂÈß Ï�ÈÌÅÍÈÌÎÑÒÈ ÏÎÄÕÎÄÀÍàøå ðàññìîòðåíèå ñïðàâåäëèâî äëÿ èîíîâ áîëü�øèõ çàðÿäîâ ZP � 1 è íåéòðàëüíûõ ìèøåíåé, îáðà�çîâàííûõ èç ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìîâ, ÷òî òðåáóåòâûïîëíåíèÿ íåðàâåíñòâ Zt � 1, ãäå t = 1; 2; : : : ; N �íîìåðà àòîìîâ, âõîäÿùèõ â ñîñòàâ N -àòîìíîé ìèøå�íè. Âû÷èñëåíèå ñå÷åíèé îñíîâàíî íà ïðèáëèæåíèèýéêîíàëà, óñëîâèÿ ïðèìåíèìîñòè êîòîðîãî ñîñòîÿò âñëåäóþùåì: êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ñíàðÿäà E ïðåä�ïîëàãàåòñÿ íàñòîëüêî áîëüøîé, ÷òî E � U è kL� 1,ãäå U � ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ñíàðÿäà è ìèøåíè,k � èìïóëüñ ñíàðÿäà, L� ðàäèóñ âçàèìîäåéñòâèÿ U .Â íàøåì ñëó÷àå íåéòðàëüíûõ ìèøåíåé ñ ðàçìåðàìè,ìíîãî áîëüøèìè ðàçìåðîâ ñíàðÿäà, â êà÷åñòâå îöåí�êè âåëè÷èíû L ìîæíî ïðèíÿòü õàðàêòåðíûå ðàçìå�ðû ìèøåíè. Ýòè óñëîâèÿ, î÷åâèäíî, âûïîëíåíû âíàøåì ñëó÷àå äëÿ áûñòðûõ èîíîâ, äâèæóùèõñÿ ñîñêîðîñòüþ v � 1. Êðîìå òîãî, äëÿ ñòîëêíîâåíèÿñëîæíûõ ñèñòåì íåîáõîäèìî äîáàâèòü óñëîâèÿ èçðàáîò [7; 16℄: çà âðåìÿ ñòîëêíîâåíèÿ ýëåêòðîíû ñíà�ðÿäà íå óñïåâàþò çàìåòíî èçìåíèòü ñâîåãî ïîëîæå�íèÿ îòíîñèòåëüíî ÿäðà ñíàðÿäà è ýëåêòðîíû ìèøå�íè íå óñïåâàþò çàìåòíî èçìåíèòü ñâîåãî ïîëîæåíèÿîòíîñèòåëüíî ïîêîÿùåéñÿ êàê öåëîå ìèøåíè, äðóãè�ìè ñëîâàìè, âðåìÿ ñòîëêíîâåíèÿ � � L=v äîëæíîáûòü íàìíîãî ìåíüøå �e � õàðàêòåðíûõ ýëåêòðîí�íûõ ïåðèîäîâ â ñèñòåìå ïîêîÿ äëÿ êàæäîé èç ñòàë�êèâàþùèõñÿ ñèñòåì, èëè L=v � �e. Âûïîëíåíèå ýòî�ãî óñëîâèÿ ïîçâîëÿåò, íàïðèìåð, îïèñûâàòü äâèæå�íèå ñíàðÿäà ïðè �èêñèðîâàííûõ ïîëîæåíèÿõ ýëåê�òðîíîâ ìèøåíè [16℄. Â ñëó÷àå ðåëÿòèâèñòñêèõ ñêîðî�ñòåé v ýòî óñëîâèå ñëåäóåò ïåðåïèñàòü êàêp1� v2=2L=v � �e:Äëÿ êàæäîãî êîíêðåòíîãî âûáîðà ñòàëêèâàþùèõñÿñèñòåì ìîæåò áûòü ïðîâåäåíà îöåíêà õàðàêòåðíûõïåðèîäîâ âðåìåíè �e. Åñëè æå èìåòü öåëüþ (ñì., íà�ïðèìåð, [11; 12℄) ðàññìîòðåíèå ñòîëêíîâåíèé ìíîãî�ýëåêòðîííûõ ñèñòåì, ó êîòîðûõ ïîäàâëÿþùåå ÷èñëîýëåêòðîíîâ íàõîäèòñÿ íà âåðõíèõ îáîëî÷êàõ ñ áîëü�øèìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè, òî õàðàêòåðíîå âðåìÿîáðàùåíèÿ ýëåêòðîíîâ íà îðáèòå �e ìîæíî ñ÷èòàòüïîðÿäêà 1.Âûáîð íàìè ìîäåëè èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ äëÿîïèñàíèÿ ìîëåêóë, ñîñòîÿùèõ èç ìíîãîýëåêòðîííûõ
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�èñ. 4. Îòíîñèòåëüíàÿ ðàçíîñòü Æ (�îðìóëà (32))ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ý��åêòèâíîãî òîðìîæåíèÿèîíà Fe10+ ñ ýíåðãèåé 1000 ÌýÂ/íóêëîí äëÿ äâóõìîäåëåé ìèøåíè â çàâèñèìîñòè îò óãëà �àòîìîâ, ïîçâîëÿþùèé ÿâíî âûäåëèòü ý��åêò êðàò�íîñòè ñòîëêíîâåíèé, ñòðîãî ãîâîðÿ, íóæäàåòñÿ âäîïîëíèòåëüíûõ êîììåíòàðèÿõ. Â êðàòêîì ñîîáùå�íèè [13℄ ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâñå÷åíèé îäíîêðàòíîé èîíèçàöèè âîäîðîäîïîäîáíîãîñíàðÿäà ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ äâóõàòîìíîé ìîëåêóëîéàçîòà, îïèñûâàåìîé â äâóõ ìîäåëÿõ: â ìîäåëè ìîëå�êóëû, �îðìàëüíî ñîñòàâëåííîé èç äâóõ èçîëèðîâàí�íûõ àòîìîâ, è â ìîäåëè Òîìàñà �Ôåðìè. Îêàçàëîñü,÷òî ðàçíèöà ñå÷åíèé îäíîêðàòíîé èîíèçàöèè, ðàñ�ñ÷èòàííûõ â ýòèõ äâóõ ìîäåëÿõ, ìåíüøå èëè ïîðÿä�êà îäíîãî ïðîöåíòà. Ïðè ýòîì â ý��åêòèâíîå òîðìî�æåíèå âõîäÿò íå òîëüêî ñå÷åíèÿ îäíîêðàòíîé èîíè�çàöèè, íî è ñå÷åíèÿ âñåâîçìîæíûõ îäíîýëåêòðîí�íûõ è ìíîãîýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé è èîíèçàöèèñíàðÿäà. Ïîýòîìó ìû, èñïîëüçóÿ ðåçóëüòàòû ðàáî�òû [13℄, ïðîâåëè ðàñ÷åòû ý��åêòèâíîãî òîðìîæåíèÿ�(p) èîíà Fe10+ ñ ýíåðãèåé 1000 ÌýÂ/íóêëîí äëÿäâóõ ïðèâåäåííûõ âûøå ìîäåëåé äâóõàòîìíîé ìîëå�êóëû àçîòà. Ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ äâóõìîäåëåé ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ óäîáíî ïðåäñòàâèòü,ââåäÿ îòíîñèòåëüíóþ ðàçíîñòüÆ = (�(p)IA � �(p)TF )=�(p)IA; (32)ãäå �(p)IA � ý��åêòèâíîå òîðìîæåíèå �(p), âû÷èñëåí�íîå â ìîäåëè ìîëåêóëû, �îðìàëüíî ñîñòàâëåííîéèç äâóõ èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ; �(p)TF � ý��åê�òèâíîå òîðìîæåíèå �(p), âû÷èñëåííîå â ìîäåëèÒîìàñà �Ôåðìè. Êàê ñëåäóåò èç ðàáîòû [13℄, îïðå�äåëåííóþ ïî �îðìóëå (32) âåëè÷èíó Æ ìîæíîñ÷èòàòü íå çàâèñÿùåé îò çàðÿäà èîíà ZP è ñëàáî851 2*



Â. È. Ìàòâååâ, Å. Ñ. �óñàðåâè÷, Ä. Í. Ìàêàðîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009(ëîãàðè�ìè÷åñêè) çàâèñÿùåé îò ñêîðîñòè èîíàv (ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèé ZP � 1 è v � 1).Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü Æ îò óãëà �îðèåíòàöèè îñè äâóõàòîìíîé ìèøåíè îòíîñèòåëüíîíàïðàâëåíèÿ ñêîðîñòè èîíà. Êðîìå çíà÷åíèé Æ äëÿìîëåêóëû N2 � ïàðû èç äâóõ àòîìîâ àçîòà N�N íàðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâÆ äëÿ ïàð àòîìîâ C�C, F�F è Xe�F, âõîäÿùèõ âñîñòàâ ìèøåíåé XeF4 è C300 (ñì. ðèñ. 1�3). Èç ðèñ. 4ñëåäóåò, ÷òî äëÿ âñåõ ñëó÷àåâ çíà÷åíèÿ jÆj < 0:04.Òàêèì îáðàçîì, ïîãðåøíîñòü â âû÷èñëåíèè �(p)ïðåäñòàâëÿåòñÿ íåñóùåñòâåííîé äëÿ îáñóæäàåìûõâ äàííîé ñòàòüå ý��åêòîâ, ïðèâîäÿùèõ ê çíà÷è�òåëüíûì èçìåíåíèÿì ý��åêòèâíîãî òîðìîæåíèÿ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå ãðàíòà Ïðåçèäåíòà �Ô (ÌÊ-6201.2008.2)è �ÔÔÈ (ãðàíòû �08-02-00711-à è ÷àñòè÷íî�08-02-98801-ð-ñåâåð-à).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. R. D. DuBois, A. C. F. Santos, Th. Stohlker et al.,Phys. Rev. A 70, 032712 (2004).2. R. E. Olson, R. L. Watson, V. Horvat et al., J. Phys.B 37, 4539 (2004).3. E. Olson, R. L. Watson, V. Horvat, and K. E. Zaha-rakis, J. Phys. B 35, 1893 (2002).4. D. Mueller, L. Grisham, I. Kaganovih, R. L. Watson,V. Horvat, and K. E. Zaharakis, Phys. Plasmas 8, 1753(2001).
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