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Pratarme

IS kvantinés mechanikos, nagrinéjanc¢ios mikrodaleliy ir ju sistemu savybes, zinome, kad elektronu,
atomu, molekuliy ir kituy mikrodaleliu sistemu, busenos, aprasomos L, S, J kvantiniais skai¢iais,
yra iSsigimusios Siu, kvantiniy skai¢iu projekciju atzvilgiu. ISsigimimas iSnyksta, kai mikrodalelés
patalpinamos i elektrini, magnetini ar elektromagnetini lauka, kuriame ju energijos lygmenys
suskyla (Starko ir Zémano reiskiniai). Sklaidos procesus apradantys dydziai (tikimybeés ir sker-
spjuviai) priklauso nuo juose dalyvaujanciu daleliy, poliarizacijos, t.y. nuo ju judéjimo kiekio mo-
mento vektoriaus orientacijos daleliu tarpusavio judéjimo krypties atzvilgiu. Jeigu nei taikinio,
nei sklaidomosios dalelés judéjimo kiekio momento projekcijos i jokia krypti néra fiksuojamos,
sklaidos procesa, apraSantis diferencialinis skerspjuvis yra skaliarinis dydis, nepriklausantis nuo
abieju daleliu, kartu pasukimo erdvéje.

Invariantiskoms erdvés sukimo atzvilgiu atomu ir jonu charakteristikoms teoriskai tirti buvo
sukurtas matematinis aparatas, kuris remiasi neredukuotiniais tenzoriniais operatoriais ir judéjimo
kiekio momento grafine technika [1]. Jo galia ir grozis atsiskleidé taikymuose, skirtuose tirti
sudétingus atomus ir jonus su daugeliu atviry sluoksniu [2, 3, 4]. Taciau tas pats matematinis
aparatas gali buti sékmingai pritaikytas tirti atomu ir jonu saveikos su fotonais, elektronais
ir kitais kruvininkais dydziams. Paremti sklaidos procesais metodai yra galingas irankis tirti
medziagos sandarai, todél svarbiis teoriniams ir praktiniams taikymams.

Sis darbas skirtas atomo teorijos metody pritaikymui poliarizuoty, daleliy, sklaidai aprasyti.
Sukurtasis metodas yra alternatyvus iki tol naudotam tankio matricos formalizmui [5, 6, 7, 8].
Galutiniai rezultatai abiem metodais gaunami tie patys, nes viename tankio matricos, o kitame
skerspjuviai skleidziami neredukuotiniy tenzoriu (sferiniy funkciju) skleidiniais dar vadinamais
multipoliais. Skleidimas neredukuotiniais tenzoriais pasirinktas todél, kad ju transformacijos,
sukant koordinac¢iu sistema,, yra paprasciausios.

Knyga susideda i$ penkiu skyriy. Pirmajame skyriuje supazindinama su judéjimo kiekio mo-
mento teorijos pagrindais, banginiu funkciju ir tenzoriniu operatoriy, grafiniu vaizdavimu, veiks-
mais su tenzoriniais operatoriais ir ju matriciniais elementais. Daug démesio skiriama sferinéms
funkcijoms ir baigtiniy postkiu matricoms, skaliariniu ir vektoriniu funkciju bei operatoriy
skleidimui multipoliais, fotono savokai ir jo funkcijoms. Atskirai pateikiamas tenzoriniu operatoriu,
matriciniu, elementu sandaugos skleidimas multipoliais, kuris sudaro atomo teorijos metoduy
taikymo sklaidos uzdaviniams esme. Skyrius uzbaigiamas poliarizacijos savokos paaiskinimu.

Antrasis skyrius skirtas atomo saveikos su spinduliuote konkretiems uzdaviniams nagrinéti.



Taikant atomo teorijos metodus surastos poliarizuoty atomu fotosuzadinimo ir fotojonizacijos
diferencialiniu skerspjuviu bendrosios iSraiskos. Parodyta, kaip i§ bendruju israisku iSvesti
paprastesniems atvejams tinkanc¢ias formules, kai visos ar dalis procese dalyvaujanciu daleliy
nepoliarizuotos.

Atomo suzadintos biisenos i$nykimas, isspinduliuojant fotona ar Auger elektrona, aprasytas
treciajame skyriuje. Cia jonas sukuriamas jonizuojant atoma fotonais. Ketvirtajame skyriuje
nagrinéjami dazniausiai sutinkami plazmoje atomu ir jonu saveikos su elektronais procesai.
Isvestos atomu suzadinimo ir jonizacijos elektronais, fotorekombinacijos, dvielektronés ir tridalés
rekombinaciju diferencialiniy skerspjuviuy bendrosios iSraiskos.

Paskutiniajame penktame skyriuje pasakojama apie elektronais suzadinty ir jonizuotu, atomu
ir jonu spinduliuotés tyrima. Atomo ar jono suzadintos buisenos néra stabilios. Jos savaime
iSnyksta suzadintiems elektronams persokant i Zemesnius lygmenis. ISspinduliuojamas fotonas,
kuris dar vadinamas fluorescencija. Tuo atveju, kai atome ar jone atsiranda vakansija vidinia-
me sluoksnyje, galimas kitas savaiminis procesas, kurio metu iSspinduliuojamas elektronas. Jis
vadinams Auger procesu, o iSlékes elektronas — Auger elektronu. Jeigu galima prileisti, kad
suzadinimo ar jonizacijos elektronais metu atsiradusi atomo ar jono suzadinta biisena gyvuoja
pakankamai ilgai, toki atomo suzadintos biisenos susidaryma, ir iSnykima, galima aprasyti dvieju
stadiju artinyje. Siame skyriuje iSnagrinéti poliarizuou atomu suzadinimo ir jonizacijos polia-
rizuotais elektronais fluorescencijos spinduliuotés ir Auger elektronu spinduliavimas bei rezo-
nansiné fotony sklaida.

Sioje knygoje formulés numeruojamos eilés tvarka atskirai kiekviename skyriuje. Kai nurodoma
formulé i$ kito skyriaus, nurodoms skyriaus numeris ir formulés numeris tame skyriuje, pvz.
(2.17).

Autoré dékinga bendradarbiams dr. V.Tutliui, dr. K.Glemzai ir dr. N.Rakstikui, kurie sti-
muliavo doméjimagsi poliarizacijos reiskiniais atomu saveikos su elektronais ir fotonais procesuose

ir talkino juos tiriant. Taip pat dékinga V.Tutliui ir K.Glemzai uz kritines pastabas.
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Ivadas

Atomu, saveikos su fotonais, elektronais ir kitais kravininkais panaudojimas yra galingas medziagos
ir saveiky tyrimo irankis, turintis teorinés ir praktinés reikSmeés. Bet kokiame su atomais susi-
jusiame procese, bet ypatingai susidirimuose, tarp ivairiu, daleliu, vyksta apsikeitimas energija,
judéjimo kiekiu ir judéjimo kiekio momentu. Visiems trims fizikiniams dydziams galioja tvermeés
désniai. Klasikinéje teorijoje visas Siu triju dydziu apibréztas vertes galima iSmatuoti vienu
metu. Taciau kvantinés biisenos negali vienu metu biti tikrinés ir judéjimo kiekiui, ir judéjimo
kiekio momentui. Sklaidos eksperimentuose judéjimo kiekis buna gerai zinomas ir turi apibrézta
verte. Tuo tarpu judéjimo kiekio momento verté nebtina zinoma. Suprantama, judéjimo kiekio
momentas egzistuoja, bet sia informacija negalima tiesiogiai pasinaudoti. Geriausia, kuo gal-
ima pasinaudoti, yra judéjimo kiekio momento dedamuju sandaugu vidutinés vertés, kurios
proporcingos parametrams, aprasantiems poliarizacija,, t.y. orientacija ir rikiavima, [9]. Butent
tik Sie parametrai apibrézia biuisenas. Rikiavimo ir orientacijos parametry iSmatavimas leidzia
suzinoti apie apsikeitima judéjimo kiekio momentu atomu susidirimuose. Rikiavimo ir ori-
entacijos parametrai iS esmés apibudina atitinkamai elektrono skriejima apie atomo elektronuy
kamiena,, suzadinto elektrono debesélio forma, ir jo krypti erdvéje. Tokiu budu, orientacijos ir
rikiavimo parametrai suteikia daugiau informacijos uz sklaidos skerspjuvi. Palankiais atvejais
jie gali pagelbéti iSgauti i§ eksperimento visu kvantmechaniniu sklaidos amplitudziu ir faziu
vertes. Siuo atveju sakoma, kad padaromas pilnas eksperimentas [10].

Poliarizacijos reiskiniu atomu saveikos su krtvininkais ir spinduliuote nagrinéjimas stimu-
liavo plazmos ir jonizuoty duju [11] bei kietuju kunu [12] nauju tyrimo metody suktrima. Po-
liarizaciné plazmos spektroskopija [11] yra vienas i$ ju, kadangi elektronu ir jonu saveika labora-
torinéje ir astrofizikinéje plazmoje yra pagrindiné spinduliuotés atsiradimo priezastis. Plazmos
spektroskopiniu, charakteristikuy poliarizacijos matavimai yra vienintelé galimybé dideliu tik-
slumu nustatyti elektronu ir jonu pasiskirstymo pagal greicius funkcijos nuokrypi nuo Maksvelo
funkcijos. Plazmos pluosteliu, buvimas gali suvaidinti esmini vaidmeni emisijos spektru atsir-
adime [13]. Registruojant plazmos diskretinio ir tolydinio spektro poliarizacija buvo tiesiogiai
nustatyti elektronu pasiskirstymo pagal greicius funkcijos nuokrypiai nuo maksveliskojo laz-
erinéje [14], tokamako [15], vakuuminés kibirksties [16] ir astrofizikinéje (Saulés vainiko) [17]
plazmoje. Emisiniy ir absorbciniu liniju poliarizacija yra atomu ir jonu poliarizacijos pasekmé,
kai buisenos, aprasomos J pilnojo judéjimo kiekio memento M projekcijomis, uzpildomos nevie-

nodai arba judéjimo kiekio momentai plazmoje isrikiuojami. Sis rikiavimas atsiranda savaime



dél plazmos Saltiniy anizotropiniy savybiu, todél vadinamas savirikiavimu [17].

Kitas orientacijos ir rikiavimo aspektas yra galimybé atsieti geometrinius parametrus nuo
dinaminiuy,. I$ klasikinés spinduliuotés teorijos seka, kad, kai stebima Sviesa, matoma tiktai stat-
mena ziuréjimo krypciai objekto dalis. Norint nustatyti visa jo elektromagnetine konfiguracija,
reikia apziuréti objekta ivairiais kampais, kitaip sakant iS visu pusiu. Poliarizacijai apraSyti
neredukuotiniai tenzoriai pasirinkti todél, kad ju iSraiSkos paprasCiausios ir geriausiai apraSo
koordinaciy sistemos postkius [18].

Eksperimentai su laisvais poliarizuotais atomais atvéré galimybe atpainioti atominius dydzius
nuo kietojo kuno efekty [12]. Daugelis atomu, dél savo magnetiniy savybiu placiai tiriami, nes
svarbiis paaiskinant labai plony ir daugiasluoksniy feromagnetiniy pléveliy savybes [12, 19].
Jos naudojamos tobulinant informacijos iraSymo ir apdorojimo irenginius. Fotoelektronu spek-
troskopija, paremta tiesiniu ir apskritiminiu dichroizmu [20], igalina gauti informacijos apie
mazus specialiai parinktus pavirsius [12, 19]. Magnetiniy ir optiniy reiskiniy vienu metu na-
grinéjimas vakuuminio ultravioleto ir minkstuju Rentgeno banguy ilgiu diapazone yra labai svar-
bus irankis magnetinéms medziagoms tirti [20].

Parametru, tinkamu, aprasyti poliarizacija atomu fotojonizacijoje, iSraiSkoms surasti Fano
[21] pasitlé naudoti tankio maticos formalizma [5], kuris beveik iSimtinai pla¢iai naudojamas
iki siol [7, 8, 22, 23, 24, 25, 26, 27, 28]. Fano metode mikrodaleliy poliarizacija aprasoma
statistiniais tenzoriais (buiseny multipoliais), kurie ir sudaro baze tankio matricos skleidiniui.
Metodai, paremti tankio matricos formalizmu, tapo visuotinai pripazintais ir naudojamais. 1973
metais Fano ir Macek [29] suformulavo alternatyvu metoda $viesos iSspinduliavimui, suyrant
atomo stacionariai busenai po atomo suzadinimo elektronais arba fotonais, apraSyti. Jame
vietoje tankio matricos elementuy naudojamas matuojamu dydziu vidutiniu charakteristiky
pilnas rinkinys. Matuojamiems vidutiniams dydziams susieti su neredukuotiniais tenzoriais,
sudarytais i§ judéjimo kiekio momento matriciniu elementu, naudojama Vignerio ir Ekarto
teorema [1]. Taigi, sie vidutiniai dydziai yra proporcingi busenuy multipoliams, todél tankio
matricos elementu nereikia.

Fano ir Macek metodas paskatino Kupliauskiene ir kt. [30, 31| prieiti prie isvados, kad
diferencialini skerspjuvi galima uzrasyti daugelio multipoliy skleidiniy sumomis, kuriose yra
submatriciniuy, elementu, invariantisku koordina¢iu pasukimui, ir neredukuotiniu tenzoriniy
operatoriu, apraSanciy koordina¢iu sistemos posukius, sandaugos. Buvo sukurtas metodas,
kuriame naudojami gerai iSplétoti jprastiniai atomo teorijos metodai [2, 3, 4] ir judéjimo kiekio

memento grafiné technika [1, 32, 33, 34, 35, 36, 37, 38]. Iki tol Sie metodai buvo naudojami



surasti tokioms atomu charakteristikoms, kurios invariantiskos erdveés sukimo atzvilgiu. Prik-
lausomybés nuo judéjimo kiekio momento projekciju buvo atsisakoma, pasinaudojant Vignerio
ir Ekarto teorema, t.y. matricinius elementus uzrasant submatricinio elemento ir Klebso ir
Gordano koeficiento sandaugos pavidalu.

Keletas bandymu, apsieiti be tankio matricos buvo ir ankséiau, bet jie buvo skirti specialiems
atvejams nagrineéti [39, 40, 41, 42]. Fano ir Dill [39] fotoelektrono kampinio pasiskirstymo
asimetrijos parametro iSraiska uzrasé judéjimo kiekio j;, perduoto nepoliarizuotam atomui,
indéliuy nekoherentine suma. ISraiskos, aprasancios nepoliarizuotu Auger elektronu, jonizuojant
atomus nepoliarizuotais elektronais ir protonais, kampini pasiskirstyma, taip pat buvo suras-
tos [40], nenaudojant tankio matricos. Taigi, alternatyvus tankio matricai metodas, paremtas
atomo teorijos metodais, yra suprantamesnis ir lengviau isisavinamas dirbané¢iuju atomo teorijos
srityje.

Misu, metodo tikslas buvo iSvesti poliarizuoty atomu, saveikos su poliarizuota spinduliuote,
elektronais ar kitais kruvininkais diferencialiniu skerspjuviu bendrasias iSraiSkas nereliatyvis-
tiniame artinyje multipoliniu skleidiniy sferiniais tenzoriais sumu pavidalu. Kadangi israiskos
sudétingos, tai integravimui kampiniy ir sumavimui sukininiy, kintamuju atzvilgiu naudojama
judéjimo kiekio momento grafiné technika [1]. Visas israiskas, surandamas grafinés technikos pa-
galba, galima gauti ir naudojant iprastinius algebrinius metodus, kadangi kiekvienai algebrinei
operacijai egzistuoja grafinis atitikmuo. Taciau grafinis metodas turi pranaSumu, lyginant su al-
gebriniu: a) visi zyméjimai yra kompaktiskesni, nes nereikia rasyti magnetiniu kvantiniy skaiciu,
kuriy, atzvilgiu sumuojama; b) supaprastinimai gali buti atliekami, supaprastinant geometrines
diagramas.

Levinsono [32] pasitlyta ir véliau isplétota, [1, 38, 43] grafing technika reikéjo papildyti
sferiniy funkeiju ir sukimo matricy grafiniais elementais [31, 44, 45], kad ji buty tinkama surasti
iSraiskoms tikimybés, priklausancios nuo daleliy pilnutinio judéjimo kiekio momento tarpusavio
orientacijos ar orientacijos atzvilgiu parinktos kvantavimo aSies.

Poliarizuotuy atomu suzadinimo ar jonizacijos poliarizuotais kruvininkais ar spinduliuote
diferencialiniu, skerspjuviu ar tikimybiu bendrosios israiSkos gali buti lengvai supaprastinamos,
kad tiktu aprasSyti eksperimentus, kuriuose dalis arba visos dalelés néra poliarizuotos. Tyréjai,
naudojantys tankio matricos technika, nagrinéjo paprastesnius atvejus, kiekvienam ju iSvesdami
iSraiskas atskirai, t.y. nuo pat pradziy formuluodami problema konkrec¢iam eksperimentui.
Kadangi egzistuoja didelé atomu saveikos su kruivininkais ar spinduliuote procesu ivairoveé,

i§ sios srities paskelbta daug darbu. Apzvelgsime tik nedidele dali, misu pozitriu, paciy

10



svarbiausiu.

Jacobs [22] surado poliarizuoto atomo fotojonizacijos poliarizuota spinduliuote diferencialinio
skerspjuvio bendraja, iSraiska, fotoelektronu kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametro [ ir
fotoelektronu sukinio poliarizacijos parametru -, ¢ ir £ iSraiSkas. Nuo pat pradziuy buvo laikoma,
kad fotojonai neregistruojami. Fotoelektronu i§ nepoliarizuoty atomu kampinis pasiskirstymas
buvo nagrinétas [23, 24] darbuose. Cherepkov [46] isvedé formules fotoelektrony su fiksuota
sukinio orientacija kampiniam pasiskirstymui, kai nepoliarizuoti atomai jonizuojami poliarizuota
spinduliuote. Kabachnik ir Sazhina surado iSraiSkas, aprasancias fotoelektronu is nepoliarizuoty
atomu kampini pasiskirstyma, ir poliarizacija autojonizacijos rezonansu srityje. Cia fotonai
galéjo buti bet kokio multipoliskumo. Véliau gautos skerspjuviy ir fotoelektronu kampinio
pasiskirstymo asimetrijos parametruy iSraiSkos daug bendresniam atvejui, kai poliarizuoti atomai
ap$vie¢iami poliarizuota spinduliuote rezonansy [47] ir nerezonansinéje [20, 24] srityse. Sios
iSraiskos buvo panaudotos fotoelektronu kamppinio pasiskirstymo magnetiniam dichroizmui tirti
[47]). Hemmers ir kt. [48] aptiko eksperimentiskai ir paaiSkino teoriskai labai stipria, nedipoliniy
nariu itaka fotojonizuojant atomus artimos jonizacijos slenks¢iui energijos spinduliuote.

Daug daugiau darbu skirta atomu, jonizuoty elektronais ar fotonais, Auger elektronu ir
fluorescencijos spinduliuotés spektrams tirti. 1972 ir 1974 metais buvo paskelbti trys straips-
niai [40, 49, 50]. Charakteringosios spinduliuotés poliarizacija [49] ir po atomo fotojonizacijos
islekianc¢iy Auger elektronuy kampinis pasiskirstymas [40, 50] buvo aprasyti nenaudojant tankio
matricos. Véliau Kabachnik su bendraautoriais [23, 51, 52, 53, 54, 55, 56], Lohman ir kt. [57, 58]
bei Bartschat ir Grum-Grzhimailo [59] surado israiskas, aprasancias Auger elektronu kampini
pasiskirstyma, ir poliarizacija ivairiomis eksperimento salygomis. Kadangi iSraiSkos buvo skirtos
inertinéms dujoms nagrinéti, i atomu, poliarizacija nebuvo atsizvelgta, tac¢iau atomai galéjo buti
jonizuojami poliarizuotais dipoliniais fotonais [52] ar nepoliarizuotais elektronais [53, 54, 55, 60].
Taip pat buvo tirtas Auger elektronu pasiskirstymas, kai elektronais jonizuojami lazerio spinduli-
uote suzadinti atomai [55] bei buvo pasitlytas daugiapakopis artinys kampinéms koreliacijoms
nagrinéti [51], kai suyra vidiniy sluoksniu vakansijos, atsiradusios fotoabsorbcijos eksperimen-
tuose. Pan ir Starace [61] nagrinéjo elektronu kampini pasiskirstyma, o Streun ir kt. [62] —
elektronu, poliarizacija, atomu jonizacijos elektronais atveju.

Atomu, ir jonu rikiavimas, kai jonas atima elektrona i§ atomo ir iSspinduliuoja fotona, yra
kita poliarizacijos pasireiskimo elektrony ir jonu saveikoje sritis [63, 64, 65]. Rekombinavu-
sio jono spinduliuotés kampinis pasiskirstymas gali suteikti naudingos informacijos apie tai, i

kokias jono biisenas elektronas pagaunamas is atomo [66, 67], molekulés ar kietojo kuno. Tuo
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tarpu rezonansinio elektrono pagavimo i§ atomo, suzadinant jona (RETE), parametrai panasus i
dvielektronés rekombinacijos parametrus. Kai kurie atskiri RETE atvejai tirti [67, 70] darbuose.

Siame darbe nagrinéjamu, atomu, saveikos su fotonais ir elektronais procesy ivairové pavaiz-
duota 1 pav. Atomai gali buti suzadinami fotonais ir elektronais. Po to juos gali jonizuoti kiti
fotonai ar elektronai. Dazniausiai atsiradusiu jonu buisenos biina nestabilios. Jos gali iSnykti jon-
ams iSspinduliuojant fluorescencijos arba Auger elektronus. Laisvuosius elektronus gali pagauti
jonai, t.y. ivykti jono ir elektrono rekombinacija, kurios metu atsiranda mazesnés jonizacijos
jonai. Rekombinacija buna fotorekombinacija ir dvielektroné rekombinacija. Fotorekombinacijos
metu iSspinduliuotas fotonu spektras yra tolydinis, o dvielektronés rekombinacijos — diskretinis.

Knygoje naudojama atominé vienety sistema, kurioje Planko konstatnta, padalinta is 27,
elektrono kruvis e ir masé m prilyginami vienetui (A = e = m = 1). Tuomet $viesos greitis
vakuume ¢ = 137, ilgio vienetas yra pirmosios Boro orbitos vandenilio atome spindulys ag,
smulkiosios sandaros konstanta o = e/(mc) = 1/137, atominis laiko vienetas lygus 2,42-10717s,
atominis ploto vienetas — ma3, atominis daznio vienetas — 4,1341 - 10'® s71 atominis elektrinio
potencialo vienetas — 27,216 V, atominis elektrinio lauko stiprio vienetas — 5,142 - 10 V/m.
Jeigu bus naudojama kita vienetu sistema ar bendrumo délei, tuomet formulése bus rasomos

visos konstantos.
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1 pav. Ivairtis procesai po atomu saveikos su fotonais ir elektronais.
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1 Jude¢jimo kiekio meomento teorijos pagrindai

1.1 Bisenos banginé funkcija

Kvantinés sistemos biisena, pilnai apraso jos buisenos vektorius arba funkcija |¢). Jeigu galimos

[U1), |¥2), ..., |¥n) blsenos, siy buseny funkciju superpozicija
) = aily) (1)
i=1

taip pat apraso sistemos busena. Amplitudés a; yra kompleksiniai skai¢iai. Superpozicijos
principas (1) yra viena i§ fundamentaliausiy kvantinés mechanikos savoku. I§ jo seka tikimybeés
amplitudeé ir kai kuriy dydziy matavimo neapibréztumo principas. ”Bra” funkcija (1| yra ”ket”

funkcijai |¢)) kompleksiskai jungtiné
n
Wl = ai (il (2)
i=1
Cia a} yra a; komleksiskai jungtinés amplitudés. Kai integralas

(Yly') =0, (3)

sakoma, kad busenos funkcijos yra ortogonalios. Tuo tarpu visada

() > 0. (4)

Jeigu |1);) funkcijos yra ortogonalios ir normuotos, galima surasti amplitudes

(Vilp) = a; = ()™ (5)

Jeigu busenos funkcija |1)) normuota, t.y.

tuomet

ir |a;|? galima interpretuoti kaip tikimybe biiti sistemai biisenoje [t;).
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1.2 Judé¢jimo kiekio ir sukininio momentu operatoriai

Klasikinéje mechanikoje dalelés judéjima, apskritimu aprasantis judéjimo kiekio meomento vek-
torius 1 apibréziams r atstumo nuo centro, kurio atzvilgiu skai¢iuojamas momentas, ir judéjimo

kiekio p vektorine sandauga
1= [rp]. (8)

Kvantinéje mechanikoje naudojamas judéjimo kiekio meomento operatorius, kurio iSraiska suran-

dama vietoje r ir p iraSant juos atitinkanc¢ius operatorius
1 = —iRh[rV]. 9)

kur ¢ = v/—1 — menamas vienetas, h = h/2m, h — Planko konstanta, V — vektorinis operatorius

("nabla”), kurio israiska, Dekarto koordinaciy sistemoje galima uzrasyti jo dedamosiomis

0 0 0

v - 7 V = 35 v = a_- 10
T ox Y oy =02 (10)

Radiuso vektoriaus (atstumo nuo koordinaciu pradzios) operatorius —
Te =2, Ty=Y, T=2 (11)

Judéjimui apskritimu aprasyti geriau tinka sferiné koordinaciuy sistema, kurioje z, y, z atitinka
r atstumas nuo centro ir polinis # bei azimutinis ¢ kampai. Sarysis tarp Dekarto ir sferinés ko-

ordinaciu sistemu yra:
x=rsinfcos¢, y=rsinfsing, z=rcosh. (12)

Tuomet judéjimo kiekio momento operatoriaus dedamosios atitinkamai Dekarto ir sferinéje ko-

ordinaciuy, sistemose yra:

0z Ay
0 0
ly = —ih (z% — aza) ,
. 0 0
P=P2+0+12, (14)

lp =ih (sin (bﬁ + ctgb cos gbg)

00 0¢
. 0 ., 0
ly =1ih <— oS qb% + ctgf sin ¢8_¢>
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0

L =i (15)
2l g2 13(- ﬁ) RN P
F=-h [sin@ o \""%0) T aweag| =Y (16)

kur A — Lezandro operatorius.

Kvantinéje mechanikoje judéjimo kiekio momento operatoriu patogu apibrézti pasinaudojant
komutavimo sarysiais ir matuoti A vienetais. Tuomet bendru atveju sistemos judéjimo kiekio
momentas J yra vektorinis dydis ir jam priskiriami trys ermitiniai operatoriai .J;, Jy, J, kurie

yra J projekcijos i koordinaciu x,y, z asis. Jie patenkina Siuos komutacijos sarysius:
[J:ca Jy] = iJz; [Jya Jz] = iJSEa [J27 J:c] = ina (17)

arba bendra forma
[Tk S =1 ettmdIm- (18)

€xl; — trec¢iojo rango antisimetrinis vienetinis tenzorius, kurio dedamoji €103 = 1. Ji, panaudojant

vektoring sandauga, galima uzraSyti

[a X b]p = ZEpijaibj-
i,J

Dazniausiai J vadinamas pilnutiniu judéjimo kiekio momentu ir yra lygus orbitinio L ir

sukininio S judéjimo kiekio momenty vektorinei sumai
J=L+S. (19)
Tuomet L=} _1;, S=3;s;, arba j=l+s, J=)_,j;. Kartais vietoje J, ir J, naudojami operatoriai
Jp=Jp+idy, Jo=Jp—iJy, (20)
kuriu komutacijos sarySiai yra
i, J2] = FJx, [Jx, Jg] = £2J,.

Akivaizdu, kad .J, ir J_ operatoriai komutuoja su J? kaip ir J,, Jy ir J.
Elektrono sukinio operatorius s (s=1/2, t.y. atvejis, kai J = 1/2) taip pat tenkina (18)

komutacijos sarysius, tiktai apibréziamas naudonjant Pauli matricas o;. Kai J = 1/2, J; = 0;/2,

0 1 0 —i 10
Ux:(l o)’ay:(z‘ 0>’UZ:<0 1)’ 21
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Pauli matricos yra ermitinés (o; = o), unitarinés (o2 = O’Z = 02 = I, kur I — vienetiné
matrica), tarpusavyje antikomutuoja (0,05 = —ojo;, i # j) ir dvieju matricy sandauga lygi

treciajai (0,0, = i0,, 0yo, = i0,, 0,0, = ioy,). Pauli matricoms taip pat galioja sarysis,

0+:<(1)8>,0_:<8(1)>. (22)

) = 1/2,1/2) = ( (1) ) s p) = [1/2,-1/2) = ( ‘f )

(1/2,1/2| = (1,0), (1/2,—1/2| =(0,1). (23)

analogiskas (20):

Sukininés funkcijos yra:

1.3 Klebso ir Gordano koeficientas

Klebso ir Gordano koeficientas atsiranda, kai reikia susieti du komutuojancius judéjimo kiekio
momentus i viena,
J=J1+Je (24)
Judéjimo kiekio momento j; kvadratas ir viena i§ projekciju tenkina tikriniu verc¢iu lygtis
GEldima) = Gi(Gi + DR|jima), (25)
Jizlgima) = mih®|jim), (26)
ir bendra nesusietuy momentuy funkcija yra:
|J1jemama) = |jima)|jama). (27)

(27) funkcija néra tikriné j2 funkcija, kadangi §io operatoriaus matrica |j3jomims) funkciju

bazéje néra diagonali. Priezastis ta, kad
% =7t + 43 + 2(312) (28)
nekomutuoja su ji, ir jo,, nors (27) funkcija yra tikriné
Jz = J1z + J2z (29)

funkcija. Norint surasti funkciju, tikriniy (28) ir (29) operatoriams, baze reikia (28) operatoriaus
matrica (27) funkciju bazéje diagonalizuoti. Po diagonalizavimo (28) tikriné funkcija uzrasoma

(27) funkciju tiesiniu skleidiniu

o aooJ2 J o
jrjegm) = Y [ . ] |j1j2mama), (30)

mi,mg [ T T2
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kurio skleidimo koeficientai yra Klebso ir Gordano koeficientai. Naujoje funkciju bazéje (28) ir
(29) operatoriai tenkina tikriniu verciy lygtis

Pljrgzim) = (5 + DR?|jrjzjm), (31)

Jzldrjegm) = mhljijaim). (32)

Fiksuotoms j; ir jo vertéms
lj1 = del <3 <Jj1+Ja2. (33)
m = mj + ma. (34)
Reikia atkreipti démesi i tai, kad Vignerio koeficientams galioja sarysSis tarp projekciju: mq +
mo +m = 0.
Labai paprastos israikos yra tu Klebso ir Gordano koefieciento, kuriu vienas i§ momentuy

lygus nuliui [1]

j o j 0 4 J oy
= =9 , , 35
[Mm,] [Omm,] (jm, ') (35)
g j o J J 0 e - _ o
l , ] = l , ] = (=1)77™(2) + 1)726(jm, j' — m). (36)
m m' 0 -m' —-m 0

Kartais israiskas, kuriose yra Klebso ir Gordano koeficientu, pavyksta supaprastinti, pasi-

naudojant Klebso ir Gordano koeficienty simetrijos savybémis [1]:

Jjvod2 J | _ | J2 J J (37)
mi my m —my —mp —m
— (1)1 J2 v J J J2 J (38)
me mi m || —mq —ma —m
_ (1)imm [ 2j+1 T/z aood e i Je (30)
272 +1 my —m —mg | | m —myp ma
= (—1)2tm 2j+1 T/z JooJ2 JoJ (40)
21 +1 —m ma —MmM 7 —mo m mq
= (—1)2—d—m [ 2j+1 }1/2 Jooa g2 i g2 (41)
2j2 +1 —m my —my | | —m1 m my
= (—1)h—i+me 2j+1 T/z g2 J N JoJ2 ot (42)
2j1 +1 meo —MmM —mq ’ m  —mo Mmq ’
Naudinga zinoti, kad
i lo 1 _0 (43)
0 0 0 ’



jeigu l1, 12,1 — sveiki skaiciai, o I} + I3 + | = nelyginis skaicius.
Daznai reikalingos Sios sumos

. . . . . .
g J2 JuJ2 ) . .
> [ 1 [ , ] = §(jm, j'm’), (44)
my,ma mp Mo mMm mi1 Mo mMm

Z[ g2 J ] [ huod2 ]:5(m1m2,m/1m/2)- (45)

mLlmi o ma om mj mbh m

1.4 Neredukuotiniai tenzoriniai operatoriai

Neredukuotiniu tenzoriniu operatoriumi ( sutrumpintai neredukuotiniu tenzoriumi) 7, q(k), kurio
rangas k, o projekcija i z asi ¢, vadinama visuma (2k + 1) operatoriu, kurie, sukant koordinaéiy
sistema,, transformuojasi taip pat, kaip busenu funkcijos |[jm). Transformacijos i§ senosios i

naujaja koordinaciy sistema, pazyméta vingele, désni galima uzrasyti [8]:

T™ = R(w)TMR Z )T, (46)
p=—k
ljm) = R(w)|jm) = Z ‘D a, B,7)]jm’). (47)

) 1 busenos funkcijas

Cia R(w) — posiikio operatorius, kuris transformuoja biisenos funkcija
ljm). R (w) = R(~w) , w = (a, B,7) — Eulerio kampai, D%,m — baigtiniy postkiy matricos
[18].

Sukant koordinaciy sistema, sferinés funkcijos Y, (7) transformuojasi pagal (47), todél jos
yra neredukuotiniai tenzoriai. Kai jos naudojamos kaip operatoriai, jos apibréziamos Sitaip:

47
2k +1

Yiq (7). (48)
7 zymi 6 ir ¢ kampus sferinéje koordinaciu, sistemoje.
Norint bet kokiam operatoriui F'(r) suteikti tenzorini pavidala, jis skleidziamas sferiniy
funkciju eilute. Toks skleidinys vadinamas neredukuotiniu tenzoriniu operatoriu skleidiniu.
Pateiksime daugiau neredukuotiniy tenzoriniu operatoriu pavyzdziy. Kai k = 0, T} 0(0) turi
vienintele dedamaja,, kuri sukant koordinaciu sistema, nesikei¢ia. Taigi jis yra skaliaras, jeigu po
koordinaciy, sistemos inversijos jo zenklas nesikei¢ia. PrieSingu atveju, jis yra pseudoskaliaras.

Kai k = 1, neredukuotinis tenzorinis operatorius susideda i§ triju dedamuju Tilﬁo, kurios

transformuojasi sukant koordinaciy sistema, taip pat kaip ir sferiné funkcija Y1,,(0,¢). Tarp
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vektoriaus arba psieudovektoriaus a=(as,ay,a;) ir pirmojo rango neredukuotinio tenzoriaus
komponenciu Dekarto koordinaciy sisitemoje egzistuoja sarysis:

Tl(l) _ _u\ﬁz%’

Kai k£ = 2, neredukuotinis tenzorius turi 5 dedamasias ¢ = +2,4+1,0. Jos susijusios su

TV =@, 1T =" (49)

Yom (0, @) sferine funcija

47
T =\ Y2y 0, 0) (50)

ir su erdvine sferine funkcija Yj4(r)

TP = \@ r? Yaq(0, ). (51)

Vektoriné ir skaliariné dvieju neredukuotiniu tenzoriu sandauga taip pat yra neredukuotinis

tenzorius.

1.5 Tenzoriniu operatoriuy matriciniai elementai. Vignerio ir Ekarto teorema

Neredukuotiniams tenzoriams budinga tokia pati simetrija koordinaciu sistemos pasukimo at-
zvilgiu kaip ir judéjimo kiekio momento kvadrato bei jo dedamuju tikrinéms funkcijoms. Dél
Sios priezasties kvantinéje mechanikoje operatoriai uzrasomi neredukuotiniu tenzoriu pavidalu,
kas palengvina fizikiniu dydziu operatoriu matriciniu elementy iSraisku suradima.

Neredukuotinius tenzorinius operatorius ir judéjimo kiekio momento tikrines funkcijas ga-
lima pavadinti vienu neredukuotiniy tenzoriniy rinkiniu vardu, nes, sukant koordinaciy, sistema,,
jie transformuojasi vienodai. Judéjimo kiekio momento tikriniuy funkciju rango vaidmeni vai-
dina judéjimo kiekio momentas, todél ieSkant matriciniy elementu kampiniu daliy iSraisku
su jais galima elgtis vienodai. Vienok, matriciniame elemente yra papildomu charakteristiku,
kurios neredukuotiniam tenzoriniam operatoriui ir judéjimo kiekio momento tikrinéms funkci-
joms néra vienodos. Neredukuotiniu tenzoriniu operatoriu atveju papildoma charakteristika
yra jo matematiné israiska ir fizikinis turinys. Judéjimo kiekio meomento tikrinéms funkcijoms
papildomos charakteristikos yra komutuojanciu operatoriy tikrinés vertés. Papildomi komu-
tuojantys operatoriai kartu su judéjimo kiekio momento operatoriumi sudaro pilna, tarpusavyje
komutuojanciu, operatoriu sistema. Papildomos charakteristikos neredukuotiniams tenzorini-
ams rinkiniams pazyméti naudojamos tam, kad juos butuy galima atskirti.

)

Neredukuotinio tenzorinio operatoriaus 7, q(k matricinis elementas yra
(agm|TM |/ j'm), (52)
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kur |ajm) yra buseny funkcijos. Panaudojant Vignerio ir Ekarto teorema,, §i matricini elementa
galima padalinti i du narius:
y )
(agm| T j'm') = (ol T®)[o') [ sk ] . (53)
m q m
I$ ju pirmasis vadinamas redukuotuoju arba submatriciniu elementu, ir yra invariantiskas ko-
ordinaciy sistemos pasukimo atzvilgiu. Antrasis daugiklis (53) desinéje puséje yra Klebso ir
Gordano koeficientas [1, 18].
Daznai naudojamas sumetriSkesnis busenu funkciju perstatymo vietomis atzvilgiu subma-

tricinis elementas, kuris susijes su naudojamu (53) formuléje sarysiu:
(|| TWo/§) = (25 + 1) 72 (ag|T®)||o/ ). (54)

Jis buvo jvestas Racach ir naudojamas Balasovo ir kt. [8] ir kitose knygose.

Submatricinio elemento busenu funkciju perstatymo vietomis savybeés yra Sitokios [1]:

NTE 1o 5 = (—1)i Itk M 2 LANT N v 55
(ag||T™ |/ 57) = (1) 25 1 (@[T ]evj), (55)
(af||T®o/5") = (1) (/5 || T ). (56)

Vignerio ir Ekarto teorema naudinga, kai skai¢iuojami nepriklausantys nuo kvantinés sistemos
orientacijos erdvéje dydziai.

Kadangi (53) formuléje visa matricinio elemento priklausomybé nuo projekciju persikelia i
Klebso ir Gordano koeficienta, galima ivairias kvantmechanines israiskas susumuoti projekciju
m,m’, q atzvilgiu algebriniu bidu. Pasinaudojama tiktai Klebso ir Gordano koeficientu ortonor-
mavimo salygomis. Toki sumavima tenka padaryti, kai nagrinéjami nepoliarizuotu daleliy
susidiirimai arba detektorius nejautrus registruojamu, daleliy poliarizacijai. Tuomet proceso
skerspjuvi arba Suolio tikimybe reikia vidurkinti pradinés busenos ir sumuoti galinés busenos

projekciju atzvilgiu. Tam tinka Sios

S HagmllT® ol 2 = GagT®]|e’ ) P 67)
m?q
S gm0y = 575 e [T )P 53)
. . 2" +1,, . )
TE o/ 7' m/) |2 = TE 1o/ ') |2
2 g el = Z e T )P, (59)
. E) 1A V2 — (k) 1A |2
S lagml|T®]je )P = 2|7 lla's) (60)

m,m’

ir panasios formulés [1, 8].
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1.6 Banginiu funkciju ir tenzoriniu operatoriu grafinis vaizdavimas

Integravima, kampiniu ir sumavima, sukininiy kintamuju atzvilgiu labai palengvina judéjimo
kiekio meomento grafiné technika [1]. Ji remiasi Klebso ir Gordano koeficiento (30) grafiniu
vaizdiniu A;. I§ 2 pav. diagramos A; matyti, kad KlebSo ir Gordano koeficientas vaizduojamas
mazgu su trimis linijomis. Rezultatini momenta j vaizduojanti linija yra pastorinta. Momento

" 7enklas. Zenklas '+’ rasomas

projekcijos galima ir nerasyti. Prie mazgo buna '+’ arba '—
tuomet, kai j; linija reikétu sukti pries laikrodzio rodykle, kad ji sutaptu su jo linija, nekertant
rezultatinio 5 momento pastorintos linijos. Priesingu atveju prie mazgo rasomas '—’ Zenklas.
Kai vienas i§ momentu j; ar js lygus 0, (35) Klebso ir Gordano koeficientas vaizduojamas As

diagrama (2 pav.). Jeigu rezultatinis judéjimo kiekio momentas lygus nuliui, (36) Klebso ir

Gordano koeficientas vaizduojamas Ay diagrama (2 pav.).

2 Pav. Banginiu funkciju ir tenzoriniy operatoriy grafinis vaizdavimas

Taikant grafine judéjimo kiekio momento technika, taip pat reikalingi operatoriy ir banginiu

funkciju grafiniai vaizdai. Kadangi, sukant koordina¢iu sistema, tenzoriniai operatoriai ir
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busenu funkcijos transformuojasi vienodai, jiems vaizduoti naudojama ta pati grafiné diagrama
Ay ir A5 (1 pav.). Norint operatoriy atskirti nuo funkcijos, ties operatoriumi galima uzrasyti jo
varda, pvz. T, kaip parodyta A4 diagramoje.

Tenzorinio operatoriaus matricinis elementas (52) vaizduojamas Ag diagrama, o Vignerio ir
Ekarto teorema, (53) grafiskai vaizduoja Ag—Ag diagramos, kur A; yra submatricinis elementas

(54), o Ag — Klebso ir Gordano koeficientas.

1.7 Veiksmai su tenzoriniais operatoriais

Dvieju, tenzoriniy, operatoriutiesioging sandauga vaizduoja Ag diagrama 3 pav. Sia sandauga
galima redukuoti, pasinaudojant matrica, kurios matriciniai elementai yra Klebso ir Gordano
koeficientai. Dvieju tenzoriniu operatoriy tenzoriné sandauga
[T(kl) % 7 (k2) (k Z T(kl (kz l ki ke K 1 (61)
q1,92 a 92 9q

vaizduojama 3 pav. Ajg diagrama.

3 pav. Dvieju tenzoriniy operatoriy tenzorinés sandaugos (61) grafinis vaizdavimas

Kai k£ = 0, tenzoriné sandauga (61), kuri k& = 1 atveju atitinka vektoring sandauga, pavirsta
dvieju tenzoriniu operatoriy skaliarine sandauga

T® % U®O = 3@k + 1)V 2 (- 1)k rPu®) = 2k + 1) 2® Uk (62)
q

Daugiau negu dvieju tenzoriniu operatoriy tenzorinés sandaugos pla¢iau nagrinéjamos A.Jucio
ir A.Bandzai¢io monografijoje [1].

Matriciniai ir submatriciniai elementai. Parinkus standartine faziu sistema, sferinés
funkcijos operatoriaus submatricinis elementas visada teigiamas ir simetriskas transponavimo
atzvilgiu

Ue®ry = ¢Ie®. (63)
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Jo israiska yra

e = oy | ob (o1
kur g =(+1 +k)/2.

Dabar panagrinésime neredukuotiniu, tenzoriniy, operatoriy tenzoriniuy sandaugu matriciniy
ir submatriciniy elementy iSraisku grafini vaizdavima. Kai abu operatoriai veikia tas pacias
koordinates, ju tenzorinés sandaugos matricinis elementas sumuojamas papildomos linijos, jun-
giancios du skrituliukus, t.y. judéjimo kiekio momento j' ir jo projekcijos m’ bei papildomu

kvantiniu skaiciu o atzvilgiu. 4 pav. Ay diagrama vaizduoja
(arjima [T x UF2)] o Jag jama)
= Y Ao T o/ 5'm Y (o ' [UE) | jams). (65)

VAN
a’,g 7m

Jeigu (65) suteiktume redukuotini pavidala, gautume israiska, vaiduojama, Ao diagrama

(anima|[TH) 5 UF))E) oy jams)

ke K 1 (66)

= Y Aaiima| T m ) o5 |USE) g jame) l
g q2 4

q1,92,2’,3",m’

(66) pritaikius Vignerio ir Ekarto teorema, gauname A;3 diagrama, padauginta i Klebso ir
Gordano koeficiento,

(i |[TF) x TUFE2))E) |y jiyms)

= [ rha ] (i [T*) % U2 ao) (67)

Pagal A.Jucio ir A.Bandzai¢io [1] monografijos taisykles skrituliukus A3 diagramoje reikia

ispjauti. Juos vaizduoja Ayy ir Ay diagramos. Lieka 65 koeficientas (A diagrama). Tada

dvieju tenzoriniu operatoriu, veikianciu tas pacias koordinates, submatricini elementa, galima

uzrasSyti Sitaip:

([T x U(’”)]é’“)llazj%

= (—1)”“2”“Z[(2k+1)(2j’+1)]1/2<0<131HT('“)\!a’J’><a’J'HU(k2)Ha2.72>{ ji . } (68)

-/
o J2 ]
Dabar surasime dvieju tenzoriniu operatoriu, veikianc¢iu skirtingas koordinates, tenzorinés

sandaugos matricinio elemento

(1 jimaaggoma|[TH) < UK o |od jimi el jhmb) = (ajima | TF ol jim) ) (aogama | UL ol jhmb)

(69)
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AM A15

4 Pav. Dvieju neredukuotiniy tenzoriniu operatoriu, veikianéiu tas pacias koordinates, tenzorinés

sandaugos submatricinio elemento (68) israiskos grafinis suradimas.

israiska, kurios grafinis suradimas vaizduojamas 5 pav. Ja vaizduoja A7 diagrama.

Toliau susiejame rangus kp ir ko i k bei momentus j; ir jo i j ir j] ir j5 1 j/. Gauname A;g
diagrama,. Toliau iSpjauname atskiru operatoriy submatricinius elementus, vaizduojamus Agg
ir Ay diagramomis, o pasilikusia digrama uzdarome Klebso ir Gordano koeficientu. Gauname
9j koeficienta, vaizduojama, Ajg diagrama. Belieka uzrasyti galuting submatricinio elemento

iSraiska:

(rjiaggag] + [THY x URIE| |4 jab b’y = (201 + 1)(22 + 1)(25" + 1)(2k + 1))/

aogh g
x (o g || T* || g1 ) (o | [U R |ahgy) § k1 ke ko (70)
J1 g2 J

Kartu su (70) ateina dar ir Klebso ir Gordano koeficientas, taikant Vignerio ir Ekarto teorema,.

Judéjimo kiekio momento grafinés technikos pagalba galima surasti bet kokio skai¢iaus tenzoriniu
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5 pav. Dvieju tenzoriniu operatoriu, veikian¢iu skirtingas koordinates, tenzorinés sandaugos matricinio

elemento (70) israiskos grafinis suradimas.

operatoriy sandaugu submatriciniuy elementy iSraiskas. Jeigu rezultatinis & = 0, turime tenzoriniy
operatoriy skaliaring sandauga, kurios submatricini elementa galime surasti, iraSydami i (68)

ir (70) k = 0 ir supaprastindami 6j arba 95 iSraiSkas. Reikalingos formulés yra Sios:

{ a b e }: (—1)erbre d(a,c)d(b,d)o(abe) (71)

d ¢ 0 [(2a + 1)(2b + 1)]1/2’

J1 J2 Js
li Iy I3 p=06(js3,03)0(k1, ko)
ki ko O

(1R (2 4 1) (2 + 1) 72 { o } , (72)
2 1 1

Ji J2 J3
Lo ly Iy p=0(j1,01)d(j2,12)6(j3,13)6(k2,0)
0 £k O
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x6(j1273)[(271 + 1)(2j2 + 1)(243 + 1)) 7/2, (73)

Ji1 o J2 J3

Lo 0 I3 ¢ =0(j2,k2)0(j3,13)0(l1,13)d(k1, k2)

ki ko O

X 6(j12ds) (—1)" 27 [(22 4+ 1) (245 + 1)] (74)

Tas pacias iSraiSkas gautume ir grafiskai, tiktai, prieS nutrinant nulines linijas, reikia perkelti

pastorinimus [1].

1.8 Sferinés funkcijos

Orbitinio judéjimo kiekio momento kvadrato [? ir jo projekcijos i z asi [, tikrinés funkcijos yra
sferinés funkcijos Y7, (0, ¢) (—1 < m <[, | - sveiki skaiéiai ir nulis). Sferiné funkcija yra Laplaso

lygties Ay, (r)=0 sprendinio kampiné dalis, kur
ylm(97¢) = lez1m1 (07¢) (75)

Mokslinéje literatiiroje sferinés funkcijos ivairiai apibréziamos. Siame darbe naudojamos

Sitaip apibréztos sferinés funkcijos:

Ylm(97 ¢) = Glm(e)@m((b)a (76)
/2
O (0) = (—1)m [ ;(lll(lm)! P17 pn(eos ), m >0, (77)
1 “m
<I>(¢):Ee s, (78)

Cia P/"(cos §) — prijungtinis Lezandro polinomas [18], ©;_|;((6) = (—1)™O, ().
Naudingi sferiniu, funkciju sarysiai.

1. Sferiniu funkciju sandauga:

1/2
Vi (6.6) YZWZ(M)):Z{(211+1)(2l2+1)] l Lol L] lll ly L1YL0(9,¢)-

T 4m(2L + 1) miy mo O 0 0 0
(79)
2. Sferiniu, funkciju integralai:
2 ™
/ do / $in 040 (0, ¢) = V/AT8(1,0)5(m, 0), (80)
0 0
2 s
6 [ 5000 Vi, 0.6) Yi, (0.0) = 61, 12)3(mn,ma), (81)
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27T T
HA d¢z;an&wxamxa¢aygmx&¢>=<—1w”&th5«4nhnmx

T § 1
/0 S0 00 Y, (0,0) Vi (0, 6) = 5-6(11,12).

2 T
/ w/mwwmm&@mm@@nm@@
0 0
_ {(211+1)(212+1)]1/2l L1y 1 ] lll Iy z]

4 (20 4+ 1) mi mg m 0 00

3. Sferinés funkcijos skleidimas sferinémis funkcijomis:

Am(20 + 1) T/Qlll Iy l]_
)

Yinl®9) = |Gt nenes) | o o o

Ll 1

X
mi,ma [ mp mz m

‘| }/zlml (67 ¢) lemz (67 ¢)

4. Atskiri sferiniu funkciju atvejai:

20+ 1
Yim(0,0) = \/ ?5(7”,0),

l;{n(ev ¢) = (_1)m l—m(ev ¢) = Yim(ev —qb),

20+1
A’

l
Yio(0,6) = || 1o lcos).

5. Lezandro polinomo rekurentiné israiska:

}/lm(ov ¢) = 5(’171,, 0)

2N +1 N

Pyii(z) = Nt N(fc)—NJrl

Pn_1(z),
x =cosl, Py(x) =1, Pi(z) = z.

6. Sferiniy funkeciju, kai I < 3, israiskos [18]

1 /3-5 , 1 /3-5 ‘
Yau2(0,9) = 5/ o sin? feti2? — 1\ 5 (1~ cos 20)*i20
_ /30 35
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Y20(0,¢) = %\/%(30%29 -1)= i\/g(l +3cos26) = %(1 — gsin2 0)
Y313(6,9) = :F%\/gsing heti3¢ = :F%\/g(?) sin @ — sin 30)e*?
Y342(0,¢) = %\/ & ‘8577' T cos 0 5in2 feti26 — é\/ 3 ‘8577' 7((:056 — cos 30)et20
Y311(0,0) = $i\/¥(5 cos?f — 1) sin feT® = $1—16 \/g(sinﬁ + 5sin 30)e*™?

1 1
Y30(6, ¢) = 5\/%(50%26 —3)cosb = g\/%(30059+500s36)

Naudingos iSraiskos

' = cos ¢ + isin ¢,

e'?? = .

1.9 Baigtiniu posiukiu matricos

Busenos funkcija [jm), kur m — judéjimo kiekio momento projekcija i pradinés koordinaciy
sistemos S z asi, transformuojasi i funkcija, |jm), kur m — j projekcija i pasuktos koordinaéiy
sistemos S Z asi, sitaip [18]:

) =S DI - (a, B,y)|im). (91)

Cia, Df;”h (a, B,7) — Vignerio posukio matrica, kuria trumpumo sumetimais vadinsime D funkcija,

a, 3,7 — Eulerio kampai, kuriais pasukant pereinama nuo koordinac¢iu sistemos S prie S [18].

Ju kitimo ribos yra: 0 < a <27, 0 < g < 7wir 0 < vy < 27. Dinm(a,ﬂ,’y) apraSo posuki

fiksuotomis «, 8,7 kampu, vertémis. Ji taip pat yra hamiltoniano, aprasancio kietojo kiino su

vienodais inercijos momentais isilgai pagrindiniy asiy (simetrinis vilkelis), tikriné funkcija.
Svarbiausios D funkcijos savybés.

1) D funkcja yra unitarinés matricos elementas, nes

> "D (o, 8,7) D), (. B,7) = (1), (92)

2) D funkcijos yra ortomormuotos:

872

27 T 2m . v
| da [ apsing | 3 D33t B) Dy (051 7) = 575005 8o, )00 ). (99)
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3) D funkciju sandauga:

DI (0. B )DR,, (0, fi7) = 3 [ non jHjl 2T pi (e By). (94)

jomp L1 M2 M H1 M2 P

4) Vienos D funkcijos skleidimas D funkcijomis:

DBy = 3 [‘“ 2

mi,p1,meue L1 T2 T

JoJ2
lﬂl 2 M‘|D#,1u1( 767 )Dﬁzuz( 76,’7)- (95)

5) D funkcijos fiksuotoms «, § ir vy vertéms:
D,,.(0,0,0) = 6(m, ), (96)
D3,,(0,7,0) = (=1)"*™6(m, —p). (97)

6) D funkcijos fiksuotoms m ir u vertés (j = [ — sveiki skaiciai):

Dy (e, 8,7) = Pi(cos ), (98)

Dho(@s5,7) = (1" Yim(Br0) = | 5 Vin(B. ), (99)
l [ ar [ 4
Do (e, B,7) = 2l+1Yz m(B,7) = (D% o7 Y(8.7). (100)

7) D funkciju kompleksinio jungtinumo sarysis:

Dyl (e, 8,7) = (=1)" DL, (a, 8,7). (101)

8) D funkciju, integralai:
2w 27
da/ sin 5d5 dv D (a,ﬁ,v) = 8725(4,0)8(m, 0)6(x,0), (j - sveikas skaicius). (102)
0
2
/ do ["sinap [y D (0,8,9) D20 6.7)

( )m1 u187r25(t717j2)5(m17m2)(5(/¢1“u,2)7 (J - sveikas skaiéius). (103)

[ D30, 8.2) Dk, (0, 8.9) Di, (0, 8,7) sin 8 d da dy

Jr o J2 J]l]l J2 J]‘ (104)
mi

ma m M1 p2

- 872
25 +1

9. Kai pasukama wy = a15171, 0 po to we = asfrye kampais, tuomet

D, (ws - wy) Z D’ (ws)D iy (w1). (105)

m'=—j
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D funkcijos israiskas galima rasti [1, 8, 18] ir kitose knygose.

Dvieju D funkciju sandauga, (94) galima uzrasSyti pavidalu, kuris bus naudojamas ieskant
poliarizuoty, atomu saveikos su poliarizuotais fotonais ar elektronais diferencialiniu skerspjuviy
iSraisky. Ju grafiniai vaizdai pateikti 6 pav.

o J K J
DL (., B,NDE (0, 8,9) = Y l - M]T%(J,J',M,M’m,ﬁ,v). (106)
K,N,N’

Si skleidini grafiskai vaizduoja Agy diagrama.

JM JM

IV
=y /+KN' KN (7 ) KN
J’I\/I’J’I\/I’ KN oo A
22

JM JM JV
=y KN -\ KN
_ F T
JM . JV KN Ji’ A
23

6 pav. Dvieju Vignerio baigtiniy postikiy matricy sandaugos (105) ir (106).
Kai J =J ir M = M’, (106) supaprastéja

J
DL (0, B,4)DY, (o, 8,7) = [ - TE*(J, J, M|, 7). (107)

K J
kv LM M 1
(107) grafinis atitikmuo yra Ass diagrama.

(106) ir (107) israiskose esanciy tenzoriy pavidalas yra Sitoks:

2K+1T/2lj J K

T][V{’N(J’ J/7M7 M,|Oé,ﬁ,’7) = (_1)J,_M/ [

DE, 1
27 + 1 MM N] vy (@ 8,7), - (108)

1/2 ®
TJI\f(JJaMW,’Y):(—l)J_M{i] lJ J

27 +1 M M 0 ]YKN(@’Y)' (109)

Tenzoriai T’ J{f, N ir va{ grafiSkai pavaizduoti 7 pav. Aoy ir Aoy diagramose.

1.10 Skaliariniu funkciju ir operatoriu skleidimas multipoliais

Procesuose, kur dalyvauja atomai, skaliarine funkcija patogu naudoti pavaizduota sferiniy

funkciju tiesiniu dariniu. Dazniausiai sutinkamos skaliarinés funkcijos yra plokséia banga ir
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KN’<:>KN ~(1)" ?ji]/ @ KN<:>

24
JM

D&_( ])JM[2J+1 /J_Mfo DKN
A

25
7 pav. Tenzoriy (108) ir (109) grafiniai vaizdai.

dvieju krtuvininky elektrostatinés saveikos energija.

Ploks¢ios bangos, kurios banginis vektorius q, skleidinys sferinémis funkcijomis yra:

exp (iqr) —47?2 Z zyl qr) Y, (ng) Yin(n,), (110)
=0 m=-1

kur n, ir n, yra atitinkamai banginio vektoriaus ir trimatés erdvés r kintamojo 6 ir ¢ kampai,
Ji(gr) — sferiné Beselio funkcija.
Dvieju kravininku, kuriu kruiviai e; ir eo, elektrostatinés saveikos energijos iSraiska yra:
€1€2

l
=dmeres Y (20 +1)7" l+1 Yk (r1) Vi (r2), (111)

|I‘1 o I'2| Im >

kur ry ir ry yra trimatés erdvés kintamuju 6 ir ¢ kampai, r~ ir r- — didesniojo ir mazesniojo
ry ir ro vertés.
Operatorius taip pat galima iSskleisti multipoliais. Toks skleidimas vadinamas operatoriaus

vaizdavimu neredukuotiniy tenzoriniu operatoriuy suma. Pavyzdziu parinkime operatoriy
P(r) = o(r)TY, (112)

kur ¢(r) — r kintamojo skaliariné funkcija, o Tq(k) — k rango neredukuotinis tenzorinis operatorius.

Pradzioje skaliarine funkcija iSskleisime sferiniu funkciju eilute
ZGLM YLM 0 (25) (113)

kur arps(r) priklauso nuo skaliarinés funkcijos israiskos. Irasome (113) i (112), Klebso ir Gor-

dano koeficiento pagalba susiejame L su k i J ir uzrasome ieskoma (112) multipolini skleidini:

F(ry= Y AT (mQ%h,. (114)
LJM;
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L k
@y = 2 l M q ]\i; ] Yiar(6,6) T3, (115)
M,q
L k
A%},(T) = Z [ M g ]\i] ] arm(r). (116)
M

(115) formule apibréziamas dydis yra J rango tenzorinis operatorius.

Atskiru atveju, kai £ = 1, turime vektorini operatoriy V; = Tq(l), q=0,%+11ir

o YfMJ (0, ¢) — vektoriné sferiné funkcija, kuri bus aptariama sekanc¢iame skirsnyje.

1.11 Vektoriniu funkciju skleidimas multipoliais

Pries skleisdami vektorini operatoriu, vektoriniu funkciju eilute, susipazinsime su vektorinémis
funkcijomis ir ju savybémis. Sukant koordinaciy sistema,, vektoriné sferiné funkcija transformuo-
jasi lygiai taip pat, kaip dalelés, kurios sukinys s = 1, banginé funkcija. Todél galime pasirinkti
pilnutinio judéjimo kiekio momento kvadrato J? ir jo projekcijos i z asi J, funkciju baze, kurio-
je bet koks postikiu grupés atvaizdavimas uzraSomas neredukuotiniais atvaizdavimais. Kadangi
banginés funkcijos [LSJM) sudaromos i8 |LMp) ir |[SMg) pagal zinoma procedura, vektoriniy
funkciju skleidimo baze galime uzrasSyti:

ILSIM) =
My, Mg

L s J
[ML Ms M]’LML>‘SMS>' (118)

Vietoje |SMg) funkciju bazés galima pasirinkti ciklinés bazés ortus [8]:

1 = Fos(er o). &= (119)
arba
1 0 1
1 ) 1 )
G=——7x| i |&=|0]|.éa=—0%| —i |- (120)

V2

Dabar galime uzraSyti vektorinés sferinés funkcijos iSraiska:

vioo -S| E L Tneoe (121)
JM\Y, - o~ m g M Lm\Y, q-
Sios funkcijos tenkina ortonormavimo [8]
/ Y55000,0) Y5, (0, 0)sin0d0dp = 6(J, J)6(M, M")5(L, L") (122)
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ir pilnumo

> Y5(0,6) Y5 (0',6) = 36(cos 0 — cos 0')5(¢ — ) (123)
L,J,.M

salygas.
I (121) apibrézimo seka, kad vektoriné sferiné funkcija yra tikriné operatoriu J2, .J,, L2, S?

ir inversijos P funkcija [8]:

P2Y7(0,0) = J(J+1) Y5,(0,), (124)

J. Yhy(0,6) = M Y5,(0,0), (125)
L% Y (0,0) = L(L+1) Y, (0, 0), (126)
S2Y7,(0,0) = S(S+1) Y0, 9), (127)
PY5,0,6) = (-)F Y500, 9). (128)

Bet kokia vektoriné funkcija F(r) skleidziama vektorinémis sferinémis funkcijomis Sitaip:

= > Fnu(r)Y5y(0,9). (129)
LM

Dabar surasime skleidini, kai vektoriné funkcija gaunama, paveikiant vektoriniu operatoriumi

sferine funkcija,

(LIVIIDRYE, (8, ). (130)

m 1
B(e) = Vin(0,9) = 3 ()" s

Cia Q rodo, kad submatriciniame elemente integruojama tiktai 6 ir ¢ kampu, atzvilgiu, o L igyja
vertes, tenkinancias trikampio, sudaryto i§ L, [, 1, salygas.
(130) galima pritaikyti elektromagnetinio lauko atveju. Jam operatorius V(r)=grad f(r),
kur f(r) skaliariné funkcija. Siuo atveju submatricinio elemento israiskos (130) yra:
\/l—l-l(i—%), kai L =1+ 1;

(LIIVE(r)||l) =4 0, kai L=1; (131)
—\/Z(jﬁg ), ki L=1-1.

(130) elektromagnetinio lauko atveju —

arad[f(r) Yig(6, 6)] = {#]/ (5 + ) 100Y5 1 0.0)

2041 dr r
I+11Y2/7d 1
- [QZ—H] <5 - ;) Fr)Yi5'(0.9). (132)

(132) formulé placiai naudojama ir vadinama gradientine.
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Dar naudojamos ir kitaip apibréztos vektorinés sferinés funkcijos, kurios isreiskiamos (132)

tiesiniais dariniais:

J 1 1/2 J 1/2
YR0.0) = [;75] Yo+ [05] T vie., (133)
Y (0.6) = Y7,(0,0) (134)

- J V2 J+1112
Y00 = || Yitee - [5s] Yie.. (135)

Jos sudaro ortonormuotu, funkciju baze vektoriniu funkciju erdveés sferos pavirsiuje. Dvi pirmo-
sios (133) ir (134) ortogonalios normalés vektoriui n, o trecioji — jam lygiagreti: nYL(]lJQ(H, ¢) =0,
nY?) (6,¢) = 0ir nxY{,) (6, ¢)] = 0.

Daugiau vektoriniu funkciju skleidimo pavyzdziu galima rasti V. Balasovo ir kt. knygoje

[8].

1.12 Fotono savoka. Spinduliuotés skleidimas multipoliais

Laisvojo elektromagnetinio lauko hamiltoniano operatoriu galima uzrasyti [8, 68, 69]:
H =Y hw; afa;, (136)
i

kur w; = 2mwy; — ciklinis daznis, aj ir a; — fotono atsiradimo ir i$nykimo operatoriai. IS Sios lygties
matyti, kad lauko i-ojo laisvés laipsnio suzadinima, atitinka diskretinis ekvidistancinis energijos
spektras, kurio gretimi lygmenys nutole vienas nuo kito per vienoda, energija hw;. Todél galima
ivesti fotono savoka. Fotonas yra elementarus nedalomas elektromagnetinio lauko energijos
kvantas. Elektromagnetinio lauko i-ojo laisvés laipsnio suzadinima, galima traktuoti kaip fotono,
kurio energija hw;, atsiradima. Fotona apraSo kvantiniu skaic¢iuy ¢ rinkinys. Naudojami du
kvantiniu skai¢iu rinkiniai: ¢ = Ak ir ¢« = pkL M.

Pirmasis rinkinys (i = Ak) naudojamas tuomet, kai elektromagnetinis laukas vaizduojamas

ploks¢iomis bangomis. Elektromagnetinio lauko banginés lygties

1 9?A(r, 1)
su kuloninés kalibruotés salyga
divA(r,t) =0 (138)

sprendinys uzrasomas plokséiuy bangu skleidiniu

1 /h
Ayg(r,t) = %1/ ?Cexk exp(ikr — iwt). (139)
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Cia k = k| = w/c, exp — plokscios bangos poliarizacijos vienetiniai vektoriai, kuriems galioja
ey, -k =0ir e}, - ey = J(\, 1) salygos. Jos rodo, kad elektromagnetinés bangos poliarizacijos
plokstuma statmena bangos judéjimo krypéiai. Tai reiskia, kad jos yra skersinés bangos.

hk kvantinis skai¢ius turi fotono judéjimo kiekio prasme. Poliarizacijos vektoriams dazniausiai
naudojamas apskritiminis vaizdavimas. Tuo atveju, kai deSininéje Dekarto koordinac¢iu sistemoje

z a8is nukreipiama k kryptimi,
exy = —(A\V2)(e; +idey). (140)

Vienetiniai ortai e, ir e, nukreipiami z ir y asiu kryptimis, o A = &1 vadinamas spiraliskumu.
Kadangi fotono masé lygi nuliui, jam negalima priskirti sukinio tokia prasme, kokia suteikiama
turinc¢iai mase dalelei. Todél fotonui aprasyti naudojamas spiraliSkumas A, kuris lygus fotono
pilnutinio judéjimo kiekio momento projekcijai i jo judéjimo krypti. Kadangi fotonas orbitinio
judéjimo kiekio momento neturi, indélj i spiraliSkuma, inesa tiktai sukininis momentas, kuris ly-
gus 1. Tuomet A\ = %1, nes verte A = 0 negalima dél kuloninés kalibruotés salygos. Tokiu budu,
fotonai yra vektorinés dalelés, kurios skiriasi nuo turin¢iuy mase daleliy tuo, jog apraSomos
dvikomponentémis banginémis funkcijomis vietoje trikomponenciu. IS analogijos su klasikine
elektrodinamika seka, kad A = 1 atitinka deSininés, o A = —1 — kairinés apskritiminés poliar-
izacijos spinduliuote. Kitokios poliarizacijos spinduliuotés biisena, galima uzraSyti apskritiminés
poliarizacijos busenu superpozicija. Pavyzdziui, nepoliarizuota spinduliuoté vaizduojama kaip
lygiu daliu deSininés ir kairinés apskritiminés poliarizacijos spinduliuoc¢iy suma. Fotono, poliar-
izuoto ey, kryptimi koordinaciu sistemoje, kurios z||k, o azimutinis kampas 1, bangine funkcija

galima uzrasyti:
ey, k) = —iz {exp(—i)|A = +1k) — exp(—igh) A = —1k)} . (141)
Antrasis kvantiniuy skai¢iy rinkinys (i = pkLM) naudojamas, kai (137) lygties sprendinys
uzrasomas vektorinémis sferinémis funkcijomis:
A mykrnm (T, 1) = Acimykra (r) exp(—iwt), (142)
A ki (v) = =2V hke i j(kr) Y{(n), (143)
Ac iy (r) = 2V hke

L+11Y2 . ~ L v
X{{2L+J B ()Y g () + [2L+J (k)Y ) (144)

kur n=r/r, w = ke, j(kr) — sferiné Beselio funkecija, Y%,,(n) yra vektoriné sferiné funkeija

(121). Sis skleidimas dar vadinamas multipoliniu koordinaciu sistemoje, kur z||k. Elektrinj
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multipolini (EL) skleidini vaizduoja |ekL M) funkcijos, kuriy lygiskumas 7 = (—1)%

, 0 magnetinj
(ML) — |mkLM), kuriu m = (—1)**!. Bendru atveju fotono funkcija, patogu uzrasyti |pkLM),
7 = (—1)*?, kur EL atitinka p =0, o ML — p = 1.
|Ak) funkcija galima isskleisti |pkLM) funkciju bazéje:
IA\k) = Z > (pLM|6, ¢, \)|pkLM), (145)
p 0,1 L,M

kur 6 ir ¢ — k vektoriaus polinis ir azimutinis kampai. Norint surasti transformacijos matrica,
(pLM]|6, ¢, \), reikia zinoti Ay ;(r) (139) skleidini multipoliais. Koordinaciy, sistemoje, kurioje
z nukreipta k kryptimi, jis yra sSitoks [8]:

1 |he 1
= — —_— p
Ay k() 27”/ e exp(ikz) = e EO 1L§ 1\/2L + 1IN Ay (r). (146)

Tuomet (145) igyja pavidala:

1 o
S > V2L + 1N |pkLM). (147)
kv8m =5 12

k) =
I3 siu israisky matyti, kad fotonu su nuliniu judéjimo kiekio momentu néra (L > 0).

1.13 Tenzoriniu operatoriuy matriciniuy elementu sandaugos

Ieskosime tenzorinio operatoriaus Tq(k) matriciny elementu sandaugos
. . . K'Yy . *
G| TP jama) (g mf T4 jmb) (148)

iSraiskos. Banginés funkcijos ir operatoriai yra trimatés erdvés ir sukininiu kintamuju funkcijos.
Laikysime, kad busenos, aprasomos judéjimo kiekio momentwy j; ir projekcijos m;, gali buti
nustatomos skirtingu koordinac¢iu sistemu z aSies atzvilgiu.

Sandaugai (148) apskai¢iuoti reikia, kad visos banginés funkcijos ir operatoriai bty apibrézti
vienoje koordinaciy sistemoje, o judéjimo kiekio momentu projekcijos nustatomos bendros z
asies atzvilgiu. Tam tikslui reikia visuy busenu ir operatoriu koordinac¢iu asis pasukti taip, kad
jos sutaptyu su matricinio elemento skai¢iavimui parinkta koordinaciy sistema. Biisenos banginé

funkcija naujoje koordinaciy sistemoje uzrasoma skleidiniu:
lgm) = 1) Dy, (), (149)
m
kur j zymi Eulerio kampus ¢, 60,4 [1], o D ( /) yra Vignerio posiikio matrica [18].

37



Pritaikius transformacija, (149), matriciniy elementu sandauga, (148) galima uzraSyti

. . . T « . ). ~ \x
(rma| T jama) G mi | T | jmb)* = S G| T jarms)

L T, L
m17m17m27m27q,q/

x (it [T oty D () D (Ro) D2, ) DA, (G)D o (B)DIEE L (3)

mi,mi 4 m2,ma ﬁlzvmlz
g Ko J1
= > GUIT® g2y GUITE 358 K K,k
K1,N1,N{,K2,N2,Nj,Kr,Np,NJ. K1 oq

x (241 + D[(2k + 1)(2j2 + 1)(24] + 1)(2K; + 1)]'/2

Ky, K, K; *K1 /- o /A * K / 7. Ko Y 15
X [ N2 NT Nl ]TN{Nl(jlajhm17m1‘]1)TNT’NT,(k7k »d,4q ‘kO)TNéNz(]27327m27m2‘]2)' (150)

Cia ivestas pazymeéjimas

TE NG, 3 m,m!|f) = —1j,_m,[

2K+1T/2 i j K
m m N

] Dn (9)- (151)

(150) israiska surasta panaudojant judéjimo kiekio momento teorijos grafing technika [1] ir

sarysi
Dl (N3 = (0 3 [N L ot
(152)
Tuo atveju, kai procesui galioja asiné simetrija, N = 0, M’ = —M, ir (152) sarysis atrodo

Sitaip:

D)D) = (1)t [ ] [ S ] [ P, ] Vi),
2J +1 KN M N M M —-M 0
(153)
nes (153) panaudota
Dl 8.) = ] " Vi3, (154)
20+1

Judéjimo kiekio momento diagramos, panaudotos (150) surasti, pavaizduotos 8 pav.

Atskiru atveju, kai N = 0,

N o[ oAn 1V2 5§ K
TE (G, §' mlj) = (~1) [—] [

o] 1T e (159
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1.14 Poliarizacija

Mikrodaleliu, poliarizacija aprasoma ju pilnutinio judéjimo kiekio momento J vektoriaus pro-
jekcija M i pasirinkta, krypti. Paprastai Dekarto koordinaciu sistemos z aSis sutapatinama
su §ia kryptimi. Tapatingu daleliy ansamblio poliarizacija yra jo atstojamojo judéjimo kiekio
momento vektoriaus verté. Jeigu J=),J;, kur J; atskiry daleliy judéjimo kiekio momento
vektoriai, projekcija i z asi nelygi nuliui, daleliuy, ansamblis yra poliarizuotas. Poliarizacija yra
bendra savoka. Skiriamos dvi poliarizacijos ruSys: orientacija ir rikiavimas. Skirtumui tarp
ju paaiskinti, pasinaudosime 9 ir 10 paveikslais. Kad buty aiskiau, pasirinkime daleliu, kuriy
J = 3/2, ansamblio pavyzdi. Orientacija vaizduoja 9 pav., o rikiavima, — 10 pav. Linijos storis
proporcingas daleliy, tankiui n(M) busenose, aprasomose judéjimo kiekio meomento projekciju
vertémis —3/2 < M < +3/2.

Orientacijai ir rikiavimui aprasyti naudojami bedimensiniai parametrai Ay (k=1,2,...). Jie
yra santykiai, rodantys daleliu atstojamojo judéjimo kiekio momento nuokrypi nuo izotropinio.
Pavyzdziui, J = 3/2 atveju

n(M=3/2)+n(M=1/2) —n

- B (
Al =302 = O =3 /2) T (M = 1/2) T n(
)

M=-1/2) — n(M = —3/2)
M=) ni=—3p) %)

2[n(|M]| = 3/2) = n(|M] = 1/2)]

Aol =3/2) = M = 3/2) + (M| = 1/2)]

(157)

Kvantinéje mechanikoje poliarizacija, apraso tikimybé, kad dél dalelés saveikos su kita dalele,
pvz., atomo su fotonu ar atomo su elektronu, jos judéjimo kiekio momento projekcija i z asi bus
M. Tuomet rikiavimo parametra As, kai J = 3/2 galima uzrasyti

20(J = 3/2,|M| = 3/2) — o(J = 3/2,|M| = 1/2)]
200(J =3/2,|M| = 3/2) + o(J = 3/2, M| = 1/2)]’

Ay(J =3/2) = (158)

o orientacijos —
A (J =3/2) =
o(J=3/2,M =3/2)+0(J=3/2,M =1/2) —o(J =3/2,M = —1/2) —o(J =3/2,M = —3/2)

o(J=3/2,M =3/2)+0(J=3/2,M =1/2) +0(J =3/2,M = —1/2) + o(J = 3/2, M = —3/2)"
(159)

Is (156) — (159) matyti, kad —1 < A; < +11ir —1 < Ay < 41, t.y. gali igyti teigiamas ir

neigiamas vertes. |A;| = 1, kai visos dalelés orientuotos viena kryptimi isilgai ar pries z asi, o

|Ag| = 1, kai yra tiktai tos krypties daleliu, kuriy |M| vienodas.
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L~ J I;l jlm j,lm,l J’lﬁjl’ 29y
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Py fmy nbmy o fmy oIy
2/ =/

8 pav. Tenzoriniu operatoriu matriciniy elementu sandaugai surasti naudotos judéjimo kiekio momento

diagramos.
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9 pav. Daleliy ansamblio orientacija. Desinéje daleliy tankio n; priklausomybé nuo pilnutinio judéjimo

kiekio momento projekcijos M i z asi vertés.

3 \\\ i 5\\\\
2 ~ 2 ~
N NNl _
1 \ 1 i
7 \l 2 !
1 ]
1 ! | !
_—— 1
2 - 2 7
// r j //
// _i ///
-3 3113 M 1 3113 M
- 22779 2 2779

10 pav. Daleliy ansamblio rikiavimas ir daleliy tankio n priklausomybé nuo pilnutinio judéjimo kiekio
momento projekcijos M i z asi vertés. Kairéje dvi diagramos vaizduoja neigiama,, o deSinéje — kitos

dvi diagramos vaizduoja teigiama rikiavimo parametro As verte.
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2 Atomo saveika su spinduliuote

Kai spinduliuotés pluostelis nukreipiamas i atomus ar jonus, jie gali buti suzadinami arba
jonizuojami, o spinduliuoté gali buti sugeriama arba issklaidoma. Elektromagnetinés spinduli-
uotés sklaida gali biiti koherentiné (Reiléjaus) ir nekorentiné (Komptono). Siame skyriuje na-

grinéjamas poliarizuoty atomu suzadinimas ir jonizacija poliarizuota spinduliuote.

2.1 Atomo suzadinimas spinduliuote

Lazerio [71] ar parenkamo daznio sinchrotroniné spinduliuoté leidzia ne tiktai iSmusti elektronus
i$ norimo atomo sluoksnio, bet ir juos suzadinti i pageidaujama bisena [72, 73]. Jeigu spin-
duliuoté poliarizuota, tai atomo suzadinta blisena bus poliarizuota. Taigi atomu suzadinimas
poliarizuota spinduliuote yra vienas i budu sukurti poliarizuotus atomus tolimesniems eksper-
imentams [74, 75]. Atomu vidiniy sluoksniy suzadinimo atveju jonai gali spinduliuoti fluores-
cencijos spinduliuote [28, 51|, kuri teikia informacijos apie atomo poliarizacijos busena pries
suzadinima. Kai elektronas suzadinamas i$ iSorinio elektronu sluoksnio, fluorescencija yra
vienintelis suzadintos bisenos iSnykimo kelias. Elektrono iSspinduliavimas vidinio elektronu
sluoksnio suzadinimo atveju yra kitas atomo suzadintos busenos iSnykimo budas [29]. Taigi,
atomo fotosuzadinimas gali buti pirmasis etapas atomo suzadintoms bunoms su gerai zinomais
judéjimo kiekio momento orientacija ir lygiSkumu sukurti tolimesniam poliarizacijos ir kampiniy
koreliaciju tyrimui [55, 51].

Sio skyriaus tikslas — i§vesti poliarizuoto atomo suzadinimo poliarizuota spinduliuote tikimybés
bendraja iSraiska ir ja panaudoti ivairiems atvejams, aprasantiems konkrecius eksperimentus.
Taip pat pritaikyti bendraja iSraiska, tam atvejui, kai suzadinimas spinduliuote téra tik pirmasis
sudétingo proceso etapas. Tikimybés bendroji israiska bus surasta, panaudojant judéjimo kiekio

meomento grafineg technika [1].

2.1.1 Atomo suzadinimo skerspjuvis
Pagal bendraja, trikdziu teorija proceso, kurio metu iSspinduliuojamas fotonas su banginiu
vektoriumi intervale kg, ko+dk( diferencialiné tikimybé yra apinbréziama [76]:

Vdk
(277)3' (1)

)_2_7r _3[277(71—1—1
R m

) 1/2A ‘ .
Vo ] ex(flpexp(ikor))i) *6(Ef — E; + w)

Cia i ir f — pradiné ir galiné buisenos, p — elektrono judéjimo kiekis, Ej ir E + — atomo pradinés

ir galinés busenos energija, n — fotonu skaiCius pradinéje busenoje, w = 2w — fotono ciklinis
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daznis, kuris atomingje vienety sistemoje sutampa su fotono energija, V — turio elementas.
Integruojant (1) pagal dky = dw/c, galima surasti fotono, kurio poliarizacija €y, isspinduliavimo
i erdvinio kampo elementa df) tikimybe

2

dWi(i — f) = 5 ex(fIp exp(ikor))i) |* (Tigox + 1)d2. (2)

e“w
2hed3m
Analogiskai galima surasti fotoabsorbcijos diferencialine tikimybe:
2

e‘w . o
senamzalflp exp(ikor))i) [ *Ti, A d€2. (3)

dWA (Z — f) =
Formulése (2) ir (3) Tk, — fiksuotos poliarizacijos vidutinis fotony skaic¢ius banginio vektoriaus

intervale ko, ko+dko. Ji galima surasti, zinant spinduliuotés spektrini intensyvuma Iy, [76]
_ 8m3¢d
nko)\ = Wlko)\ (4)
Tuomet sarysis tarp tikimybés fotona, isspinduliuoti (dW*P°™), sugerti (dW?9) ir priverstinai
isspinduliuoti (dW?) yra sitoks:

8732

b. . ind /- t,.

dW)(\l S(f — Z) = dW)Z\n (Z — f) = dW;pon (Z — f)m]ko)\. (5)

Fotoabsorbcijos ir priverstinés spinduliuotés nagrinéjimo patogumui ivedamas efektinis difer-
encialinis absorbcijos skerspjuvis, kuris apibréziamas kaip diferencialinés tikimybés ir i atoma

krentancios spinduluotés intensyvumo santykis:

dUA(f — Z) _ dW)\(f — Z) (6)
a9 D

Kadangi spektriniu liniju plo¢iai visuomet nelygiis nuliui, atomas gali absorbuoti ne tiktai
grynai monochromatine elektromagnetine spinduliuote, bet ir spinduliuotes, kuriuy dazniai yra

artimi w.

2.1.2 Spinduliuotés poliarizacija

Elektrinio dipolinio Suolio Am = 0 metu iSspinduliuota §viesa, poliarizuota iSilgai kvantavimo
arba z aSies, vadinama 7 $viesa. Kai Am = +1 arba Am = —1, randasi atitinkamai o™ ir
o~ &viesa. 7 §viesos kampinis pasiskirstymas proporcingas sin?6, o o= — (1 — %Sin2 0), kur 0 —
kampas tarp Sviesos elektrinio lauko E ir stebéjimo krypties.

Kai iSorinis magnetinis laukas B nukreiptas link stebétojo, t.y. lygiagretus, stebimos tik-

tai 0 komponentés, nes m komponenté nematoma. Siuo atveju pagal susitarima ot vadinama
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kairinés, o o~ deSininés apskritiminés poliarizacijos Sviesa. Jeigu spinduliuoté stebima stat-
menai z adiai kryptimi, t.y. 8 = 90° kampu, I bus 7 §viesos intensyvumas, o I, = %Ia+ + %Igf
Sviesos, poliarizuotos statmenai z aSiai, intensyvumas. Taigi, Sviesos, iSspinduliuotos elektronui,
persokant is aukstesniojo lygmens i | Zemesniji f, intensyvumas [y = %(LT +21,) yra proporcin-
gas aukstesniojo lygmens uzpildai n(7)

hwi f
4l

Iy = n(i)A@ — f), (7)

kur [ — atstumas nuo atomo iki detektoriaus, A(i — f) — Einsteino koeficientas (Suolio tikimybeé

per laiko vieneta [76]).

2.1.3 Atomo suzadinimo tikimybés iSraiSkos suradimas

Nagrinésime Sitoki atomo suzadinimo spinduliuote procesa:
A(aoJoMo) + hl/(g)\ko) — A*(()élJlMl). (8)

Cia atomas A biiseno je agJo My elektromagnetinés spinduliuotés suzadinamas i buisena, o J1 M1,
kur «; zymi ¢ blisenos konfigtiracija, ir kitus kvantinius skai¢ius, J; yra elektronu apvalkalo pil-
nutinis judéjimo kiekio momentas, o M; — jo projekcija i laboratorineg z asi. Elektromagnetiné
spinduliuoté aprasoma banginiu vektoriumi kg ir poliarizacijos vienetiniu vektoriumi é,. A = +1
ir vadinamas spiraliskumu. Atominéje vienty, sistemoje kg = w/c, kur w — fotono energija a. v.
Laikoma, kad lygmenu smulkiosios sandaros suskilimas daug didesnis uz hipersmulkiosios san-
daros. Siuo atveju atomo lygmenis galima aprasyti elektrony apvalkalo pilnuoju judéjimo kiekio
momentu. Reikalingi formuliy pakeitimai, jgalinantys aprasyti tuos atvejus, kai hipersmulkioji
sandara svarbi, bus nurodyti véliau. Padarysime dar viena prielaida, kad projekciju My ir My
matavimo kryptys gali buti skirtingos.

(8) proceso efektiniskerspjuvi galima uzraSyti:

O'(CYOJOMOEA)\k() — a1J1M1) = 27‘(2 [/<a1J1M1‘J(I‘)‘a()JQM()>A)\kO(I‘)dI‘

*

X [/(a1J1M1]J(r)]aOJOM@A)\kO(r)dr . (9)
Cia J(r) yra elektronu srovés operatorius, o A, (r) — elektromagnetinio lauko vektorinis poten-
cialas. Padare prielaida, kad kr < 1, ir transformave fotono bangine funkcija nuo laboratorinés
koordinaciy sistemos z asies prie atominés koordinac¢iy sistemos z aSies bei Ak, (r) iSskleide

multipoliais (zr. pirmojo skyriaus 1.12 skirsnj), (9) formulés dalis lauztiniuose skliaustuose igyja
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pavidala:

oo q=k N E+1 1/2 k’g_l/2 oo
[ 2an 3wlan ) A )i = 35 57 3 H=iay [ =] g Do
p=0,1 k=1 g=—k
oo gq=k .
x(an A M| Qo JoMo) =D > (an i My |QSF [arg Jo Mo) Dy (o), (10)
k=1qg=—k

_ k+ 17112 i (—ig)P
(a1 i M1 |Q{P oo Jo Mo) = kg /2 > [ - ] (215_ql))”<a1J1M1!Q§q!aoJ0M0>. (11)
5 I

Cia D(’;A(l;:o) — Vignerio postkio matrica [18]. Kai p = 0, turime elektrinio multipolinio $uolio
operatoriy (Ek) [4]
R, = —r"CP, (12)

o p =1 — magnetinio multipolinio Suolio operatoriy (Mk)[4]

o}, = —%[/ﬁ(% )]k {%H ot L(l)}ik) T [otD S(l)}ik)}. (13)

Cia LW ir SM yra pilnutiniai atitinkamai orbitinio ir sukininio judéjimo kiekio momenty
operatoriai, o Cék) — sferinés funkcijos, normuotos i [47/(2k + 1)]'/2 (48), operatorius.

Reikia pazymeéti, kad elektrinio ir magnetinio lauko multipolio lygiskumai yra atitinka-
mai (—1)* ir (—1)**1. Dél lygiskumo atrankos taisykliy i Suolin tikimybes tarp diskretiniy
lygmenu, duoda indélj tiktai arba Ek, arba Mk elektromagnetinio lauko multipoliai. Kadangi
nagrinéjamos tiktai grynosios elektromagnetinio lauko poliarizacijos busenos, Stokso parametrai

nebus ivesti.

Elektrinio dipolinio suolio atveju (11) matricinio elemento israiska supaprastéja:
<041J1M1|Q((11)|040J0M0> = i\/ 2k0<()41J1M1|Q(1)q|010J0M0>. (14)

SpiralisSkumas A = +1 vaizduoja kairinés ir deSininés apskritiminés poliarizacijos spinduliuote.
Bet kokios € poliarizacijos atveju spinduliuote galima aprasyti apskritiminés poliarizacijos spin-

duliuociy tiesiniu dariniu:
Ay (1) = CAN= 11 (1) + BAN=— 11, (T)- (15)

Sia, israiska, reikia irasyti i (10) ieskant (9) skerspjiivio israiskos.
Is (14) matyti, kad elektriniam dipoliniam artéjime néra priklausomybés nuo spinduliuotés
banginio vektoriaus krypties pakeitimo priesinga. Todél, apskaic¢iuotas dipolinés spinduliuotés

kampinis pasiskirstymas yra simetriskas banginio vektoriaus kg krypties pakeitimo atzvilgiu. Kai
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skleidime multipoliais paliekami nariai iki antrosios eilés, spinduliuotés kampinio pasiskirstymo
asimetrijos parametro iSraiskoje ateina E1-M1 ir E1-E2 interferenciniai nariai, turintys nelygini
lyginuma,, dél ko simetrija spinduliuotés banginio vektoriaus krypties pakeitimo prieSinga atzvilgiu
iSnyksta [77].

Kartais dalelés poliarizacija, buna daug patogiau nustatyti kitos krypties negu naudota
matriciniams elementams apskaic¢iuoti. Peréjimui nuo banginés funkcijos, apibréztos labora-
torinéje koordinaciy sistemoje, prie banginés funkcijos atomo koordinaciu sistemoje, naudo-
jamos Suolio operatoriaus matriciniam elementui surasti, panaudosime (1.149) operacija, visy
daleliu, banginéms funkcijoms. Tuomet laboratorinéje koordinaciy, sistemoje matricini elementa,

(a1 My \ng) lagJo M) galime uzrasyti:

- X - . . . .
(1 T MQP oo JoMo) = 3- {aa iMN QS oo JoMo) Dyl | (1) Dy (ko) Dty (). (16)
Mo,q, M1
Matricinis elementas (v JlMlngk)\a()JoM@ apibréztas atomo koordinaciy sistemoje.

Irase matriciniy elementy (16) israiskas i (9) israiska, gauname (8) skerspjuvio israiska:

o(agJoMoérko — a1 Ji My) = 27 > <041J1M1‘Qr(}'k)’a0JOMO>
k,k’,Mo,q,MlyMév‘ilvM{

XD | (1) Dk (ko) D}jllMl(j1)<a1J1M{|Qg’f'>|a0J0M5>*D;;§MO(j1) D (ko) Dy (1)
(17)
(16) matricinio elemento kampiné dalis pavaizduota By diagramoje (zr. 11 pav.). Joje atviros
linijos vaizduoja judéjimo kiekio momentus, kuriu projekcijos nustatomos laboratorinés koor-
dinaciy sistemos z aSies atzvilgiu, o apskritimai su D raide viduryje vaizduoja Vignerio posiikio
matricas. Stac¢iakampiai atstovauja pradinés ir galinés busenu konfiguracijas ir kitus kvantinius
skai¢ius. Pritaikome Vignerio ir Ekarto teorema (1.53), kuri leidzia atskirti matricinio elemento
dali, invarianting erdvés sukimo atzvilgiu, (diagrama Bs) nuo priklausomybés nuo judéjimo
kiekio momentuy, orientacijos erdvéje (diagrama Bg). Antras Klebso ir Gordano koeficientas
ateina i kompleksiskai sujungtinio matricinio elemento (9) israiskoje. Vignerio postkio matricas
D]‘é[’ M(j ) i8 matricinio ir jam kopleksiskai jungtinio matricinio elemento (9) judéjimo kiekio mo-
mentams Jy, J; ir k, k' skleidziame neredukuotiniais tenzoriais T4 (J) (1.109). Is siv skleidiniu
ateina trys Klebso ir Gordano koeficientai. Dar du — i§ Vignerio ir Ekarto teoremos pritaikymo
(zr. Bs diagrama,) matriciniam elementui ir jam kompleksiskai jungtiniam. Visi penki Klebso ir
Gordano koeficientai pavaizduoti By diagramoje (11 pav). Sumuojame (17) israiskoje esanéiy

projekciju atzvilgiu ir gauname Bj diagrama,. Joje esancias atviras linijas uzdarome su Klebgo ir
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Gordano koeficientu ir gauname Bg diagrama. Atsiranda naujas Klebso ir Gordano koeficientas,
prie kurio laisvu liniju prijungiame i§ Vignerio posiikio matricu sandaugu skleidinio atsiradusius
neredukuotinius tenzorius T° fv( . Gautoji By diagrama apraSo judéjimo kiekio momenty Jy, Jp ir
fotono multipoliu orientacijas erdvéje. Galutiné atomo suzadinimo tikimybés israiska uzrasoma

panaudojant By, B¢ ir B; diagramas:

o(anJoMoérko = arJiMy) =C > B'(Ko, K, K1,k k)

Ko,Kr,K1,k,k'
Ko K, Ki],.. R A .
X [ NN N ] TrEo (Jo, Jo, Mol Jo) TRE (kK Alko) TR (1, Ju, MalJy),  (18)
No,Nr,N1,q 0 r 1
kur

Jo Ko Jo

B (Ko, K, K1, k, k') = (a1 1]|QM |ag Jo) (a1 S |Q™ ) |aww Jo)* & K, K

J Ky Ji
[(2J0 + 1) (21 + 1)(2k + 1)(2K; + 1)]/2 (19)

(19) israiskoje panaudotas sarysis

(1 1[|QMJagJo) = [2J1 + 1]"* (a1 1 [|QW g Jo) (20)

Kai atomo energijos lygmenu, hipersmulkioji sandara svarbi, submatricini elementa
(1 J1]|Q™ || Jp) (19) israiskoje reikia pakeisti (o Jy (1) Fy||Q™)||cgJo(I)Ep) submatriciniu el-

ementu, pasinaudojant sarysiu

(LD [QWJag Jo (1) Fo) = (=)0~ "+ [(2F + 1) (24, + 1)]/?

S B ) e
Cia I — branduolio sukinys. Tuomet vertes Jy ir J; (19) ir (20) formulése reikia pakeisti Fy ir
F1.

Jeigu tikimybe W (agpJoMoérko — «1J1M;) padalinsime i§ spinduliuotés srauto tankio,

gausime skerspjuvi. Taigi, tikimybei ir skerspjuviui galime naudoti tas pacias israiSkas. Reikia

pakeisti tiktai konstanta, C.

2.1.4 Fotosuzadinimas — pirmoji daugiapakopio proceso stadija

Atomui suzadintoje blisenoje paruosti daznai naudojama lazerio ar kito Saltinio elektromagnetiné

spinduliuoté. Sekancio proceso pasékoje §i atomo bilisena néra registruojama, todél dvipakopio
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proceso skerspjuvio israiska reikia koherentiskai sumuoti nestebimu M; busenu atzvilgiu [24].
Kai suzadinimas (8) yra pirmasis daugiapakopio proceso etapas, sekanti procesa galima uzrasyti
Sitaip:

A* (a1 1 My) + b(a) — A(asJaMs) +b'(d). (22)
Cia b(a) vaizduoja spinduliuote ar dalele, saveikaujancia su suzadintu atomu A*(ayJ;My).
Jos biisena pazyméta a. b/(a’) apraso viena ar daugiau i§ atomo iSmusty daleliu, o’ biisenoje.
Dvipakopio proceso (8) ir (22) tikimybe W bus:

Wt(()éoJoMog)\ko — qula — OéQJQMQ(I/) = |Z(a2J2M2a/|H2|a1J1M1a>
My

X<041J1M1’H1’050J0M0€)\k0>’2: Z <042J2M2a/’H2‘041J1M1a><a2J2M2a/’H2’a1J1M{a>*
Ml,M{

X <OZ1J1M1|H1|040J0M0€)\k0><041,]1M{|H1|010J0M0€)\k0>*. (23)

Cia H; ir Hy atitinkamai yra pirmojo ir antrojo procesu saveikos operatoriai. Siuo atveju Vigne-
rio postkio matricy, sandaugos skleidiniui nestebimos busenos atzvilgiu reikia pritaikyti (1.106)
formule. Neredukuotinis tenzorius T]I\,(1 1N{(']1’ J!, My, M!|.J;) apibréziamas (1.108) formule. Po
§iu paruosiamuju operaciju galima (23) israiska sumuoti My, M7 atzvilgiu. Tolimesniuose sky-
riuose pamatysime, kad visu skerspjuviuy ir tikimybiu iSraiSkose nuo neregistruojamu, projekciju
priklauso tiktai neredukuotiniai tenzoriai T]f,i 1N{ (J1,J1, My, M ]jl) Tai reiskia, kad sumuojama

tik Siu operatoriy sandauga:

V(@KL +1)(2K] +1)
2J+1

2 K/ 2
Z T]{[ilN(leleMlyM“Jl) TN{]i[/(leJlaMlaMﬂJl) —

My, M

* K A o0/ J1 J1 Kj J1 J1 K!
xDfo;V(J)DN%N,(J) > (=1 2M1[ ] l ! ]

' My, M My, Mj; N M, M, N’
2K +1 ko q s / /
= 571 DN )DN (D)3, KDS(N, ). (24)

Kadangi tarpiné biisena neregistruojama, kvantavimo asj galima parinkti taip, kad iSraiskos

butu paprastesnés. Todél ja galima sutapatinti su laboratorine z asimi, t.y. kampai § = ¢ = 0:
Dy3(0,0,0) D2 (0,0,0) = 5(N1, N)§(NY, N). (25)

Tuomet (24) iSraiskoje lieka daugiklis (2K;+1)/(2J1+1). Véliau pamatysime, kad v/2K; + 1
patogu priskirti pirmajam procesui, o v/2K; + 1/(2J; + 1) — antrajam. Taip padarius pirmojo

ir antrojo procesuy tikimybés sutaps su nepoliarizuoty, daleliy saveikos pilnosiomis tikimybémis.
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Dabar dvipakopio proceso tikimybe jau galime uzrasyti tarpinés biuisenos skleidinio multipo-

liais tokiu pavidalu:
Wt(aoJoMoéqko — arJia — agJoMoad')
= > Wkyn (a0JoMoégko — arJia) - Wiy, (arJia — az JoMad), (26)
Ki,N;

kur W4 zymi antrojo proceso tikimybe. Ji bus surasta véliau, nes priklauso nuo konkretaus
antrojo proceso.

Fotosuzadinimo tikimybés skleidinio tarpinés buisenos multipoliais nario iSraiska yra:

dVVKlN1 (Oé(]J(]M(]éqk(] — OélJl)
ds)

Ny N, N

=C Y  B'(Ko K, KikK)W2Ki+1 > l

Ko K, KI]
Ko, Kr,k,k' No,Nr,q

X T (Jo, Jo, Mol Jo)Tat” (k, K, al ko), (27)

C
(2Jo + 1)(2k + 1)

Pasitllyta, procediira lengva pritaikyti bet kokiam daugiapakopiam procesui. Pavyzdziui,

W()Q(Oéoj()k — alJl) = \(alJlHQ(k)HaoJoﬂz. (28)

tripakopio proceso atveju
Wt(a0J0M0€q1k1 — allelml — a2J2p2m2 — J3M3€q2k2)

= Z Wl(J()M()éqlkl — JlMlM{plml)Wz(JlMlM{plml — JQMQMémeQ)

M17M1,7M27M2,
XW3(J2M2Mép2m2 — J3M3€q2k2) = Z Wll(lNl (J(]M(]éqlkl — lelml)
K1,N1,K2,N2
2K1 +1 2K2 +1

W%1N1K2N2(J1p1ml — J2p2m2) W]3(2N2(J2p2m2 — J3M3€q2k2). (29)

2J1 +1 2J2 +1
I$ (29) matyti, kad pilnutiné tripakopio proceso tikimybé uzrasoma neregistruojamu, tarpiniy

busenu multipoliu skleidiniais.

2.1.5 Nepoliarizuotuy atomu suzadinimas

Poliarizuoty atomu suzadinimo poliarizuota spinduliuote tikimybés (19) ir (27) israiskos yra
pacios bendriausios §io proceso formulés. Parodysime, kaip jas galima pritaikyti paprastesniems
atvejams. Vienas ju — daznai pasitaikantis nepoliarizuotu atomu suzadinimas poliarizuota spin-
duliuote.

I8 kvantinés mechanikos zinome, kad tikimybes reikia sumuoti neregistruojamu, galiniu bueny

ir vidurkinti nepoliarizuoty pradiniuy busenu atzvilgiu. Miusu atveju atomas nepoliarizuotas,
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todeél (27) israiska reikia vidurkinti My atzvilgiu, t.y. tenzoriy T ]{,(OO(JO, Jo, Mo\jo) sumuoti My
atzvilgiu, nes tiktai jis priklauso nuo projekciju My. Pasinaudojame
> TR0 (Jo, Jo, Mol Jo) = 6(Ko,0),3(No, 0) (30)
Mo
ir gauname, kad Ky = Ny = 0. Irasome Sias vertes i (27). Atlike veiksmus, galime uzrasyti

nepoliarizuoto atomo suzadinimo poliarizuota spinduliuote kaip pirmojo etapo proceso tikimybés

iSraiska:
W(aoJoégko = an i) = Y dr C B KK )
q ko Nww (2Jo+1)V(2k+1) K, K, k,
L K K
. [ ] Yin(0,9). (31)
g —q 0

0 ir ¢ — kampai tarp laboratorinés z asies ir apskritiminés spinduliuotés krypties arba tiesinés
poliarizacijos spinduliuotés elektrinio vektoriaus E krypties. Sutapatine Sias kryptis su z aSimi,
pagal (1.86) formule gauname, kad N = 0.

Galutiné nepoliarizuoto atomo suzadinimo poliarizuota spinduliuote tikimybés atskiro mul-

tipolinio skleidimo galinés biisenos atzvilgiu nario iSraiska yra:

WKO(OZ(]J(]gq — 011J1M1)

C oK +11Y2 kK K
= —1)¥=9B"(0,K, K, k, K , 32
2J0+1kk’[(2k+1)] (=1) ( ) ¢ —q 0 (32)
B'(0,K, K,k k) = (a1.11[|Q™|ag Jo) (a1 11| Q™| ag Jo)*
(L) <2J1+1><2k+1>r/2 kR (33)
2K +1 J L Jo

Apskritimiskai poliarizuotos dipolinés spinduliuotés atveju k =%k =1,¢g=+1ir K =0,1,2.
Taigi, suzadintas atomas yra orientuotas, kai K = 1 ir J; > 1/2, ir isrikiuotas, kai K = 2
ir J; > 1. Multipolinio skleidimo rangai K = 1 ir K = 2 apraSo atitinkamai orientacija ir
rikiavima,. TiesiSkai poliarizuotai spinduliuotei ¢ = 0, o K = 0, 2, kas seka i§ KlebSo ir Gordano
koeficiento su nulinémis projekcijomis (1.43).

Nepoliarizuota $viesa atvaizduojama lygiu daliu desininés (¢ = +1) ir kairinés (¢ = —1)
apskritiminés poliarizacijos spinduliuo¢iy suma. Sudéjus narius (32) su ¢ = +1 ir ¢ = —1,
lieka tiktai nariai su K = 0,2. Tai reiskia, kad suzadinto atomo busena bus iSrikuota netgi

suzadinama nepoliarizuota spinduliuote.
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Orientacijai ir rikiavimui apraSyti buvo pasitlyti parametrai A; ir Ay [8]. Suzadinimui

elektrine dipoline spinduliuote ju israiskos yra:

1 1 1 1 1 1
A = @ — 3(_1)J1+Jo+1—q , (34)
WOO q —q 0 Jl Jl J()
1 1 2 1 1 2
Ay = 3(—1)7r+7oma : (35)
Waoo qg —q O J J1 Ty

Jie tinka bet kokiai suzadinto atomo poliarizacijos biisenai aprasSyti ir nepriklauso nuo atomo
submatriciniu elementu.

Tiesikai poliarizuotai elektrinei dipolinei spinduliuotei A =0, o

L s 112
AL =V6(-1)t {J1 5 Jo}' (36)

Apskritimiskai poliarizuotai elektrinei dipolinei spinduliuotei As sutampa su nepoliarizuotos

i\ P]1/2(_1)(]1”0_1{ 1 1 2 } 37

Sviesos
J1 J1 Jo

3 111
Ay = (1)t : 38
1 \/5( ) {Jl I Jo} (38)

1 lenteléje pateiktos apskaiCiuotos orientacijos ir rikiavimo parametru vertés Jy < 4 ir
J1 < 5 atveju. Atomo suzadintos busenos poliarizacija turi itakos antrojo proceso dydziams.
Pavyzdziui, buvo uzregistruota [78], kad perduotoji sukinio poliarizacija kriptono rezonansiskai

suzadintos 3d}15p buisenos Auger elektronams siekia iki 80%.

2.1.6 Poliarizuotuy atomu suzadinimas nepoliarizuota spinduliuote

Jeigu elektromagnetiné spinduliuoté nepoliarizuota, kaip jau buvo minéta, ji apraSoma lygiu
daliu, deSininés ir kairinés apskritiminés poliarizacijos spinduliuo¢iu suma, todél K, = 0,2.
Parinke spinduliuotés sklidimo krypti isilgai z asies, pagal (1.86) gauname, kad N, = 0 ir

Ny = Ny, kurias irasome i (31) ir gauname:

A 1/2 )
WK N (OZ(]J(]M(]é — alJl) =C |: :| (_1)]0—M0+k —q
1N1 q KO,KZT,k,k’ (ZJO + 1)(2]{7 + 1)
Ky K, K J Ji K,
%25, +1]V/2B" (Ko, K, K1,1,1) | ° ! o Jo Ko
N 0 M My —My O
k ok K,
X [ ] Yion, (97¢)- (39)
qg —q O
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1 lentelé. Parametrai, aprasantys orientacija, A; ir rikiavima Ao deSininés apskritiminés po-

liarizacijos dipolinei spinduliuotei ir rikiavima, A% tiesinés poliarizacijos dipolinei spinduliuotei

Jo N Ay A AL Jo N Ay A Ak
0 1 12247 0.7071 —1.4142 5/2 3/2 —0.6708 0.1 —0.2
/2 1/2 1 0 0 5/2 02928 —0.4276  0.8552
3/2  1.1180 0.5 -1 7/2  0.9820  0.3873  —0.6546
1 0 0 0 0 3 2  -07071 01195 —0.2390
1 06124 —0.3536 0.7071 3 0.25  —0.4330  0.8660
2 1.0607  0.4183  —0.8367 4 09682 03134 —0.6268
3/2 1/2  -05 0 0 7/2 5/2 —0.7319 0.1336 —0.2673
3/2  0.4472 —0.4 0.8 7/2  0.2182  —0.4364 0.8729
5/2  1.0247  0.3742  —0.7483 9/2 09574  0.3028  —0.6055
2 1 —0.6124 0.0707 -0.1414 4 3  —0.75  0.1443 —0.2887
2 0.3536 —0.4183  0.8367 4 0.1936 —0.4387  0.8775
3 1 0.3464  —0.6928 5 09487  0.2944  —0.5889

Kampai 6 ir ¢ yra atomo judéjimo kiekio momento Jy nuokrypis nuo laboratorinés z asies ir tuo

paciu nuo spinduliuotés sklidimo krypties.

Elektrinés dipolinés elektromagnetinés spinduliuotés atveju & = k' = 1, ir (39) galima
perrasyti:
Wi v, (a0 oMo — anJ1) = Woo(awJo — arJi)[1 + Aa(JoMo, K1N1,0, )], (40)
Ao (JoMo, K1 N 9¢)—Z[ in ]1/2}/ 0,6)8(Ko,2, k) | B0 2 B (41)
2\J04i0, A14V1, Y, _KO 2KO+1 KoN1\Y, 0,4, A1 N, 0 N )

B(Ko,2, K1) =3(2Jo + D[(2/1 + 1)(2K1 + 1)(2Ky + 1)(2K, + 1)]1/2(_1)J0—M0+1_q

1 1 K Jo  Jo K Jo Ko Jo
x[ 0’“] MO ]\04 00] 1 2 1 3. (42)
¢ 4 0 0 J Ky Jy

Ay (JoMy, K1 N1, 0, ¢) parametras apraso suzadinto atomo rikiavima,, kuris atsiranda suzadinant
poliarizuota atoma. Jis vadinamas diferencialiniu rikiavimu ir priklauso nuo atomo judéjimo
kiekio momento Jy orientacijos spinduluotés sklidimo krypties atzvilgiu, bet nepriklauso nuo
submatriciniu, elementy verciu, kas reiskia, kad Sis parametras nepriklauso nuo ju skai¢iavimo

tikslumo. As vertei apskaiGiuoti reikia zinoti kvantinius skaiCius Jy, Ji ir Jg krypti. Jeigu
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2 lentelé. Parametrai Ay (Jy, My = Jy, K1,0,0,0), aprasantys rikiavima, po atomo, poliarizuoto

nepoliarizuotos spinduliuotes sklidimo kryptimi (Jy < 3, J; < 3), suzadinimo.

K,

Jo 1 P 3 4 5 6
0 1 0.9129
1/2 1/2 —0.8165

32 0.1291 0.8874
1 1 —0.9129

2 0.4781 0.6454
3/2 1/2  0.6124

3/2  0.6197 —0.7099

5/2  0.1863 0.6705 0.4179
2 1 0.4564

2 —0.8964 —0.4781

3 0.4182 0.6677 0.2542
5/2 3/2  0.5809 0.2958

5/2 —0.6506 —0.9015 —0.2985
3 2 0.5976 0.1793

3 —0.9149 —0.7555 —0.1779

atomas paruosiamas busenoje, kurioje Jy nukreiptas isilgai z asies (ir spinduliuotés krypties),

(pagal (1.86) formule) Ny = 0, ir Ay iSraiska supaprastéja

Az (JoJo, K10,0,0) = 3(2Jo +1) Y [5(2K1 + 1)(2K¢ +1)/6]*/2

Ko<2Jo
K, 2 K Jo Jo K Jo Ko Jo
x| 0 ! 0 7070 1 2 1 . (43)
0O 0 O Jo —Jo O
Ji Kv N

Cia K < 2.J1, 0o My = Jo.
Apskaiciuotos pagal (43) formule Ay (JoJy, K10,0,0) vertés pateiktos 2 lenteléje. Jos neprik-

lauso nuo atomo submatriciniy, elementu, todél tinka bet kokiam atomui.
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2.2 Poliarizuoto atomo jonizacija poliarizuota spinduliuote

Poliarizacijos pasireiskimui atomu, fotojonizacijoje tirti skirta bene daugiausia darbu. Poliarizuoty
atomu fotojonizacija poliarizuota dipoline spinduliuote bendru atveju pirmasis aprasé Jacobs
[22], taikydamas tankio matricos formalizma. IS bendrosios israiskos jis isvedé fotoelektrony
kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir ju sukinio poliarizacijos parametru formules. Metais
veliau (1973 m.) Cherepkov [46] taip pat nagrinéjo fotoelektrony i§ poliarizuoty vienelektroniy
atomu poliarizacija, ir kampini pasiskirstyma, dipolinés spinduliuotés artinyje, taciau jo darbas
liko nepastebétas. Vélesni autoriai [24, 25| poliarizacijai i§ nepoliarizuoty atomu aprasyti jvedé
patogius parametrus &, ¢ ir v, kurie naudojami iki Siol. Klar darbuose [24, 25] fotojono busenos
nuo nagrinéjimo pradzios buvo laikomos nepoliarizuotomis, o spinduliuoté aprasoma dipolinia-
me artinyje. Pirmajame straipsnyje [24] jis naudojo Fano ir Dill [39] jvesta, perduotaji judéjimo
kiekio momenta, j;, o antrajame darbe [25] — jo atsisaké. Pastarajame straipsnyje iSnagrinéta
nepoliarizuoty ir poliarizuoty elektronu iS nepoliarizuoty atomu bei nepoliarizuotu elektronuy
i§ poliarizuoty atomu kampiniai pasiskirstymai. Jame taip pat nagrinétos pilnojo eksperimento
[10] galimybés. Véliau buvo parodyta, kad penkiy matuojamu dydziy — pilnutinio skerspjivio
o, fotoelektronuy kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametro ( ir triju fotoelektrono sukinio
poliarizacijos parametru &, d,vy — nepakanka nustatyti visiems teoriniams submatriciniams ele-
mentams ir sklaidos fazéms reliatyvistiniame artinyje, jeigu visi atomo sluoksniai uzpildyti [79].
Ju pakanka tiktai nereliatyvistiniam atvejui.

Nepoliarizuoty, fotoelektronu kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrui apskai¢iuoti
pradzioje buvo naudojama Cooper ir Zare [41] iSraiska. Véliau Fano ir Dill [39], nenaudodami
tankio matricos formalizmo, iSvedé formules, kuriose ivedé perduotaji judéjimo kiekio momenta,
j¢- Jos buvo naudojamos fotoelektronu i§ nepoliarizuoty atomu su neuzpildytais sluoksniais
fotoelektronu kampiniam pasiskirstymui [81, 82, 83, 84, 85, 86, 87, 88] skai¢iuoti. Connerade ir
kt. [84] bei Faucher ir kt. [85] atsizvelge i rezonansu, fotojonizacijos skerspjuvyje itaka asimetri-
jos parametrui 5. Aukstesniu uz dipolini nariy indélis i fotoelektronu kampinio pasiskirstymo
asimetrijos parametra svarbus, kai fotono energija pasiekia 1,4 KeV [89]. Pastaraisiais metais
pastebéta teoriskai [48, 77, 90] ir eksperimentiskai [48], kad nedipoliniai nariai gali buiti svarbiis
ir esant mazoms fotono energijoms.

Fotojony rikiavimo parametrai nagrinéti atskiriems atomams su uzpildytais sluoksniais [52,
91]. Rikiavimas pasireiskia atskiruy antrojo etapo procesy parametruose, kai fotojonizacija ar

kiti procesai naudojami kaip pirmasis etapas atomams ar jonams paruosti.
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Teoriskai nuspéta [22, 46] fotoelektrony sukinio poliarizacija pirma karta buvo iSmatuota
Xe atomuy iSorini sluoksnji jonizuojant nepoliarizuota spinduliuote [92]. Kabachnik ir Sazhina
[23] iSnagrinéjo fotoelektrony sukinio poliarizacija rezonansy srityje, o Cherepkov ir Semionov
[93] istyré nedipoliniy nariy indélj i fotoelektono sukinio poliarizacija, ir nustaté, kad jis galétu
buti eksperimentiskai pastebétas fotono energijoms, mazesnéms uz 350 eV Xe 4p ir 5p sluoksniy
fotojonizacijos atveju, ypa¢ tuomet, kai dipoliniy nariu indélis artimas nuliui.

Kai jonizuojamas poliarizuotas atomas, fotoelektrona aprasantys parametrai priklauso nuo
atomo pilnutinio judéjimo kiekio momento orientacijos fotono judéjimo krypties atzvilgiu [25].
Siy parametry priklausomybé nuo atomo pilnojo judéjimo kiekio momento krypties vadinama
magnetiniu dichroizmu [20, 26]. Laan ir kt. [94, 95] magnetinj dichroizma naudojo aprasydami
fotoemisija, i§ lokalizuotuy magnetiniy sistemu. Jis buvo pamatuotas O [47], Cr [12, 96], Fe [19],
Eu [97] atomuy fotojonizacijai. Grum-Grzhimailo [98] teoriskai parodé, kad spinduliuoteés sklei-
dinio nedipoliniai nariai gali buti zymis elektrony i§ Na suzadinto 3p sluoksnio fotojonizacijai,

kai fotono energija artima Cooper minimumui fotojonizacijos skerspjuvyje, t.y. apie 10 eV.

2.2.1 Fotojonizacijos skerspuivio iSraiSkos suradimas

Nagrinésime Sitoki atomo suzadinimo spinduliuote procesa:
A(QOJ()MO) + hl/(éqko) — A+(a1J1M1) +e (p, sms). (44)

Laikome, kad lygmenu, smulkioji sandara daug didesné uz hipersmulkiaja sandara, i kuria
buvo atsizvelgta [31] straipsnyje. Spinduliuoté aprasoma banginiu skai¢iumi kg ir poliarizacijos
vienetiniu vektoriumi €,, kur ¢ = +1 — spiraliSkumas. Fotoelektronas aprasomas judéjimo
kiekiu p (p = mev = /2eme, v — elektrono greitis, € — energija), sukiniu s ir jo projekcija mg i
pasirinkta, laboratorine z asi.

Pagal Fermio aukso taisykle [68] (44) tikimybé yra:
W = 27T<CJ£1J1M1, pms|H/|OéoJOMoéqk0><Oé1 J1M1, pms|H/|J0M0€qk0>*. (45)

Cia H' — atomo elektrony saveikos su fotonu operatorius. (44) proceso skerspjivi surastume,
jeigu tikimybe (45) padalintume i fotony srauto tankio [99].

Fotono ir elektrono banginés funkcijos apibréztos Dekarto, o atomo ir jono — sferinéje koor-
dinaciu sistemose. Skerspjuvio iSraiskai surasti reikia visas funkcijas turéti vienoje koordinaciu
sistemoje. Patogiau pasirinkti sfering koordinaéiy sistema,, nes atomas ir jonas yra sudétingesnés

daugelio daleliu, sistemos, kurioms budingas sferinis daleliy judéjimas apie koordinaciy sistemos
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centre esanti branduoli. Kvantinéje mechanikoje dalelés bangine funkcija galima atvaizduoti
kity, funkeciju skleidiniu, jeigu pastarosios sudaro pilna funkciju baze [68]. Siam tikslui puikiai
tinka sferinés funkcijos. Fotonui pasinaudosime 1.12 skyriaus ir (2.10)—(2.13) formulémis, o

elektrono bangine funkcija, skleisime sferinémis funkcijomis

Ipm) =4 Y R\ (r)Yau(7) Yy, () Z,/zxw (2X + 1) Ry (r (F) Yy, (D)ém (o)

Ap
=Y @A + DRA(NCM () D) o(5)ém () (46)
Ap

Cia &, (o) — elektrono sukinio banginé funkcija,
R} (r) = i expli(aa(p) + 6)]r " P(eA|r). (47)

Islékusio | kontinuuma, elektrono radialiosios banginés funkcijos P(eA|r), normuotos i d(e —¢€’).

Ju asimptotika, kai r artéja i begalybe, yra:
P(eA|r = 00) ~ (wp) " *sin(pr — /2 + Zoy In(2pr) /p + oA (p) + 63) (48)

su kulonine faze
ox(p) =arg P(A+1—i(Zey —1)/p). (49)

Efektinis branduolio kriivis yra Z.y = Z — N +1, Z — branduolio kriivis, NV — elektrony skaicius,
p= (25)1/ 2 atominiy vienetu, € — fotoelektrono energija atominiais vienetais, 8y — fazés poslinkis,
atsirandantis dél suderintinio lauko nuokrypio nuo kuloninio. Kartais (48) asimptotikos vardik-
lyje v/7 nebiina, todél uzrasant konstantas skerspjuviy israiskose biitina i tai atsizvelgti. Sarysis
tarp tolydinio spektro radialiosios funkcijos normavimo i 6(e —¢’) ir 6(p—p’) yra Cox = Cpr//P,
kur p = 27k, p — judéjimo kiekis, k —banginis skaicius.

Surasime pacia, bendriausia, poliarizuotu atomu fotojonizacijos skerspjuvio formule, todél
numatysime galimybe matuoti reakcijos produktus bet kokia kryptimi. Peréjimui nuo banginés
funkcijos, apibréztos laboratorinéje koordinaciu, sistemoje, prie banginés funkcijos atomo koor-
dinaciy sistemoje, naudojamos Suolio operatoriaus matriciniam elementu surasti, panaudosime
(1.149) operacija visy daleliy banginéms funkcijoms. Tuomet skerspjuvio (45) iSraiska galime

uzrasyti

dO’(QfOJOMOGAko — 041J1M1p8m5) _ Z

aq B o L
kR NN Mo, G, M i, M, @', M i, !

X(OélJ1M1>\Mms|Q |0 JoMo) DY, *JO (jl) D5 (ko) D}\Ile (J1) Do (P) D, (3)
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<o L MIN i Qo JoMEG)* Dy, (1) Dl (ko) Dt (T DG (BYDR g (3)- - (50)

Skerspuivio iSraiskai surasti panaudosime judéjimo kiekio momento grafing technika. Visos
diagramos pateiktis 12 pav. ir 13 pav. C; diagrama vaizduoja multipolinio Suolio operatoriaus
matricini elementa ir jam kompleksiskai jungtini matricini elementa laboratorinéje koordinaciu
sistemoje. Nupjautos Vignerio posiikio matricos nuo matricinio ir jam kompleksiskai jungtinio
elementu, pavaizduotos Co diagramoje. Nupjovus Cy diagramas, C; matriciniuose elementuose
lieka atviros Jy, J1, k, A\, s ir Jy, J1, k', N, s linijos, kurios uzdaromos C3 diagramomis. Pasirinkta
elektrono judéjimo kiekio A ir s momenty sujungimo i rezultatini j schema. Prijungus Cj
apibendrintus Klebso ir Gordano koeficientus prie C; po Cs nupjovimo, gaunami submatriciniai
elementai Cy4, kurie jau yra invariantiski koordinaciy, sistemos pasukimo atzvilgiu. Likusios Csg ir
C3 diagramos priklauso nuo koordinaciu sistemos pasukimo. Tolimesni zingsniai analogiski jau
nagrinétam atomo suzadinimo spinduliuote atvejui. D matricu sandaugas skleidziame sferiniais
tenzoriais T pagal (1.106) ir (1.107) formules, atsiradusius Klebso ir Gordano koeficientus su
varnele pazymétomis projekcijomis ir C3 apibendrintus Klebso ir Gordano koeficientus sumuo-
jame, gaudami Cs diagrama. Ji vaizduoja ieskomo skerspjuvio skleidima sferiniais multipoliais.
Taciau orientacija, erdvéje apraSanti iSraiSka dar gali buti supaprastinta. Uzdarome Cs diagrama,
apibendrintu Klebso ir Gordano koeficientu, kuris yra toks pat, kaip ir Cr, tiktai be tenzoriu T,
ir gauname Cg. Dabar orientacijas erdvéje apraso tiktai C; diagrama. Belieka uzrasyti galuting

(50) skerspjuvio israiska,, pasinaudojant Cy4, Cg ir C7 diagramomis,

2J+1)2J +1)(2A+1)

dO'(Oé()JOMO, éqko — a1J1M1, psms) - Z

dQ kiA7j7J7k:l>\l7j/7J/

(a1 (1), eAs () I1QM|an Jo) (1 (J1), eX's(5) I [|QH) || evg Jo)*

Jo Ko Jo J Ky NoOKy A
x Y (-DFrTR R K K,k iOKj g s K,
e K J K J J K J i K j
x[(2Jo + 1)(2J1 + 1)(2K; + 1) (2K + 1)(2k + 1)(2s + 1)(2N + 1)(25" + 1)(25 + 1)]/?
K K10
X HTKl x [THEx x TKS]KJ} X [TKO X TKT} . (51)
40

(51) israiskai suteiksime pavidala, panasy i fotosuzadinimo tikimybeés (18),

dU(Oé(]JoMoqu(] — ()élJlMlpms) — Z

Q0 = Bph(K17K07KraK)\aKij)K)klyki)

Ko,Kr,K1,K),Ks,Kj,K,k1,k]

K, K; KHKA K, KjHKO K,

X
2 lNl N; N|| N\ N, N; || Ny N,

K .
K

v | Ty (7 1, M, Myl )

No,Ny,N1,Ny,N;,N,Ns

o7



<TI0 (Jo, Jo, Mol Jo) TRE (ky, K, alko) TR (s, 5,m]8) VAT Yie,n, (D), (52)

kur

Bph(KlaKOyKraK)wKsaKjaKaklak/l) = Z (2J+1)(2J/+1)(_1)>\l
g, LA g7 J!

x (a1 11 M) T ||Q¥V g Jo) (e Jier X (57) | Q*V) || Jo) *

X[(2Jo + 1)(2K; 4 1)(2J1 + 1)(2k1 + 1)(25 + 1)(2X + 1) (2N 4 1)(25 + 1)(25' + 1)]*/?

, Jo Ko Jo J1 K1 N N oKy A
AN Ky , . .
X 00 0 K K, k 7K s K, s (53)
7K J 7K J i K g

Kai fotojonizacija naudojama kaip pirmosios pakopos procesas, (52) truputi pasikei¢ia, nes
joje turi buiti susumuota neregistruojamu, buseny atzvilgiu. Tuomet atskiro multipolinio sklei-

dimo pagal tarpines busenas nario iSraiska yra:

dog, N, (g JoMoégko — a1 Jipmy) - Z Bph(Kl Ko, Ky, K, Ko, K, K b K))
- ) ) T ) S VR I I
2 Ko, Kr K, K, Kj,K k1,k|
Ki K, K[ K\, K, K; || Ky K, K
1/2 1 7 A s J 0 r
<K+ DY 2 [N N-NHN N, N-HN N, N]

No,Nr,Nx,N;,N,N 1 J A s J 0 r

X T (Jo, Jo, Mol Jo) ThE (1, K, alko) Tars (s, 5,ms]8) VAT Yic, ny (B)- (54)

Surastosios (52) ir (53) iSraiskos yra bendriausios poliarizuoty atomu jonizacijos poliarizuo-
tais fotonais iSraiSkos. Jas sumuojant neregistruojamu ir vidurkinant nepoliarizuotu busenu
atzvilgiu, galima surasti paprastesnes skerspjuvio iSraiSkas, aprasancias konkre¢ius eksperimen-

tus.

2.2.2 Pilnutinis nepoliarizuoto atomo fotojonizacijos skerspjuvis

Nepoliarizuoty atomu jonizacijos nepoliarizuota spinduliuote skerspjuvis — daznai matuojamas
ir skai¢iuojamas dydis. Jam surasti reikia (52) iSraiska, vidurkinti atomo pradinés busenos pil-
nutinio judéjimo kiekio momento ir spinduliuotés poliarizacija aprasanciy projekciju (¢ = +1),
sumuoti fotojono galinés buisenos pilnutinio judéjimo kiekio momento ir fotoelektrono sukinio

projekciju bei integruoti fotoelektrono islékimo i§ atomo kampu atzvilgiu. Atlike Siuos veiksmus,

gauname
1 dO‘(OéoJ(]M(]éqk(] — allems)
O'(OZ(]J(] — OélJl) = —— Z ds)
2(2Jy + 1) Mo T dQ
472 1
= BP"(0,0,0,0,0,0,0, k, k 55
2J0+1;2k+1 (77777777)7 ( )
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kur

Bph(07070707070707k77 k) = Z (2J + 1)|<041J1,€A(j)=]||@(k)||040J0>|2 (56)
Mg, J

Elektrinés dipolinés spinduliuotés atveju k = 1, ir i§ (54) seka gerai zinoma formulé

> 2 + D{ar i, eA(5)J|rC M |ao o). (57)

8r2aF
O'(OéoJo — OélJl) = 3
>\7j7J

(ZJ() + 1)

(57) formulé uzrasyta elektrinio dipolinio Suolio operatoriaus ilgio forma. Fotono energija F
matuojama atominiais vienetais. Jai surasti i (54) buvo irasytos (2.11) ir (2.12) formulés. I8
(2.11) matyti, kad k = 1 ir p = 0 atveju ateina daugiklis iy/2kg pries elektrinio dipolinio Suolio

operatoriaus submatricini elementa,.

2.2.3 Submatriciniai elementai

Sakysime, kad atomo ir jono biuisenos ¢ apraSomos elektronu apvalkalo konfiguracija Cj;, pilnu-
tiniais orbitiniu L; ir sukininiu S; judéjimo kiekio momentais, kurie susiejami i atstojamaji
judéjimo kiekio momenta, J;, kas reigkia, kad galioja LS rySys. Branduolio sukinys I yra vie-
nodas pradinei ir galinei busenoms. Todél busena «;F; galima uzrasyti C;L;S;(J;)IF;, o Suolio
operatoriaus submatricinis elementas yra:

(a1 Ty, eAs() FIQW [[agJo) = D (—1)Fr Foti=F
J

x(C1L181,exs(j) TN|QM)|CoLoSoJo) (2 + 1)[(2Fy + 1)(2F; + 1)]*/2
% J F F1 k F F(] 7 (58)
I g J I Jy J
kur
(C1L181,eAs(5)J11Q™)]|CoLoSo Jo) = > (=1)f+SorSotle(0y 0181, C1LLSY)
L,C{L}S,,CLLLS)
xc(CoLoSo, CoLySh) (2L 4 1)[(2J1 + 1)(25 + 1)(25) + 1)(2Jp + 1)]*/2
LS L, S Jo
N C TR IS S B T
L S, J

(59) israiskoje panaudotos daugiakonfigiiracinés tarpinio rysio funkcijos

O(C;LiSiT;) = Y o(CiLiS;, CL;S})$(CIL}S,T;), (60)
C'L'S!

[ i)
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kur ¢(C;L;S;, C]L;S!) — skleidimo koeficientai, o kvantinis skai¢ius J; yra geras, kas reiskia, kad
energijos operatoriaus matrica diagonali J atzvilgiu. (C]LieA(L), S s(SH)||Q™ ||CHLLS,) sub-
matricinio elemento israiska priklauso nuo pradinés ir galinés konfigiiraciju. Sarminiu metaly ir
boro grupés atomu, vidiniu sluoksniuy fotojonizacijos atveju $iy submatriciniy elementuy, israiskos
yra Kupliauskienés straipsnyje [100]. Jame laikoma, kad pradinés ir galinés buisenu banginiu
funkciju radialiosios orbitalés surastos nepriklausomai, todél yra neortogonalios [101].

Kai pradiné busena yra i = n*t2n/l' LSy ir galinés busenos f = nfl4l+1n”l”(L1Sl))\sL’S’
radialiosios orbitalés skiriasi nuo pradinés biisenos, fotojonizacijos i§ uzpildyto sluoksnio elek-

triniame dipoliniame artinyje submatricinis elementas yra [100]:
(FIIQWIIE) = 6(So, 8)8(Lo, ') (nsllna) {0 (n"1"|n'V) (eN| RInil)

+F AR TN | RInil) + O EXnl) (01| R0

+ OV Ingl) (eX|RIn'T) ). (61)

f(l) (l4l+1l”(L151), )\SL,S,, l4l+2l/L()S()) _ 6(11/7 1)5(5/7 SO)(_1)1+L0+L1+1

(2L1 + 1)(2L' + 1)(28; + 1)]1/2 A1 )
2(20" + 1) Ly Ly L' |’
FOEF (L1 Sy), AsL' S 121 Lo Sg) = (N, 1)6(S", S0)8(S1,0)8(Lq, 1)
2L’ +1) 1"?
Lo. L. L
X5(51707 8)5( 0,4 1) |:(2L1 + 1)(21/ n 1):| ) (63)
FOFY (L1 8y), AsL' S 1421 Lo Sg) = —6(\, 1)8(S”, So)o(!", L)
2L, + 1)(2 1/2
202" + 1)(20" + 1)
FOEHN(L1S1), AsL'S 121 Lo Sy) = 8(17,1)8(S', So)(\, L)
2(21 +1)1"/?
Xé(LhO)(S(SlaO)é(SOaO? S) [T‘i‘l] ) (65)
(nl|R|n'l"y = (|| / P(nl|r)RP(W'U'|r)dr, (66)
0

kur R = r ilgio formos ir R = d/dr — [I(l + 1) — I'(I' + 1)]/2r greicio formos elektrinio dipolinio
Suolio operatoriaus radialiosios dalys. Kartais btina patogu Suolio operatoriaus radialuji itegrala,

(66), kai elektronas persoka i tolydini spektra, apibrézti Sitaip:
(nl|R|eX) = (I||CP||N)i* expli(o + 0x)] / P(nl|r)RP(eA|r)dr. (67)
0
Cia oy ir 6y - sklaidos fazes.
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Submatricinis elementas guoliui ni™¥ (L1 S1)n'l'LoSy — ni™¥ L1S1eALS yra:
(N (L181)eALS|| QM ||nd™N (L1.51)n'I' Lo So)
= 5(8, So) (=)t Lo\ AL 1 (n/l'|R|eN) { ZL/ LAO Lll } . (68)
Fotojonizacijai i§ ekvivalentiniu elektronu sluoksnio ni™¥(LgSg) — ni’¥ L1 S1eALS submatrici-

nis elementas yra:

(nIN"1L1S1eALS||QW | [nl™ Lo So)
I Ly L
= §(S, Sp)(=1)LrHHLo /N(2L + 1)(nl|R|eA o FL 69
(S, 50)(=1) VIN( )<nHE>LA ) (69)

2.2.4 Fotoelektonu iS nepoliarizuoto atomo kampinis pasiskirstymas

Norint surasti fotoelektronu i§ nepoliarizuotuy atomu kampini pasiskirstyma apraSanti sker-
spjuvi reikia (52) iSraiSka sumuoti elektrono sukinio ir jono buseny ir vidurkinti atomo pradinés
busenos atzvilgiu. IS Sio sumavimo seka, kad Ko = Ng = K1 = N1 = K, = Ng; = 0,
K =K; = Ky = K, ir N = N; = Ny, = N,. Sutapatiname laboratoring kvantavimo asi
su krentancios spinduliuotés kryptimi, kas reiskia, kad Yk, v, (0,0) = [(2K,. + 1)/47]'/25(N,.,0).

Pazymékime multipolio skleidinio rangus K ir uzrasykime galutine iSraiska:

dO’(Oé()J()éq — Oéljlp) . 1 Z dO’(CMQJ()M()équ — 041J1M1pm8)
dQ) 2Jy+1 Mo M. dQ)
2K +1 / E K K
=7 BP*0,0, K, K,0, K, K, k., k' —1)F—a Py (cos 6).
sz:k ( e+ Vet [q —q 0 ] wc(cosf)
(70)

Nepoliarizuotos ir apskritimiskai poliarizuotos elektrinés dipolinés spinduliuotés atveju (k =

K =1, K =0,2) gauname gerai zinoma, paprasta, skerspjiivio israiska:

dU(Oé(]Jo — Oélle) U(OZ(]J(] — qul)

o - ir [1 - %5132(008(9)] ; (71)

kur
5 5v/28BP"(0,0,2,2,0,2,2,1,1)
~ B*(0,0,0,0,0,0,0,1,1)

yra fotoelektronuy kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras.
Jonizacijai tiesinés poliarizacijos spinduliuote daugiklis pries 8 (71) formuléje yra ne —1/2,
bet +1. Kampas 6 matuojamas nuo spinduliuotés krypties nepoliarizuotos ir apskritiminés ir

nuo elektrinio lauko E krypties tiesinés poliarizacijos atveju.
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2.2.5 Fotojono poliarizacija

Kadangi fotojono poliarizacijos tiesiogiai iSmatuoti negalima, ja apraSancio skerspjuvio ieskosime
i fotojonizacijos kaip pirmojo daugiapakopio proceso etapo skerspjuvio israiskos (54). Pana-
grinésime nepoliarizuoty, ir poliarizatuoty atomu fotojonizacijos atvejus.

Kai atomas nepoliarizuotas, o fotoelektronai neregistruojami, reikia (54) vidurkinti atomo
busenu, sumuoti fotoelektrono sukinio projekciju ir intergruoti fotoelektrono kampu atzvilgiu.
Gauname, kad Ko = Ng = K, = Ny = K\ = Ny = K; = N; =0, o K, = K; = K. Kvantavimo
asimi parinkus spinduliuotés krypti gaunama, kad N, = N; = N = 0. Irasius Sias vertes i (54),

galima uzrasyti:

1 d JoMyéqk J
o(apdoéq = a1Ji) = Z d0 0, Ny (o JoMoégko — a1 Jipmns)
2Jo+1M0m TN dQ
4m? 2K+ R F

’ Kl

= —)F I — BP'(K1,0, K4,0,0,0, K1, k, k). 73
2J0+1K§k,( e [ 1 (0,0, K LR E). (1)
Si israiska supaprastéja elektrinés dipolinés spinduliuotés atveju, kai k = &/ = 1, o K; =

0,1,2:

O'(Oé()J()éq — a1J1) = O'(CYOJO — 041J1)

1+ ) AK] , (74)

K>0
kur
_ B(K)
1 1 K
BK) = Ly l ] BYM(K,0,K,0,0,0,K,1,1). (76)
V3 qg —q 0

Kai K =1, fotojonas yra orientuotas, o K = 2 — isrikiuotas.

Kai fotojonizuojamas poliarizuotas atomas, fotojono busena priklauso nuo atomo pilnutinio
judéjimo kiekio momento Jy orientacijos spinduliuotés krypties atzvilgiu. Norint surasti foto-
jono poliarizacija apraSancio skerspjuvio iSraiska, reikia (54) integruoti fotoelektrono kampu ir
sumuoti jo sukinio projekciju atzvilgiu. Gauname, kad Ky = Ny, = Ky = Ny = K; = N; = 0.
Irasome jas i (54), kvantavimo asimi parenkame spinduliuotés sklidimo krypti. Skerspjuvio

multipolinio skleidimo atskiro nario iSraiska yra:

d oJoMpé k .
o(apJoMoéy — a1 Jq) = /dQ oK.V, (@ Jo 0;5 0 — a1 Jipms)

2‘]0 +1 ms,K1,N1

=d4r® > BM(Ky, Ko, K;,0,0,0, K1,k K) {

Ko, K,k k'

Ar(2K, + 1)(2K, + 1)} 21Ky, K, K
(2k +1)(2Jp + 1) Ny 0 N
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1

x(—1)k—a l kKoK, ] (—

)JO_MO[ JoJo Ko
g —¢ 0

My My 0 ] Yicon, (04, @) (77)
Cia 04 ir ¢4 — atomo judéjimo kiekio momento polinis ir azimutinis kampai, matuojami nuo
spinduliuotés sklidimo krypties.
(77) israiska supaprastéja elektrinés dipolinés spinduliuotés atveju, kai Jy nukreiptas spin-
duliuotés sklidimo kryptimi:
orio(aodoMo = Joég — arJy) = 4n? Y BPM(Ky, Ko, K,,0,0,0, K7, 1,1)(—1)F ~

Ko,Kr

L[ Ko K K [(2K0+1)(2K1+1)(2K,,+1)T/2 1 1 K J[Jh J Ko
0 0 0 3(2Jo + 1) q —q¢ 0 Jo —J 0 |
(78)

Siuo atveju skerspjivis nelygus nuliui tik tuomet, kai Ky + K, + K yra lyginis skaicius.

(77) israiska, galima perrasyti ir Sitaip:

o(aoJoMoég — arJi) = o(agdo — a11) [1 + > AK1(9A7¢A)] ; (79)
Ki1>0

kur dipolinés spinduliuotés atveju As(f4,¢4) vadinamas diferencialiniu rikiavimo parametru.
Jis yra:

s

B (K, Ko, K, 0,0,0, Ky, k, K
U(QOJO—>C¥1J1) ( 1, 10, By, Uy, Uy, Uy AT Ry )

Ko, Ky kK

Ar,50(04,04) =

[47r(2K1 +1)(2K, + 1)}1/2 Ky K, K
(Zk‘ + 1)(2J0 + 1) N 0 M

k K K, ‘| (_1)J0—M0 [ Jo Jo Ky

x(—l)k/_ql
g —q¢ O My —My O

] Yicon, (04, 04). (80)

2.2.6 Poliarizuoto atomo pilnutinis fotojonizacijos skerspjuvis

Atomo fotojonizacijos pilnutinis skerspjuvis priklauso nuo atomo poliarizacijos. Jo vertés skirtin-
gos kairinés ir deSininés apskritiminés poliarizacijos spinduliuotei. Pilnutiniam skerspjuviui
surasti reikia (52) sumuoti fotojono ir fotoelektrono sukinio projekciju ir integruoti fotoelek-
trono kampu atzvilgiu, nes fotoelektrono sukinio poliarizacija nefiksuojama, ir registruojami
visi fotoelektronai. Gauname, kad K1 = N7 = Ky = Ny = K, = Ny, = K; = N; = K =
N = 0ir Ky = K,. Sutapatinus kvantavimo a$i su spinduliuotés kryptimi, No = N, = 0, o
Yio0(0a,04) = [(2Ko + 1)/47])"/? P, (cos 84), kur 4 matuojamas nuo spinduliuotés krypties.
Tuomet galima uzraSyti:

o(agJoMoég — a1Jr) = 472 Z Bph(O,KT,K,,,O,O,o,O,k,k’)(_l)KwJo—MoJrk'—q
Ko kK
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Ar(2Ko + 1) }1/2[ Jo  Jo K, ] [k K
)

K,
P 04). (81
(2k+1)(2K, +1)(2Jo + 1 My —M, 0 ¢ —q 0 ] . (cosBy).  (81)

Santykinis skirtumas tarp skerspjuviu, jonizuojant deSininés ir kairinés apskritiminés poliar-

izacijos spinduliuote, vadinamas apskritiminiu dichroizmu ir apibréziamas Sitaip:
A= —"~F——= (82)

kur intensyvumas tiesiog proporcingas fotojonizacijos skerspjuviui I(q) = Co(agJoéq — A1J1),

o C' — proporcingumo konstanta. [rasome skerspjuvio israiskas (81) i (82). Kadangi

(_1)k’—q l kK K, ‘| - (_1)k’+q [ koK K, ‘|

q —q 0 —-q q O
_ (_1)k—q [ ) K, ‘| [1 - (_1)k+k/—KT]7 (83)
qg —q 0

matome, kad i skaitikli ineSa indéli nariai, kuriu k + k' — K, nelyginis, o i vardikli — lyginis.
Elektrinés dipolinés spinduliuotés atveju & = k¥’ = 1. Tuomet vardiklyje nelygus nuliui

nariai, kai K, = 0,2, o skaitiklyje — K, = 1. Pastarasis galimas tiktai apskritiminés poliar-

izacijos spinduliuotei, todél vadinamas apskritiminiu dichroizmu, nes darant eksperimenta su

tiesinés poliarizacijos spinduliuote, poliarizuoto atomo fotojonizacijos skerspjuvyje jo pastebéti

negalima.
Kai k =k =1,
N YR I AR A |
V3/287(0,1,1,0,0,0,0,1,1)(—1)7 Mo Pi(cos64)
My —Mp 0
A, = .
- Jo o 2
BP(0,0,0,0,0,0,0,1,1)/v/3 + /3B°4(0,2,2,0,0,0,0,1,1 Py(cos 6
( )/VB 4[58 I G

(84)

1 1 1 2
-1 0 -1 0
(84) israiska supaprastéja, kai atomas poliarizuojamas isilgai spinduliuotés sklidimo krypties.

Tuomet Pj(cos0) = P(cos0) = 1.

. 1 1
Cia irasyta [ ) ] = 1/4/2 skaitiklyje ir [ ) ] = 1/v/6 vardiklyje.

2.2.7 Fotoelektronu kampinis pasiskirstymas poliarizuotam atomui

Poliarizuotu, atomu fotojonizacijos diferencialinio skerspjuvio priklausomybe nuo atomo poliar-
izacijos lengviausia pastebéti matuojant skirtuma tarp skerspjuviu dviem skirtingoms atomo
ar spinduliuotés poliarizacijoms. 2.2.6 skirsnyje matéme, kad net pilnutinis skerspjtuvis prik-

lauso nuo spinduliuotés apskritiminés poliarizacijos. Diferencialinis skerspjuvis atveria daugiau
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galimybiu. Matuojant fotoelektronuy i§ poliarizuotu atomu kampini pasiskirstyma, galima nus-

tatyti Sitokius reiskinius [20]:

1. Fotoelektrony kampinio pasiskirstymo apskritimini dichroizma (CDAD). Matuojama fo-
toelektronu, intensyvumu skirtumas, jonizuojant kairinés ir deSininés apskritiminés poliar-

izacijos spinduliuote.

2. Fotoelektrony kampinio pasiskirstymo tiesini dichroizma (LDAD). Matuojamas fotojonizaci-
jos skerspjuviu, kai jonizuojama dviem statmenomis kryptimis tiesiskai poliarizuota spin-

duliuote, skirtumas.

3. Fotoelektrony kampinio pasiskirstymo apskritimini magnetini dichroizma, (CMDAD). Matuo-
jama, naudojant fiksuotos poliarizacijos spinduliuote, dviem prieSingai poliarizuoto atomo

kryptims.

4. Fotoelektrony kampinio pasiskirstymo tiesini magnetini dichroizma (LMDAD). Matuo-

jama, kai spinduliuotés poliarizacija fiksuota, o atomo poliarizacijos statmenos.

Surasime fotojonizacijos diferencialinio skerspjuvio iSraiska, kuri tiktu visu tipu dichroiz-
mams. Sumuojame (52) nematuojamu busenu M; ir m, atzvilgiu. Gauname, kad K1 = Ny =
K; =Ny =0, Ky=K; =K, N\ =N; = N. Irade sias vertes i (52), uzrasome diferencialinio
skerspjuvio iSraiska,:

dO'(Oé()JOMOéqk() — 01 le)

-0 =4r® > BM0,Ko, K, Ky, 0, Ky, Ky, k, k)

K07KT'7KA7k7kJ

- 1/2 :
X Z [( 4 )} (_1)J0—Mo+k—q [ Ko K, K\ ] [ Jo Jo Ko ]

No,Nr, Ny 2Jo+1)(2k +1 No N, Ny My —My O
kK K, . .
1y —¢ 0 ]YKXNA(&¢)YKONO(9A7¢A)YKT.NT(907¢0)' (85)

Cia 6y ir ¢, 0 ir ¢, 04 ir ¢4 yra atitinkamai spinduliuotés sklidimo (arba elektrinio vektoriaus
E), fotoelektrono islékimo ir atomo judéjimo kiekio momento J krypéiu polinis ir azimutinis
kampai, matuojami nuo laboratorinés z asies krypties. Sia asi sutapatinus su spinduliuotés
kryptimi, Y, n, (0,0) = [(2K, + 1)/47]'/26(N,.,0) ir Ny = Ny. tuomet (85) israiskoje triguba
suma pagal skleidimo rangu projekcijas virsta vienguba, o pati iSraiSka supaprastéja.

Matome, kad diferencialinio skerspjuvio (85) israiska yra sudétinga. Visi minéti dichroizmo

atvejai dipolinés spinduliuotés atveju isnagrinéti Cherepkov ir kt. straipsnyje [20], naudojant
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tankio matricos technika. I nedipoliniy nariu indéli CMDAD ir LMDAD atsizvelgé Grum-

3/2 poliarizuotoje busenoje fotojonizacija. Schulz

Grzhimailo [98], skai¢iuodamas Na atomo 3p
ir kt. [97] LMDAD nagrinéjo europio 4d sluoksnio fotojonizacijai. Taciau tokias pat iSraiskas
galima gauti ir startuojant nuo (82) formulés.

Pavyzdzio délei surasime fotoelektronu kampinio pasiskirstymo apskritiminio dichroizmo
israiska. Kaip matéme i$ (82), ¢ia matuojama fotoelektrony intensyvumas ivairiais kampais
desininés ir kairinés poliarizacijos spinduliuotés atveju. A. surandamas i (82) irasant (85) ir
laikant, kad £ = k' = 1 bei 2z asi sutapatinant su spinduliuotés kryptimi. Skaitiklyje lieka nariai

su K, = 1, o vardiklyje — K,, = 0,2. Gauname, kad

872 Ky 1 K,
[(Q) _I(_Q) = Z Bph(O,K(),l,K)\,O,K)\,K)\,1,1)2 l ]
2J0 +1 Ko, K> No NO 0 NO

x(—l)Jo—MoJrl—q[ JoJo Ko ] [ L1 1

M() —M() 0 q —q 0

Parinkus atomo poliarizacijos krypti isilgai z asies, CDAD parametro israiska yra Sitokia:

>k, B(1, K)) Pk, (cos0)

] Yiewo (0, 6)Viions (0, 64).  (86)

A, = , 87
ZKA[B(O,K)\)+B(2,K)\)PKA(COSH)] (87)
kur
1/2
B(K, Ky) = (-1 S RV oo 1, 1, 16,0, 50, 0 1.1)
78
Ko
Ky K K K 1 1 1
" 0 A Jo Jo 0 . (88)
0 0 0 Jo —Jop O qg —q O

B(K, K)) nelygus nuliui, kai K + Ko + K yra lyginis skai¢ius. Zinant, kad |A — X| < K <
A — X visuomet lyginis skaicius, skaitiklyje nelygiis nuliui nariai, kuriuose Ky nelyginis, nes

K =1, o vardiklyje — K{ lyginis, nes K lygus 0 ir 2.

2.2.8 Fotoelektrono sukinio poliarizacija

Nagrinésime fotoelektrono i§ nepoliarizuoto atomo sukinio poliarizacija, kuri nusakoma poliari-

zacijos laipsniu:

o(ms =+1/2) —o(ms = —1/2)
o(ms = +1/2) + o(ms = —1/2)’

kur o(ms) = o(agJoésko — a1 Jipms). Ji patogu matuoti trimis elektrono sukinio orientacijos

P9 = (89)

atzvilgiu sklaidos plokStumos kryptimis. Sklaidos plokStuma bréziama per fotono ir fotoelek-

trono kryptis per koordinaciu sistemos pradzia,.
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Pirmieji nagrinéje fotoelektrono poliarizacija, teoretikai ivedé tris parametrus &,46,y, kurie
surandami panaudojant trimis minétomis kryptimis iSmatuotus poliarizacijos laipsnius [24, 46,
102]. Jie surandami i$ poliarizacijos laipsnio formuliu.

a) Elektrono sukinio kryptis statmena elektrono krypciai ir sklaidos plokstumai:

_ —2&;sin 20
Pl(trans 1,0) = 15 3, Py(cos0)’ (90)
kur
(& q=0
fq—{_%g q::tl’ (91)
(B qg=0
=100 92

B — elektronuy kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras, elektrono sukinio orientacijos
azimutinis 6, ir polinis ¢, ir elektrono judéjimo krypties azimutinis 6 ir polinis ¢ kampai atzvilgiu
spinduliuotés krypties yra: 05, =0, ¢s = 7/2, ¢ = ¢/2, ¢s = ¢.

b) Elektrono sukinio kryptis statmena elektrono krypéciai, bet lygiagreti sklaidos plokstumai

dsin6

PI=tL(¢ ,0) = —si , 93
(trans],0) = —sign oy (93)
kur s =0+ 7/2, ¢ =7/2 ir p5 = /2.
c¢) Elektrono sukinio kryptis lygiagreti elektrono judéjimo krypéiai:
_ 0
P™=*(long, 0) = sign q 708 (94)

1— %5 Py(cos )’
kur 0, =60, ¢ = ¢/2 ir ¢ps = ¢/2.

Parametrams ¢, 6,7 surasti reikalinga do(ms) = do(agJoégko — a1 Jipms)/dSY israiska.
Kadangi atomas nepoliarizuotas, o jono biisenos neregistruojamos, (52) sumuojama My ir My
bei vidurkinama pradiniu busenu atzvilgiu, t.y. dalinama i§ 2Jy+ 1. Gaunama, kad Ky = Ny =
Ky =N, =0, K, = K; = K. Irasius jas i (52), parinkus koordinaciu z asj isilgai spinduliuotés
krypties ir apsiribojus elektrinés dipolinés spinduliuotés atveju, gaunamas elektrono poliarizacija,

aprasantis skerspjuvis:

do(apJoegko — a1 Jipm
Cohllo D NPT _yr2 S 0,0, Ky Ko K Ky K1)

Kr, K\ Ks

1/2
X Z(_l)l—q-l-s—ms { 2KT’ +1 ] / K)\ Ks Kr 1 1 Kr S S Ks
3(2s+1) N —N 0 ¢ —q 0

N
XY, N(0s, 05)Yr, N (0, 0). (95)
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Is (95) matyti, kad galimos tiktai K, = 0,1,2, Ks = 0,1 ir K, lyginés vertés. [rasome (95)

i (89) ir, pasinaudoje (s = ms = 1/2)

—m s s K st s s K
o] — |
ms —mg 0 —ms ms 0
K
=<—1>8‘m“’[ - (1 (=)ot (96)
ms —ms O

kuris rodo, kad skaitiklyje lieka nariai su Ks = 1, o vardiklyje — K; = 0, gauname Sitokia
poliarizacijos laipsnio israiska:

. 4T ZKT,K)”N B(KT7 K)w 17 N)Yl—N(987 ¢S)YKAN(97 (b)

pa
>k, (2K, +1)B(K,, K),0,0)Px, (cos 9)

(97)

I (97) irasius kampu vertes galima surasti parametry &, 6, iSraiskas. Jos pateiktos Kup-

liauskieneés ir kt. straipsnyje [31].

2.2.9 Skaiciavimo kompiuteriné programa ir kai kurie rezultatai

Programa PHION

Poliarizacijos ir kampinio pasiskirstymo parametrams apskaiciuoti reikalingi submatriciniai
elementai. Aptarsime programa,, skai¢iuojancia Siuos elemntus. Jos blokiné schema pavaizduota
14 pav.

Programa PHION skaic¢iuoja fotojonizacijos skerspjuvius, submatricinius elementus ir sklai-

dos fazes vienkonfigtiraciniame artinyje Siems Suoliams:

H (nolél0+2)nlN(L01501)n/l/L()So + hv — H (n0l§l°+2)nlNL01501 + 61(6)\), (98)
nolo nolo
[T (ol )i LoSo + hv — T (nolg™ )i "1 L1Sy + €' (eN), (99)
nolo nolo
[T (ol )i 20V Lo So + hv — T (nolg®™*)ni* 01" L1y + et (e). (100)
nolo nolo

Kilminiai koeficientai ivedami papildomai, o elektronas gali buti atplésiamas nebtutinai i§ iSorinio
ar subvalentinio sluoksnio.

Paprogramé BEGIN jveda pradinius duomenis: fotoelektrono judéjimo kiekio momenta, A,
jo energiju e kiekj ir vertes, branduolio kruvi Z, radialiuju orbitaliy (ekvivalentiniy elektrony
sluoksniu) skai¢iy pradinéje ir galingje konfiguiracijose, kiekvieno sluoksnio nl ir elektrony
skaic¢iuy IV jame, pradinés ir galinés buisenos diskretiniu elektronu radialiasias orbitales, surastas

su Hartrio ir Foko lygéiu skaitmeninio sprendimo programa [103]. Paprogramés TS, FROBRI
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ir LAGR6 naudojamos diskretinéms radialiosioms orbitaléms pervesti nuo logaritminio prie pa-
stovaus integravimo zingsnio, kuris naudojamas Sioje programoje tolydinio spektro radialiajai
orbitalei surasti. Paprogramé VANDA generuoja vandeniliskas skaitmenines diskretinio spektro
radialiasias orbitales.

Paprogramé FOTO organizuoja tolydinio spektro radialiosios orbitalés suradima, ir foto-
jonizacijos skerspjuvio skai¢iavima. Trumpai aptarsime tolydinio spektro radialiuju orbitaliy
skaiCiavima,.

Elektrono, turincio € atominiy, vienetu energija, judéjimas atomo ar jono kamieno potencialo

lauke aprasomas suderintinio lauko lygtimi

d? MA+U

i 20(eX|r) — + 2e| P(eA|r) — &(eA|r) =0, (101)

kur P(e)|r) — ieSkomoji elektrono tolydiniame spektre banginé funkcija, normuota i d(e — &),

o(eA|r) — tiesiogine, o (eA|r) — pakaitiné potencialo dalis, kurios aprasomos Sitaip [2]:

b(erlr) = LEAN =2 (102)

T

E(eA|r) Zng (e, nl)Y (eX, nl|r)P(nl|r), (103)

o jose esantys radialieji integralai iSreiskiami Sitaip:

Y(eAlr) =Y [1+ 5\ 0]D fu(eA, nl)Yi(nl,nllr), (104)
k

nl

Yi(eA,nl|r) = 7’_1/ ¥ P(eX|r1)P(nl|r)dry + r'fH/ r R P(eX|r) P(nljry)dry.  (105)
0 r

Cia f}, ir g, — kampiniai koeficientai, kurie konfigiiracijos vidurkiui apskai¢iuojami pagal formules

[2]:

fo(nl,nl) = w (106)
_ an(an )
f(](nl 'I’L,l) nlN ne, (108)
fr(nl,n'l'Y =0, k>0, (109)
an(nl, 1) = ——— w2, (110)

20204+ 1)(2U' + 1)
Lygtis (101) sprendziama iteraciju metodu. Perskai¢ius i§ nurodytos bylos skaitmenines

funkcijas, pagal (102) ir (103) formules skai¢uojami tiesioginis ir pakaitinis potencialai. Tada
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lygtis (101) sprendziama Numerovo metodu, t.y. turint du pirmuosius funkcijos P(eA|r) taskus,
likusieji taskai surandami i$ sarysiu:

201+ SRPF 1Py — (1= 5h%F_g) + 357 (G — 10G—1 + Gi—2)

P, = , 111
kur
AA+1
Fy, = 2¢(eA|r) + % — 2¢, (112)
k
G = f(E)\’Tk s (113)

h — zingsnis, kuriuo kei¢iamas funkcijos argumentas r.

Nulinio artinio sprendinys, apskaic¢iuotas be pakaitinio nario, panaudojamas pakaitiniam
nariui apskaiciuoti, po to skai¢iuojama pirmojo artinio funkcijos verté ir t.t. Iteraciju procesas
tesiamas tol, kol dvieju gretimuy iteraciju metu gautos funkcijos sutampa norimu tikslumu (lygi-
namos dvi labiausiai tarpusavyje besiskiriancios funkciju vertés). Kiekvieno artinio sprendinys
normuojamas R. Cowan [3] silomu budu. Tam tikslui, uzbaigus banginés funkcijos skai¢iavima
iki atomo ribos, kai kamieno radialiosios orbitalés tampa pakankamai artimos nuliui, toliau
skaiciavimas tesiamas iki tol, kol dvieju gretimu pupsniuy amplitudés ima sutapti norimu tik-
slumu. Skai¢iuojama be pakaitinio nario bei naudojantis asimptotine tiesioginés potencialo dalies
iSraiska:

P(eN|r) = N ; Z, (114)

kur N — kamieno elektronu skaicius. Tada normuota banginé funkcija bus

A(rg,e) P"(eX|r)

P(eAr) = , 115
() = T (115)
oo [N _Jen)

Cia P”(eA|r) — nenormuota banginé funkcija, o B - jos amplitudé paskutinio maksimumo taske.
Paprogramé TOLFN pagal aprasyta algoritma, suranda tolydinio spektro radialiaja orbitale
P(eA|r). Pirmieji du funkcijos taskai surandami Hartree metodu (paprogramé PIN) arba i3

vandeniliskos funkcijos (paprogramé PIRMI)
A+l : Z :
P(eNr)=Cr exp(—zqr)F(zg + A+ 12X + 2; 2igr), (117)
q = v2¢. Normavimo daugiklis, kai funkcija normuota i 6(e — ¢'), yra:

NPT Hj\ [j2

“= 1 —exp(—2nZ/q)]"/* (2

(118)
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Kai A = 0, sandauga pagal j lygi vienetui.

Esant A > 3, pirmiesiems dviem taskams surasti naudojama paprogramé P2TSK, kuri, nau-
dodama vandeniliska, funkcijos pradzia, iesko tolimesniu tasku, kol suranda verte, didesne uz
nuli pageidaujamu tikslumu (1077-107%). Taip reikia daryti todél, kad funkcijos pradzia pro-
porcinga 1, ir, esant didelems A vertéms, gana toli nuo pradzios funkcijos verté biina artima
nuliui.

Kitos paprogramés skaic¢iuoja:

TSPOSK, YKSK tiesiogini (102) ir PAMPO, YT pakaitini (103) potencialus;

CKK, panaudodama DELTA ir FAKR, sferinés funkcijos (1.64) submatricini elementa;

DQSF skaitmeninés funkcijos integrala, pagal Simpsono formule;

FAKR redukuotaji faktoriala, N!/10V;

KAMP iveda priklausancius nuo termo fj, ir g koeficientus;

KAMPK konfiguracijos vidurkio fj ir g koeficientus;

LAGRG6 interpoliuoja funkcijos vertes, naudodama Sestos eilés Lagranzo polinoma;

RLK elektrinio dipolinio $uolio operatoriaus ilgio formos integrala, (nl|r*|e));

RDK integrala (nl|d/drle));

SNL diskretiniu, radialiuju orbitaliu sanklotos integrala;

TS diskretiniu funkciju didziausia, tasku skaiciu;

VANTOL vandeniliska, tolydine funkcija, reikalinga, sklaidos fazei nustatyti (blokinéje schemoje
neparodyta);

W6JA 65 koeficienta (1.30).

Pradinei duomenys ivedami i§ bylos FUNBAN.DAT, o rezultatai surasomi i bylas FUN-
BAN.REZ, SIGMA.REZ ir ANGLE.REZ. Byloje SIGMA.REZ yra skerspjuviy vertés, AN-
GLE.REZ — sklaidos fazés ir submatriciniai elementai, FUNBAN.REZ — visi rezultatai.

Programa PHOTO

Si programa, naudodama submatricinius elementus ir sklaidos fazes, surastus konkretiems
termams LS, skai¢iuoja kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir poliarizacijos parametrus tarpini-
ame rySyje pagal pageidavima termams LS, lygmenims LSJ ir, atsizvelgdama i branduolio
sukini, LS(J)IF busenoms. Jos bokiné schema pavaizduota 15 pav.

I8 pradiniy duomenu, bylos VALDO perskaitomi tarpinio rysio koeficientai, po to is atskiruy,
bylu, kuriy vardai surasyti byloje VALDO, L1S1(As)L'S” ir LySy kvantiniai skai¢iai, Suolio oper-

atoriaus ilgio ir grei¢io formos submatriciniai elementai ir sklaidos fazés. Toliau pagal (58) ir (59)
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formules (paprogramé MATRJ) apskaic¢iuojami nuo pilnutiniy judéjimo kiekio meomenty, Fp ir
Fy arba Jj ir Jp priklausantys submatriciniai elementai. Nuo termo priklausantys submatriciniai
elementai (C] Le), S1sS4||QW||CHL,S'0) dar padauginami is i* exp(ioy 4 i6y)3(LS, L'S"), kur
o — kuloniné sklaidos fazé (49).

Kitos paprogramés skaiciuoja:

GENKP K, Ko, K,, Ky, K;, K sumavimo parametrus;

BKJ, BKF B""(Ky, Ky, K, K, K;, K) vertes atitinkamai LSJ ir SL(J)IF buisenoms;

BETALS, BETAJ, BETAF fotoelektronuy kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrus
atitinkamai LS, LSJ ir SL(J)IF busenoms;

ALIGNLS, ALIGNJ, ALIGNF fotojonu rikiavimo ir orientacijos parametrus atitinkamai L.S,
LSJ ir SL(J)IF busenoms;

POLILJ, POLIF fotoelektrono sukinio poliarizacijos parametrus &, J§, v atitinkamai LSJ ir
SL(J)IF busenoms;

PSIGMJ, PSIGMF fotoelektronu kampinio pasiskirtymo magnetinio apskritiminio dichroizmo
parametrus atitinkamai LSJ ir SL(J)IF busenoms.

Programa taip pat naudoja pagalbines paprogrames CKK, DELTA, FAKR, W6JA, aptartas
programoje PHION, ir W9J, skai¢iuojancia 95 koeficienta,.

Kaip programu panaudojimo iliustracija bus apskaiciuoti fotoelektronu i§ nepoliarizuoto na-
trio atomo 2p elektronuy sluoksnio kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrai ir fotojonizaci-

jos skerspjiiviai. Suolio
Na(2p635281/2) + hv — Nat(2p°nsLSJ) + e (es, ed) (119)

diskretiniuy busenu radialiosios orbitalés apskai¢iuotos konfiguracijos vidurkiui su Froese Fischer
programa [103]. Tolydinio elektrono radialiosios orbitalés surastos sistemos jonas+elektronas
termams LS, atsizvelgiant | pakaitini potenciala. Skai¢iuota vienkonfigtiraciniame artinyje

tarpiniame rySyje, kuris svarbus tiktai J = 1 busenoms:
$('P1) = 0,977¢('P) +0,213¢(°P), (120)

Y(3P1) = 0,977¢(3P) — 0,213¢(1P). (121)

I Na branduolio sukini (I = 3/2) neatsizvelgta, nes eksperimente [104] jis neregistruojamas.
Skerspjuviai skai¢iuoti relaksavusiuju radialiuju orbitaliy (RO) [100] ir staigiosios perturbacijos

(SP) [105] artiniuose.

72



Palyginimui su eksperimento, kuriame galinés biisenos termu indélis neatskiriamas, t.y. re-
gistruojami visi elektronai, rezultatais apskaiciuoti skerspjuviai susumuoti L157.J; atzvilgiu, o

asimetrijos parametrai 8 suvidurkinti

> do.5 (2Jo +1)B(CoLoSoJo — C1L151J1)0(CoLoSoJo — C1L151J1)
ZJ(LJI (2J() + 1)0’(CQL()SQJ() — ClL151J1) ’
(122)
B(Cy— Cy) = ZLO,SO,L1,S1(2L0 +1)(2S0 + 1)B8(CoLoSo — C1L151)0(CoLpSy — C1L151)
’ ' > Lo.So.L1.51 (2Lo +1)(280 + 1)o(CoLoSo — C1L151) ’
(123)

Z (2J(] + 1)0(00L050J0 — 01L151J1). (124)
Jo,J1

B(CoLoSy — C1L151) =

1

o(ColoSo = C1liS1) = G @8 + 1)

Pilnieji Na fotojonizacijos skerspjuviai pavaizduoti 16 pav. kartu su eksperimento [104],
skai¢iavimo R-matricos [104] ir RO [106] artiniuose duomenimis. I§ paveikslo rezultatuy matyti,
kad prie jonizacijos slenkscio (teorinés vertés 36,92 eV 1P ir 36,54 eV 3P eksperimentinés vertés
38,46 eV P ir 38,04 eV 3P [107]) RO ir SP skerspjuviai stipriai skiriasi. Sis skirtumas sumazéja,
didéjant fotono energijai. RO skerspjuviu, apskaic¢iuoty tarpiniame rysyje [30] ir atskiriems ter-
mams LS [106, 30], forma labiausiai panasi i eksperimentinio, nei SP skai¢iavimo rezultatai. Tuo
tarpu R matricos artinio skerspjuviu vertés prie jonizacijos slenksc¢io daug mazesnés uz RO, SP ir
eksperimentines vertes, bet, didéjant fotono energijai, jos susilieja su SP vertémis. Visi teoriniai
skerspjuviai prastai dera su eksperimento duomenimis. Priezastis gali biiti eksperimentiky [104]
neteisingai parinktas jonizacijos slenkstis. Ju darbe jis yra 47,29 eV, kas atitinka Na™ jonizacijos
potenciala, (zr. [107]). Tuo tarpu Na 2p sluoksnio jis yra apie 38 eV. Taigi, neatitikima, tarp
eksperimentiniy, ir teoriniy, rezultatu butu galima sumazinti eksperimentines skerspjuvio vertes
paslenkant apie 9 eV link mazesniy energiju.

Fotoelektrony kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras ( (72), apskaic¢iuotas RO ir SP
artiniuose LSJ busenoms ir suvidurkintas pagal (122) ir (123) formules, palygintas su eksperi-
mentiniu [104] 17 pav. Na atomo 2p sluoksnio vienelektronés fotojonizacijos atveju, o 18 pav.
— fotojonizacijos, suzadinant Na™ valentini elektrona i§ 3s i 4s sluoksni. Asimetrijos parame-
tras taip pat buvo apskai¢iuotas LS bisenoms RO [106, 30] ir daugelio kuny trikdziu teorijos
(MBPT) [108, 109] metodais. Cubaynes ir kt. [104] pastebéjo, kad RO f rezultatai akivaizdziai
geriausiai dera su iSmatuotais, tuo tarpu MBPT j vertés [108] apie 10% mazesnés. Todél
pieSiniuose tarpusavyje lyginamos RO, SP, R matricos ir eksperimentinés [ verteés.

Vienelektronés fotojonizacijos atveju (17 pav.) SP artinio 8 geriau dera su eksperimentiniu
nei RO ir R matricos, kas rodo, kad pasyviuju elektronu relaksacijos ir tarpkanalinés saveikos

efektai yra mazi. Tuo tarpu fotojonizacijos suzadinant jona atveju didelis skirtumas tarp RO
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ir SP 8 parametro verciuy prie jonizacijos slenks¢io byloja RO artinio naudai, nes pastarojo
metodo (B parametro vertés geriau dera su iSmatuotomis. Kadangi su eksperimento duomenimis
lyginamos suvidurkintos [ parametro vertés, néra svarbu, ar jis apskai¢iuotas konfiguracijos
vidurkiui, LS termams ar tarpinio rysio artinyje, nes po suvidurkinimo 3 vertés skiriasi maziau

nei 2%.
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11 pav. Judéjimo kiekio momento diagramos, panaudotos poliarizuoto atomo suzadinimo poliarizuota

spinduliuote tikimybés israiskai surasti.

75



My Mg J

K kg’
— ~- JO
JOMO JOM:) ao
J J
_ /
"J1M1 J1Ml1
- -
+
j j S
sm sm’ a,
—+ . -
AL J;

AL
C,

12 pav. Judéjimo kiekio momento diagramos, panaudotos poliarizuoto atomo jonizacijos polia-

rizuota spinduliuote skerspjuvio iSraiskai surasti.
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13 pav. Judéjimo kiekio momento diagramos, panaudotos poliarizuoto atomo jonizacijos poliar-

izuota spinduliuote skerspjuvio iSraiSkai surasti.
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Main Program PHION

[BLock pama] | BEGIN |

|TOLFN | |ppETs |

[ cxx || weia |

[ rix ||| rok | |DELTA|
v

[ vksk HTSPOSK' | SNL | FAKR |
VANDT |

| PIRMI PIN | |

[ vr H PAMPO | | CEL | [ P2tsk | Riksk |— DQSF |

14 pav. Programos fotojonizacijos skerspjuviams, submatriciniams elementams ir sklaidos fazéms

skai¢iuoti blokiné schema

Main Program PHOTO

|BETALS ||ALIGNLS | | MATRJ | [GENKP |

| BETA) | |ALIE}NJ| [ poLu | [PsiGmi] [cmpaDy]
BKJ
| BETAF | [ALIGNE| | POLIF | |pSIéMF| [CMDADF|
BKF

15 pav. Programos kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir poliarizacijos fotojonizacijos procese parame-

trams skaic¢iuoti blokiné schema
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16 pav. Na atomo 2p sluoksnio fotojonizacijos pilnieji skerspjuviai (ilgio forma), apskaic¢iuoti RO (istisiné

kreivé) ir SP (brtuksniné kreivé) metodais. Tasky ir bruisneliy kreive vaizduoja RO is [106] rezultatus,

ilgu brusneliy kreivé ir eksperimentiniai taskai — i$ [104].
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17 pav. Fotoelektrony i§ Na atomo 2p sluoksnio kampinio pasiskirstymo asimetrijos vidutiniai parametrai
B, apskaiciuoti RO (istisiné kreivé), SP (bruikk3niné kreivé), R matricos (taskiné kreivé) [104] artiniuose.

Eksperimentiniai tagkai — i§ [104].

15F

§ 1.0 r
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2 05t
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£

3 ] Na

< 2p°3s - 2p°4s
001 s

40 50 60 70 80 90 100 110 120
Photon energy (eV)

18 pav. Fotoelektrony i§ Na atomo 2p sluoksnio suzadinant jona, i 2p°4s biisena kampinio pasiskirstymo
asimetrijos vidutiniai parametrai 3, apskaic¢iuoti RO (istisiné kreive), SP (bruksniné kreivée), R matricos

(taskiné kreive) [104] artiniuose. Eksperimentiniai taskai — i§ [104].
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3 Atomo suzadintos busenos suirimas

Tiriant atomu ir jonu, suzadinty ar jonizuotu spinduliuote ar kruvininkais, biisenu isnykimo
produktus (elektromagneting spinduliuote ar elektronus) galima gauti daug naudingos informa-
cijos ne tiktai apie atomo sandara, bet ir apie atomo ar jono suzadintas biisenas sukturusius
procesus ir daugiadaleles saveikas. Daugiausiai naudojamas Auger procesas [52], kurio metu
atomo dvigubai suzadinta busena suyra jam iSspinduliuojant elektrona. Taciau §i dvigubai
suzadinta busena gali suirti ir atomui iSspinduliuojant fotona. Toks procesas vadinamas fluo-
rescencija, nes Sios spinduliuotés atsiradimo priezastis yra pries tai buves atomo suzadinimas
ar jonizacija fotonais, elektronais ar kitais kruvininkais. Kartais fluorescencija buna vienin-
telis atomo suzadintos busenos iSnykimo kelias, pvz., kai suzadinamas atomo iSorinio sluoksnio
elektronas ar jonizuojamas Sarminio metalo atomo iSorinis uzpildytas sluoksnis. Dazniausiai
suzadinto atomo ar jono fluorescencijos ar Auger elektrono iSspinduliavimas yra antrojo etapo
procesas, sekantis po atomo vidinio elektrono suzadinimo ar atplésimo. Todél Siame skyriuje
Auger ir radiaciniai Suoliai nagrinéjami kaip sudétingo proceso antrasis etapas. Diferencialiniu
skerspjuviy (tikimybiu) bendrosios israiskos surandamos, naudojant atomo teorijos metodus ir

judéjimo kiekio momento grafing technika,.

3.1 Radiacinial Suoliai

Nagrinésime radiacini Suoli, suyrant fotojonizacijos pasekoje atsiradusiai jono suzadintai busenai.
Ieskosime §io dvipakopio proceso diferencialinio skerspjuvio, kuris apraSytu visuy procese daly-
vaujanciy daleliu poliarizacija, pradinéje ir galinéje busenose, fotoelektrony ir fluorescencijos
kampinius pasiskirstymus bei ju tarpusavio kampines koreliacijas. Atskirus $io proceso atve-
jus nagrinéjo kiti autoriai tankio matricos teorijos metodais. Zinomas Klar straipsnis [24],
kuriame, nenaudojant tankio matricos, dvipakopiame artinyje gautos skerspjuvio, aprasancio
fotoelektrono ir fluorescencijos fotono kampines koreliacijas, kai nepoliarizuotas atomas jonizuo-
jamas nepoliarizuota spinduliuote. Taciau jame nebuvo naudojami jono orientacijos ir rikiavimo
parametrai.

Mc Farlane [49] Kabachnik [51] ir Berezhko ir kt. [52] gavo iSraiskas, aprasancias Rentgeno
spinduliuotés kampini pasiskirstyma, po nepoliarizuoty atomu jonizacijos greitaisiais elektron-
ais. Gail ir kt. [70] apskaiGiavo elektrinés dipolinés spinduliuotés, isspinduliuotos po rezo-

nansinio kriivio perdavimo i§ grafito, suzadinant U?%t jona, kampinio pasiskirtymo asimetrijos
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parametra . Nepoliarizuoty atomu atveju Kabachnik ir Ueda [110] atliko kampinés koreliaci-
jos tarp fotoelektronu ir poliarizuoty fluorescencijos fotonu teorine analize. Fluorescencijos
spinduliuotés intensyvumo priklausomybé nuo prieSingomis kryptimis orientuotuy atomu na-
grinéta apskritimiskai [111] ir tiesiSkai [28] poliarizuotai jonizuojanciai spinduliuotei.

Siame skirsnyje laikysime, kad atomo biisenu smulkioji sandara AFEpg yra daug didesné
uz suzadintos busenos lygmens ploti I', o pastarasis daug didesnis uz hipersmulkiaja sandara,

AEgps (AEps > T' > AEyrs). Siprielaida gerai galioja atomu, vidiniy sluoksniu jonizacijai.

3.1.1 Bendrosios iSraiSkos suradimas

Atomo A fotojonizacijos ir po jos atsiradusio jono A™ biisenos a;.J; M7 radiacinio suirimo procesa,

galima uzrasyti Sitaip:
A(aoJoMo) + hl/(éql,kol) — A+(a1J1M1) +e (pl,ms)

— A+(a2J2M2) +e (p1,ms) + hl/(éqz,kog). (1)

Cia €1, ko1 ir é2, koo — jonizuojancios ir fluorescencijos spinduliuo¢iu poliarizacijos vienetiniai
ir banginiai vektoriai. Dvipakopiame artinyje (1) proceso tikimybe galima uzrasyti (zr. 2.1.4
skirsni) Sitaip:
dW(OéoJoMoéqlk()l — ozllelms — a2J2M2€q2k02)
dQ1dS29

_ Z dO’(Oé()J()M()éqlk()l — 041J1M1p1m8) ) dWT(CMlJlM{ — 042J2M2€q2k02) (2)
M dq dQy

Cia d€; ir dQy — fotoelektrono ir fluorescencijos spinduliuotés erdviniai kampai.

Pirmasis narys (2) israiskoje yra fotojonizacijos diferencialinis skerspjuvis (2.52). Antra-
sis narys yra tarpinio jono suzadintos buisenos radiacinio suirimo diferencialiné tikimybé. Jos
israiskos ieskosime pasitelkdami judéjimo kiekio momento grafine technika. Pagal (2.2) ir (2.17)
formules ja, galima uzrasyti:

dW" (Ji My — JoMaég,ko2) 1 Z

dQQ 2T . . .= -
My,M"1,M2,M’2,q42,q’ ,k2,k}

(a2J2M2|Qé§2)|C¥1J1M1>

y ks YAC N oL 7 7 %
% (0o M3 QY | M) DY (o) DL | () D, (ko)
2

MlMl ‘leh
% D2 () D (J)) D2 (k) (3)
M’ Mo M’ M, q,QQQ ’

Cia Vignerio posiikio matricos DJ‘\IZ M(j ) suteikia galimybe visy procese (1) dalyvaujanciy, daleliy

poliarizacija, nustatyti bet kokios laisvai pasirinktos krypties atzvilgiu.
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Reikia atkreipti démesi i tai, kad Suolio operatoriaus matricinio elemento (3) israiska skiriasi

nuo (2.11) daugikliu kg2, todél jo israiska paraSysime dar karta, (2.11) padaugine i koe,

<a2J2M2‘Ql(£2)‘a1J1M1> = k§§+1/2 Z
p=0,1

ko +1 1/2 ko (_ ;. \p ~ Y
[2 } i*2 (—igo) (a2 o M| QY - |on JINL).  (4)

ko (2ko — 1N
(3) tikimybés iSraiskai surasti galima panaudoti 11 pav. judéjimo kiekio momento diagramas
B1-By, indeksus 0 pakeitus i 1, 1-1 2, 0 kir k' — i ko ir k}. Diagramos By, Bs ir B3 vaizduoja op-
eracijas, atliekamas su Suolio operatoriaus matriciniu elementu. Dar ateis tokios pat diagramos
su kompleksiskai jungtiniu matriciniu elementu, kuriose ko turi buti pakeistas i k4. Vignerio
4. . J S *J 3 .. . . K 7
postkiy matricy sandauga, D]élMl(Jl)DM}lMl,(Jl) skleisime tenzoriais T ' (J1, J1, My, M7J;)
pagal (1.106) formule, o likusioms — pagal (1.107). Panaudodami Bg, Bg ir B7 diagramas, (3)

diferencialinés tikimybés israiska, galime uzraSyti multipoliniu dariniu pavidalu:

AW (1M1 — JoMaégkes) _ 1 3 {(2J1 +1)(2J2 + 1)(2ks + 1)} 1/2 .

dQ T Ky K Ko ko 2Kz +1
J1 K1 N K K K
< (J (k2) Y (ké) A% k K’ kl 1 r 2
S A A AU AN ISR T D DI

/
Jo Ko Jy | NuN{N2Ny

XT;/?(&, Jo, M| Jo) T;Kr(kmké?%’f{z) TJIV?N{(JM Ji, My, M{|Jy). (5)

Tolimesniam nagrinéjimui patogesnés iSraiskos, kuriose susumuota neregistruojamos tarpinio
jono busenos Mj atzvilgiu. Pagal 2.1.4 skirsnyje aprasyta metodika, (1) proceso israiska galima

uzraSyti tarpinés biisenos multipoliu dariniu:

dW(OéoJoMoéqlk()l — ozllelms — a2J2M2€q2k02)
dQ1dQs

dUKlNl (Oé()J()M()éqlkol — allelms) dWITﬁNl (OélJl — OZQJQMQéqQkOQ)
-2 o, ' dQs - ©

KiNy
Cia fotojonizacijos diferencialinio skerspjuvio multipolinio darinio atskiro nario iSraiska yra

(2.54), o diferencialinés tikimybés atskiram nariui gaunama Sitokia israiska:

AW n, (a1 J1 — aaJaMaég, koo) 1 , )
= — K, K., Ko ko, k
dQQ Z A( 1y By 225 2, 2)

2T
K| K2 ,k2,kl,

K, K. K,

X
N/, N2 [ Ni N[ Ny

1 TﬁQ(J27J27M2|j2) T;i(’"(kg,ké,qgﬂ;og), (7)

A(K1, K, Ko, Ky, kS) = (anJo]| Q%2 | [y J1 ) (i Jo| |QF2) ||y 1 )*
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LKy J
(2K, + 1)(20s + 1)(2ky + 1)7Y2 | 78 0

ke K. Kby ¢, (8)
2J1 +1)(2K5 + 1 r
(21 +1)(2K2 + 1) 5 K T,
(a2 o||Q¥2) [|ar 1) = (2J2 + 1) 72 (aJo| |Q¥2)| g 7). 9)

Jeigu (6) suintegruotume fluorescencijos spinduliuotés kampu,, susumuotume galinés busenos
dedamuju My ir spinduliuotés poliarizacijos dedamuju go atzvilgiu, gautume pilnutine ra-
diacinio Suolio tikimybe

W7 (Jp — Jo) = dnWiy(J1 — J2), (10)

1 1

Wi (Jy = Ja) =
o0(J1 = J2) 277(2J1+1)%:2k2+1

(a2 o] | Q%) [ay J1) . (11)

(11) israiskai gauti i (7) irasyta K1 = Ny = K. = N| = Ko = Ny = 0 ir vietoje \A(0, 0,0, ko, k2)
irasyta (8) fomulé. W, (J1 — J2) skiriasi nuo pilnutinés radiacinio Suolio tikimybés daugikliu
4.

Elektrinés dipolinés spinduliuotés atveju ko = 1, ka turédami omenyje irasome (11) ir (8) i
(10) ir gauname gerai zinoma, radiacinio Suolio tikimybés pilnutine israiska:

4k3,

EYZS ATEERY 1) 2
3@, 1) 2@ ller )P )

WT(Jl — JQ) =

Ji apraso nepoliarizuoto atomo spontaninés spinduliuotés tikimybe, kai spinduliuotés poliariza-
cija ir kampinis pasiskirtsymas neregitruojami. (12) fomuléje kg2 lygus skirtumui tarp atomo
pradinés ir galinés biisenu energiju atominiais vienetais.

Toliau bendrasias iSraiskas (6)—(8) panaudosime kai kuriems atskiriems atvejams, aprasan-

tiems specifines eksperimento salygas, nagrinéti.

3.1.2 Jono galiné buisena nestebima

Eksperimentuose, tirian¢iuose fluorescencijos kampini pasiskirstyma, ir poliarizacija, jono galiné
biisena néra stebima. Jai registruoti reikéty atlikti specialy treciosios pakopos eksperimenta.
Todél naudinga turéti (6) israiskos atskira atveji, gaunama ja susumavus M, dedamuju atzvilgiu.
Pagal (2.30) formulg gauname, kad Ko = Ny = 0. Irasome Sias vertes i (7) ir gauname
paprastesne radiacinio Suolio diferencialinés tikimybés multipolinio skleidinio nario iSraiska

deT(lN1 (()élJl — agjgéqQkog Z dWK1N1 OélJl — OZQJQMQEqQk(]Q)
dS2o N dQs
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2T

_ 1 (_1)K1+k2—42 Am }1/2 [ ko ké K ]
o,k )

2 (2k2 + 1)(2K1 +1 @2 —q¢ 0
XA(K17K1707 k27ké) YK1N1(027¢2)7 (13)

kuri bus naudojama tolimesniame nagrinéjime.

3.1.3 Fluorescencijos kampinis pasiskirstymas ir poliarizacija nepoliarizuotiems

atomams

Dél nepoliarizuoty atomu fotojonizacijos atsiradusios fluorescencijos kampinio pasiskirstymo
asimetrijos parametro iSraiskai surasti reikia (6) formule sumuoti jono galutiniy busenu, fo-
toelektrono sukinio dedamuju, integruoti fotoelektrono kampu ir vidurkinti atomo pradiniy
buseny atzvilgiu. Panaudodami (1.80) integravimui ir (2.30) sumavimui, gauname, kad Ky =
No=Ky=Ny=K;=Ny=Ky=N,=0,Ky =K, =K =Kir Ny =N, =N =N.
Irasome §ias vertes i (6), prileidziame, kad spinduliuotés kryptis sutampa su laboratorine z asimi

(zr. (1.86) formulg) ir gauname

¢ ¢ k
dW(OZOJOqu _>O[1J1 %a2J2€q2 02) :ZA(Kl)B(Kl)PKl(COSHQ), (14)
dQs 2
ke Kk, K
A(K1) = Y A(K1, K1, 0, ko, k) (—1)F2 2 [2k2+1r1/2[ 2 01 ] (15)
k27k/2 q2  —q2

472 2K+ 1 h /_ ko kK
B(K;) = BPM(K4,0,K71,0,0,0, Ky, ki, k) (—=1)F—a ! .

(K1) (2J0+1)k1% TR b AL kD) lql ~q1 0
(16)

Kai atomas jonizuojamas nepoliarizuota elektrine dipoline spinduliuote, k; = k] = 1, 1 =
+1, K1 =0,2, o (14) igyja gerai zinoma, pavidala:

dW(Oé()J() — a1J1 — 042J2k02) . W(Oé()JO — a1J1 — 042J2)
s = o [14 BPs(cosbs)]. (17)

Cia W(agJy — a1J1 — agJy) — fotono isspinduliavimo per laiko vieneta po atomo fotojonizaci-
jos pilnutiné tikimybé, o 8 — fotono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras. Jo israiska
yra Sitokia:
A(2) B(2)

B A(0) " B(0) 2 (18)
As yra tarpinio jono rikiavimo parametras (2.80), kuris priklauso nuo atoma, ir fotojona aprasanciu
dydziu. Atskiru atveju, kai atomas jonizuojamas dipoline nepoliarizuota spinduliuote,

311/2 .
Ay = [5] S @7+ 1)@ + 1)1 Jier ) TIQW [ Jo)
A7]’7‘]7"]I
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x (a1 J1e1 M) T 1|OV ||ag Jp)* (— 1)1+ oti+1+T+7
(a1 1e1A(5) || [l Jo) " (—1) 7 P

-1
X Z<2J+1>r<a1JlslA<j>JHQ<”HaoJoW] : (19)
g

Parametras « priklauso tiktai nuo fotojono tarpinés ir galinés busenu. Kai fluorescencija

tiesiSkai poliarizuota,

(20)

. 2
a=ay" = (—1)"H"2 /621 + 1) { B } :

1 Jy

Jeigu fluorescencijos fotono poliarizacija nematuojama arba jis poliarizuotas apskritimiskai,

(—1)/1 21 3(2J1+1)]1/2 S 2
2 1 1 J

Kai atoma, jonizuoja apskritimiskai poliarizuota elektriné dipoliné spinduliuoté, K1 = 0,1, 2,
ir tampa galimas dar vienas narys dél tarpinio jono orientacijos, t.y. K; = 1. Tuomet (17)
israiskoje pasirodo ir P;(cos ), prie kurio yra §is daugiklis

2J1+1]1/2{ 1 1 1 } (22)

a=af =3(—1)t+2
i =3(=1) 5 Lo g

Spinduliuotés poliarizacija paprastai nusakoma poliarizacijos laipsniu

Py = A=, (23)
0 IH"‘[J_

kur I ir I, — Sviesos, poliarizuotos iSilgai ir statmenai laboratorinei z asiai. [rasius (17) i (23),

gauname
B 3/ sin? 6
Py (0) = T eo?g 2" (24)

Kai fluorescencijos spinduliuoté registruojama statmenai Siai asiai,

Py (90° = =2 _100, (25)

52

kur § yra (18) israiska.

3.1.4 Kampiné koreliacija tarp fotoelektrono ir fluorescencijos nepoliarizuoto atomo

atveju

Norint surasti diferencialinés tikimybés, aprasancios kampines koreliacijas tarp fotoelektrono ir

fluorescencijos fotono, israiska, reikia (6) sumuoti mg ir My ir vidurkinti My dedamuju, atzvilgiu.
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Siv, veiksmuy rezultatas Ko = Ng = Ko = Ny = K, = No =0, K. = K, N. = -N,, K = K,,
K; = Ky, N = N,, Nj = N, turi buti irasytas { (6). Gauname pageidaujamos tikimybés

iSraiska:

dW aojoé k()l — a1J1p1 — a2J2€ k02 1 47 1/2 «
( ¢ 2 )25 Z A(Kq) {7] Y, n, (02, 02)

dQldQQ KLNl 2K1—|—1
Kl K)\ KT’ 47
DR D B<K17K~Kr>[ ]7YIZNT<90,¢0)
Kr,N,K,Ny Ny, Ny, N, | V2K, +1
XYg, N, (01,¢1). (26)

Cia 6y, ¢o, 01, ¢1 02, ¢o yra atitinkamai jonizuojancios spinduliuotés, fotoelektrono ir fluores-
cencijos spinduliuotés polinis ir azimutinis kampai. A(K7) iSraiska yra tokia pati, kaip ir (15),
0

B(K17K)\7KT’) - Z Bph(K1707KT7KA707KA7KT7k17k/1)

k1,k}
1 2K, +171/2 kK K,
y [ + } (—ppa | M . (27)
2Jo+1 |2k +1 q —q O

Jeigu fluorescencijos fotony poliarizacija neregistruojama, (26) iSraiska, galima uzrasyti analogiska

forma, kuria, gavo Kabachnik ir Ueda [110]:

dW(OéoJoéqlk()l — Oéllel — OégJQk(]Q)

= A(0)B(0,0,0)

dQ,dQs
X 1+0422\/?Y2N1(927¢2)A/2N1(917¢1) ; (28)
N1
kur
o B 1) = 20,00 KT.,Ngl:{A,NAB(Z’KA,KT)@Kfﬁ [ ]\271 ii IJ\(TZ ]
xYg, N, (00, ¢0)YE, N, (01, 01)- (29)
Jonizuojancios ir fluorescencijos spinduliuoéiy dipolinio artinio atveju (g1 = =+1, ¢ = =1,

k1 = ko = 1) a = of. Parinkus laboratorine z asi jonizuojancios spinduliuoteés sklidimo kryptimi

(0o = ¢p = 0), gaunama dar paprastesné israiska:

1
Z Bph(2707K7‘7K>\707K)\7K7‘7171)

A, (01,61) =
2N1( 1 1) (2J0 + 1)B(0707 0)\/§ Kr=0,2,K

lQ K KH1 1 K,
X

Yk, _n, (61, . 30
N, —N; 0 1 -1 0 ] Ky N1(1¢1) ( )
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3.1.5 Fluorescencijos kampinis pasiskirstymas, jonizuojant poliarizuotus atomus

Poliarizuotu, atomu fotojonizacijos atveju fluorescencijos kampini pasiskirstyma aprasanti difer-
encialinés tikimybés israiska gaunama (6) sumuojant My, mg ir integruojant neregistruojamuy
fotoelektronu kampu atzvilgiu. Tuomet Ko = No = Ky = Ny = Ky = N, = 0. Irasius Sias

vertes i (6), gaunama §i iSraiska:

dW (Oé()J()M()éqlkol — a1 — 042J2€qgk02
= E A K —Y]
i 1 2K 1 K1N1(92,¢2)

K17N1

Ko K, K

X Z B/(K())KTaKl) [ N, N, N
0 r 1

] AmYge Ny (04, 04) Y N, (01, 01). (31)
Ko,No,Kr, Ny

Cia A(K) israiska yra (15), 61, é1, 04, ¢4 02, $2 yra atitinkamai jonizuojancios spinduliuotes,
atomo pilnutinio judéjimo kiekio momento J ir fluorescencijos spinduliuotés polinis ir azimutinis

kampai, o

B/(K07KT7K1) - Z Bph(K17K07KT’7070707K17k7k/)

kor K
/
y 47 (_1)J0—M0 [ Jo Jo Ky ] (_1)k1—q1 [ k1 kl K, ] ‘ (32)
V2k1 +1)(2Jp +1) My —My 0O o —qa 0

Fluorescencijos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo apskritiminis magnetinis dichroizmas
(CMDAD) apibréziamas sitaip [28]:

I(JoMy) — I(Jo —Mo)

A, = , 33
I(JoMo) + I(Jo —Mo) (33)
kur I(JOMO) = dW(Oé()J()M()éqlk()l — 041J1 — agjgéqzkog)/dgg. Is
(—1)o—Mo Jo Jo Ko L (—1)%0+Mo JoJo Ko
My —My 0 —My My 0
= (caypemn | o R gy (34)
My —My O

matyti, kad (33) israiskos skaitiklyje lieka tiktai nariai, kuriy Ky nelyginis, o vardiklyje — K

lyginis. Tuomet A. iSraiska yra Sitokia:

[ > A(Ky) \/ YK1N1(92,¢2) > B'(Ko, K, K1)
K1,N1 Ko=o0dd,No,Kr,Ny

Ko K, K [
X [ NO NT Nl 1 s KON()( A7¢A) KTNT 17¢1 1 [ngl l 2K +1 K1N1( 27¢2)
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-1

Ky K, K N "
0 ! ] 47TYKONO(9A7¢A)YKTNT(917¢1) . (35)

X Z B/(K(),Kr,Kl) [ N N. N
0 T 1

Ko=even,Ng,K,,Ny
Sia, israiska, galima supaprastinti, parinkus atomo pilnutinio judéjimo kiekio momenta J,
nukreipta, iSilgai apskritiminés poliarizacijos jonizuojancios spinduliuotés krypties, kuri sutampa

su laboratorinés koordinaciy sistemos z asimi. Tuomet

VK, +1)(2Kp +1)
4

Yion, (0,0) Yig . (0,0) = d(No,0) §(N;-,0), (36)

N1 =0, ir elektrinés dipolinés spinduliuotés artinyje gaunama galutiné A, israiska:

A, = {ZA(Kl)PKl(COSQQ) Z B/(Ko,KT,Kl)\/(ZKO —|—1)(2KT —I—l)
K1 K():Odd7K7-

X [ fgo [gr [gl ]}{;A(Kl)PKl(cosﬁg)

xS B(Ko, K K1)/ (2K + 1)(2K, + 1)

Kop=even, K,

(37)

K, K, K 17
0 0 '

Cia apskritiminés poliarizacijos apindulivotei Ky < 2Jy, K, = K; = 0,1,2. Fluorescencijos
spinduliuotés polinis kampas f» matuojamas nuo laboratorinés z asies.

Tiesiskai poliarizuotos jonizuojancios spinduliuotés atveju fotojonas buna tiktai iSrikiuotas,
t.y. Ko gali igyti tiktai lygines vertes. Todél A, = 0. Taciau galima pamatuoti fluorescencijos
spinduliuotés kampinio pasiskirstymo tiesini magnetini dichroizma (LMDAD) Ay, [28, 47], kuris
matuojamas rikiavimo dviems statmenoms kryptims:

_ (D —I(L)

T ESTaY

(38)

Bendroji israiska, aprasanti LMDAD, bet kokiai eksperimento geometrijai yra sudétinga. Papras-
tesne formule galima gauti specialiai parenkant jonizuojancios spinduliuotés ir fotojono rikiav-
imo kryptis lygiagreéiai z aSiai, o x aSi — sutampancia, su jonizuojancios spinduliuotés elektrinio

lauko E kryptimi. LMDAD isnagrinéjo Grum-Grzhimailo ir Kabachnik [28].

3.1.6 Kampiné koreliacija tarp fotoelektrono ir fluorescencijos po poliarizuoto atomo

fotojonizacijos

Tiriant kampine koreliacija, tarp fotoelektrono ir fluorescencijos po poliarizuoto atomo foto-
jonizacijos, paprastai informacija apie fotoelektrono sukinio ir jono galutinés busenos pilnutinio

judéjimo kiekio momento krypti neregistruojama. Todél, bendraja, israiska (6) reikia sumuoti
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myg ir My atzvilgiu. Siu veiksmu rezultatas yra K, = Ny = Ky = Ny = 0. Irasome Sias vertes i
(6) ir gauname diferencialinés tikimybeés israiska:

dW(OZ(]J(]MoéquOI — Olllel — OZQJQéqQkOQ
d€1dQs Z A Kl 2K + 1YK1N1(927¢2)

K1,Ny

Ky K, K K Ky K
xZB"(KO,KT,KA,Kl,K><4w>3/2[ 0 H . ]

Ng N, N N1 Ny N
xYg N, (00, 90) Y n, (04, 0a) Y, N, (01, ¢1). (39)

Cia A(Ky) yra (15) israiska, X = Ky, No, Kx, Ny, K-, N, K, N,

B"(Ko, K, Ky, K1, K) = Y [(2k; +1)(2Jo + 1)] 2B (K1, Ko, K, K, 0, Ky, K, |, k)

k1,k)
kK, K, Jo Jo K

x(—1)’f1—q1l b ](—1)J0—Mol 00 0]. (40)
@1 —q 0 My —My O

3.1.7 Kompiuteriné programa ir Na ir K atomu skai¢iavimo rezultatai

Programa FLUOR

Programa FLUOR, kurios blokiné schema pavaizduota 19 pav., skirta fluorescencijos kampinio

pasiskirstymo asimetrijos parametro 8 (18) ir dydziu (30)

1
Qa2 Z Bph(2707K7‘7K>\707K)\7K7‘7171) l 1 (41)

1 K, ]
K,=0,2

-1 0

reikalingu kampinei koreliacijai tarp fotoelektronu ir fluorescencijos spinduliuotés surasti, po
nepoliarizuoty atomu fotojonizacijos apskai¢iuoti. Ji taip pat suranda A(K;)B'(Ko, K, K1)
(35) ir A(K1)B" (Ko, K,, K\, K1,K) (39) atskirus sumu narius, kurie naudojami kitose pro-
gramose apskritiminiam magnetiniam dichroizmui (37) ir kampinei koreliacijai tarp fotoelektrony
ir fluorescencijos fotony (39) po poliarizuoto atomo fotojonizacijos apskai¢iuoti.

Programa FLUOR visiskai taip pat kaip ir FOTO pradzioje skaito i§ bylos VALDO tarpinio
rySio koeficientus, po to i§ atskiruy byluy submatricinius elementus ir sklaidos fazes, surastus
atskiriems termams LS. Po to, paprogramé MATRJ apskai¢iuoja submatricinius elementus
(2.59). Kitos paprogrameés skaiciuoja:

GENKF sumavimo parametrus Ky, Ky, K,, Ky (5);

BETAF fluorescencijos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametra S (18)

nepoliarizuotam atomui;
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Main Program FLOUR

y y
MATRIJ GENKF

\ 4 Y A Y

BETAF || remp ACPFUA| |ACPFPA

.

A

BCMDAS BKEPU
ALIGNJ BKKKK
Y -
AIF
il
AK

19 pav. Programos fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir kampinés koreliacijos tarp

fotoelektrony ir fluorescencijos fotonu fotojonizacijos procese parametrams skaiciuoti blokiné schema

ALIGNJ rikiavimo parametrus (2.75);

FCMD ir BCMDAS parametrus (41) fluorescencijos spinduliuotés po poliarizuoty atomuy
fotojonizacijos kampiniam pasiskirstymui;

ACPFUA ir BKEPU parametrus (28), reikalingus fotoelektronu ir fluorescencijos spinduli-
uotés kampinei koreliacijai surasti, kai jonizuojami nepoliarizuoti atomai;

ACPFPA ir BKKKK parametrus (39), reikalingus fotoelektronuy ir fluorescencijos spinduli-

uotés kampinei koreliacijai surasti, kai jonizuojami poliarizuoti atomai.
Skaic¢iavimo rezultatai

Sarminiu metaly atomai tinka MCDAD tirti, kadangi jie gali buiti paruosti taip, kad ju pilnu-
tinis judéjimo kiekio momentas J (J = 1/2) biity orientuotas lygiagreciai arba antilygiagreciai
apskritiminés poliarizacijos sklidimo krypéiai, t.y. My = +1/2 arba My = —1/2. Kai jonizuo-
jamas Na atomo 2p, o K — 3p elektrony sluoksnis, Na®™ ir Kt suzadintos biisenos 2p®3s P

ir 3p°4s 'P; gali isnykti tiktai jonams iSspinduliuojnat fluorescencijos fotonus. Todél, siame
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skirsnyje gautu formuliy praktiniam pritaikymui pademostruoti parinktas §is procesas:
A(np®(n + 1)5281/2) + hvy — AT (np®(n + 1)s*P1) + e(es, ed)

— AT (np% 1S¢) + e(es, ed) + hus. (42)

Cia A=Na,K and At=Nat K+.

Fotojonizacijos submatriciniai elementai apskaiciuoti su programa PHION staigiosios per-
turbacijos artinyje. Radiaciniuy Suoliy submatriciniams elementams apskai¢iuoti panaudota
Froese Fischer programa [103]. Tolydinio spektro elektrony daliniy bangu radialiosioms funkci-
joms surasti naudotas iSaldyto jono kamieno potencialas, o sistemos jonas+-elektronas funkci-
jos skaic¢iuotos konfigracijos vidurkiui atsizvelgiant i pakaitinius narius. Atomo radialiosios
orbitalés naudotos fotojonizacijos submatriciniams elementams, o jono — elektrinio dipolinio
Suolio operatoriaus submatriciniams elementams surasti. Fotojonizacijos submatriciniai elemen-
tai padauginami i3 relaksacijos tikimybes, kuri lygi [(n;p®(n; + 1)s|nsp®(ns + 1)s)|?> sanklotos
integralo kvadratui. Cia i rodo pradine, o f — galine biisenas. Pradinés bisenos radialiosios
orbitalés yra atomo, o galinés — jono.

Bandomieji skai¢iavimai parodé, kad koreliacinés Na, Na™, K ir KT pataisos mazos, nes
pagrindinés konfiguracijos daugiklis daugiakonfiguraciniame skleidinyje didesnis uz 0,98. Taciau

svarbu atsizvelgti i tarpini rysi. Na® 2p®3s !P; funkcija yra (2.120), o KT 3p°4s !P; yra sitokia:
W(3p°4s 'Py) = 0.81 ¢(3p°4s 'Py) + 0.59 ¢(3p°4s °Py). (43)

20 pav. pavaizduotas fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras 3, vyk-
stant Suoliui np®(n + 1)s'P; — np® 1Sy (n = 2,3) po nepoliarizuoty Na ir K atomuy foto-
jonizacijos. Sio §uolio bangy ilgiai yra 37,207 nm ir 60,074 nm [?] atitinkamai Na ir K jonams.
B vertés, apskaic¢iuotos su ilgio ir grei¢io formos elektrinio dipolinio Suolio operatoriais yra labai
artimos, todél 20 pav. pateikti tiktai ilgio formos rezultatai. Na atomo atveju [ parametrai,
apskaiGiuoti tiesinés ir apskritiminés poliarizacijos fotonams pastebimai priklauso nuo energijos
tiktai arti jonizacijos slenks¢io. K atomui Sie parametrai labai sparciai keiciasi didéjant fotono
energijai Kuperio minimumo srityje. Kadangi nuo fluorescencijos priklausantys nariai (20) - (22)
nepriklauso nuo energijos, galima manyti, kad Sio spartaus kitimo priezastis yra stipri rikiavimo
parametro priklausomybé nuo fotono energijos.

21 pav. pavaizduota CMDAD parametro A, (33) priklausomybé nuo fluorescencijos spinduli-

uoteés registravimo kampo, kai apskritimiskai poliarizuota spinduliuote jonizuojami poliarizuoti
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20 pav. Fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras po Na ir K atomu atitinkamai 2p
ir sp sluoksniy jonizacijos apskritimiskai (istisiné kreivé) ir tiesiskai (bruksniné kreivé) poliarizuota spin-
duliuote. Tagky ir briuisneliy kreivé yra orientacijos, jonizuojant apskritimiskai poliarizuota spinduliuote,

indélis.

Na ir K atomai. I paveikslélio rezultatu matyti, kad A, vertés K atomui labai stipriai priklauso

nuo fotono energijos, o Na atomui — visoms pateiktoms energijoms jos beveik vienodos.

3.2 Auger procesas

Atomo dvigubai suzadinta, kuri dar vadinama autojonizacine, ar su vakansija vidiniame sluoks-
nyje buisena yra nestabili ir gali iSnykti dviem budais. Kai vienas i§ aukStesniame sluoksnyje
esanciy, elektronuy persoka i vakansija arba vienas i§ dvieju suzadinty elektronu persSoka i
zemesne biisena,, isspinduliuojamas fotonas. Sis procesas iSnagrinétas 3.1 skirsnyje. Taciau, gali-
mas ir kitas procesas, kurio metu vienas is aukstesnio sluoksnio ar dvigubai suzadinty elektronuy
perSoka i Zzemesne biisena, o Suolio metu islaisvinta energija perduodama kitam elektronui,

kuris palieka atoma. Sis elektronas vadinamas Auger elektronu, kai isnyksta vidinio sluoksnio
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21 pav. CMDAD parametro A, (33) priklausomybé nuo kampo. Trumpu, ilgy briksneliy ir tagkiné

kreivés yra Na 2p sluoksnio, o istisinés — K 3p sluoksnio fotojonizacijos atveju.

vakansija, arba autojonizacijos elektronu, kai iSnyksta dvigubai suzadinta btisena. Auger Suolio
trukme vadinamas laiko tarpas tarp vakansijos atsiradimo ir jos iSnykimo.

Auger procesas paprastai nagrinéjamas kaip antrosios stadijos arba antrosios pakopos proce-
sas po atomo jonizacijos fotonais, elektronais ar kitais kruvininkais. Aberg [112] nagrinéjo toki
procesa vienpakopiame artinyje, kai suyra autojonizaciné ar su vakansija vidiniame sluoksnyje
busena, sukurta atoma, jonizuojant elektronais ar fotonais, naudodamas nuo laiko priklausancia
daugiakanale sklaidos teorija, [113]. Sukurtasis metodas buvo pritaikytas Auger procesui po
atomo fotojonizacijos tirti. Buvo nustatyta, kad interferencija tarp Auger ir fotoelektronu yra
svarbi, kai abieju elektronu energija panasi [114, 115, 116]. Taciau, tais atvejais, kai tarpinés
busenos lygmenu smulkioji sandara daug didesné uz lygmens ploti, o pastarasis daug didesnis
uz hipersmulkiaja sandara, kas paprastai galioja blisenoms su vakansija, galima taikyti daug
paprastesni dvieju stadiju artini (zr. 2.1.2 skirsnj).

Pirmieji Auger elektronu kampini pasiskirstyma po nepoliarizuotuy atomu fotojonizacijos
nagrinéjo Fliigge ir kt. [50] 1972 metais. Jie nenaudojo tankio matricos metodo, o tarpinio

jono rikiavimo parametrus aprasé (1.158) formule, kurioje yra tarpinio jono biuisenos projekci-
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jos. Cleff ir Mehlhorn [40] panasiai iStyré Auger elektrony kampini pasiskrstyma po atomuy
jonizacijos elektronais. Visuose vélesniuose kity autoriy straipsniuose jau naudojamas tankio
matricos metodas. Juo naudojantis buvo surastos bendros israiskos, aprasancios Auger elektronuy
kampinj pasiskirstyma [60] ir sukinio poliarizacija [24, 54] po nepoliarizuoty atomu, jonizacijos
nepoliarizuotais elektronais. I§ gautu formuliu seké, kad Auger elektronai iSspinduliuojami
neizotropiskai, kai atomo su vakansija pilnutinis judéjimo kiekio momentas J > 1/2. Sio
neizotropiSkumo priezastis — buisenos su vakansija, sukurtos gerai sufokusuotu, daleliy, pluosteliui
susiduriant su atomu, taikiniu, poliarizacija. ISrikiuotos biisenos suirima galima panaudoti pacio
autojonizacijos proceso tyrimui. Suyrant iSrikiuotai busenai gali pasireiksti ne tiktai Auger
elektronu, kampinio pasiskirstymo asimetrija, bet ir sukinio poliarizacija, kuria matuojant taip
pat galima gauti papildomos informacijos apie Auger procesa. Poliarizuotu elektronu spek-
troskopija leidzia surasti is eksperimento Auger suirimo ivairiu kanalu amplitudes ir santykines
sklaidos fazes [54]. Tuo pa¢iu metodu nagrinétas ir Auger elektronuy kampinis pasiskirstymas ir
sukinio poliarizacija po atomo fotojonizacijos [57, 58].

Dvieju stadiju modelyje gaunama, kad Auger elektronu intensyvumas kis tuo paciu dés-
ningumu, kokiu kei¢iasi vakansijos suktrimo tikimybé priklausomai nuo fotono energijos [117].
Kadangi Auger tikimybé nuo energijos nepriklauso, kei¢iant atoma, suzadinanc¢ios spinduliuotés
energija, galima iSmatuoti interferencija tarp tiesioginés ir rezonansinés fotojonizacijos kanaly
[117] arba i§ eksperimento nustatyti Auger Suolio submatricinius elementus [73].

Auger elektronu kampinis pasiskirstymas teorigkai tirtas ir po poliarizuotu atomu jonizacijos.
Laikoma, kad poliarizuoti atomai sukuriami juos suzadinant spinduliuote [55, 56]. Po to tiriami

vienas [56] arba du vienas po kito vykstantys Auger suoliai [56, 73].

3.2.1 Bendroji israiska

Konkretumo délei nagrinésime Auger procesa, vykstanti po poliarizuoto atomo fotojonizacijos,
Al JoMo) + hv(ég ko) — AT (e 1Mi) + e (p1,m)
= A (agJaMy) + e (p1,m1) + € (P2, ma). (44)
Cia p; ir pa — fotoelektrono ir Auger elektrono judéjimo kiekiai, o m; ir ms ju sukinio dedamo-
sios.

Dvieju stadiju artinyje (44) tikimybe galima uzrasyti Sitaip:

dW(CMQJQMQéko — a1J1p1m1 — agnggpgmg)
dQ1dQs
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S do (o JoMoégko = ar IMIM{pymy)  dW (ayr JIMy M| — o JyMapams)

4
dsy ddy (45)

My, M
Sioje israiskoje pirmasis sumos narys yra diferencialinis fotojonizacijos skerspjuvis (2.52). Antra-
sis sumos narys — tarpinio jono Auger Suolio tikimybé, kurios iSraiska pirmajame trikdziu teorijos

artinyje yra:
dWA(CMlJlMlM{ — a2J2M2p2m2)
dQs

= 27T<C¥2J2M2p2m2|H|OqJ1M1><C¥2J2M2p2m2|H|O[1 J1M{>* (46)

Cia H — elektrostatinés saveikos operatorius.

I (46) israiska irasome elektrony banginiy funkciju skleidinius dalinémis bangomis (2.46) ir
atsizvelgiame i galimybe nustatyti proceso dalyviu poliarizacija, kryptimis, kurios skiriasi nuo
laboratorinés. Tuomet (46) galima perrasyti Sitaip:

AW A (o Jy My M| — vy Jo Mapoms) [(2A1 + 1)(2Ag + 1)]/2

=2m >
dQs o 4
X <()42J2M2€2/\10WL2|H|C¥1J1M1><042J2M2€2)\20m2|H|041 J1M{>*
[(2A1 + 1)(2Xg + 1)] /2
=2
T Z 47

A1,p1, Mo, o, Mi,Aa, 2, MY,m! 2, M

x (g JoMaeah pryrivg|H | oy Jy My ) (o Jo Mbeadopiorivy| H |y Jy M) *

XDt () D, (F2) Dy (1) Dty VD0, (5) D, (o) D (1) Dy, (3) (4)

Matricinio elemento {agJo Moy um/| H |y J1 M7 ) kamping dali vaizduoja Dy diagrama 22 pav.
Joje judéjimo kiekio momentuy,, vazduojamu atviromis linijomis, projekcijos nustatomos kiekvienai
dalelei skirtingomis kryptimis, apie ka byloja prie ju prijungtos Vignerio postkiu matricos. Jas
vaizduoja skrituliukai su D raide viduryje. Staciakampiai Dy ir kitose diagramose, pazymeéti Cq
ir Cq, vaizduoja konfigiiracijos orbiting ir sukinine dalis bei kitus kvantinius skai¢ius, Lq, S7 ir
Lo, S5 — pradinés ir galinés buiseny pilnutiniai orbitinis ir sukininis judéjimo kiekio momentai.
Du skrituliukai, susieti plonomis linijomis, yra eklektrostatinés saveikos operatoriai, o tos linijos
— Auger procese dalyvaujanciu, elektronu orbitiniai judéjimo kiekio momentai.

Matriciniu, elementuy iSraisku yra patogu ieskoti bendroje visoms daleléms koordinaciu sis-
temoje. Pereiti nuo matricinio elemento (agJo Moy um/|H |aqJy M7) prie matricinio elemento
(angMgsg)\lulﬁlg]H]al J1M1> galima nupjaunant Vignerio postkiu matricas. Dabar pats laikas
pasirinkti atviry liniju judéjimo kiekio momentuy jungimo tvarka. Pasirenkame Sitokia judéjimo

kiekio momentu, jungimo tvarka: A1 +s = j; and Jo 4+ j1 = J1. Tuomet
<a2J2M2)\1,UT~n2‘H‘041J1M1>
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= Y {as oA H lea ) [ Yoo ] [ Lo ] . (18)
e W Mmg m My m M
Submatricini elementa, (agJaA(j1)J1||H||o1J1) vaizduoja diagrama Ds. Klebso ir Gordano
koeficientuy suma, pagal m ir prijungtas nupjautasias Vignerio posukiu matricas vaizduoja dia-
grama D3. Diagrama D, ateina i$ kompleksiskai jungtinio matricinio elemento (zr. (47) israiska).
Joje Jy ir Js Strichuoti, norint iSvengti painiavos, kuri gali kilti, kai skirtingos linijos diagramose
zymimos tomis paciomis raidémis. Pasinaudojame (1.107) formule J2,A1, Ao ir s bei (1.106)
formule J; judéjimo kiekio momentams. Jose esancius Klebso ir Gordano koeficientus panaudo-
jame i§ D3 ir D4 diagramy Ds diagramai gauti. Joje yra K, K, K} ir K atviros linijos, kurias
galima uzdaryti, panaudojant vienetui lygia diagrama Dg. Ja pjauname per linijas K, Ko, K}
ir K, o viena, i$ atsiradusiu apibendrintu Klebso ir Gordano koeficientu prijungiame prie atviry
D5 diagramos liniju. Gauname invariantiska posiikiy erdvéje atzvilgiu judéjimo kiekio momentuy
diagrama, D~ ir orientacijas erdvéje aprasancia diagrama Dg. Suskaiciave storas linijas D5, Dg,

Dy ir Dg diagramose, galime uzrasyti si sarysi:

1

D:Dg= ———
Y O

> D7 Ds. (49)
o

Vardiklyje atsiranda daugiklis 2K7 4+ 1 todél, kad diagramoje Dg iSnyksta pilnai pastorinta linija
K. Diagrama, D7, perpjove per linijas ji, K’ ir jo, gauname du 9j koeficientus, kuriuos 22 pav.
vaizduoja diagramos Dg ir Dqg.

Auger Suolio diferencialinés tikimybés galutiné israiska gali buti uzraSyta, panaudojant Do,
Dg, Dy ir D¢ diagramas, Sitaip:

dWA(OquMlM{ — Of2J2M2p2m2)
dS2s

=2m(2J14+1) > (2\+1)
A1,A2,51,72

x(agJaga A1 (j1) 1 || H || J1){aaJagara(j2) J1 || H | J1)*

3 (270 + 1)(251 + 1)(2j2 + 1) (211 + 1)(2J5 + 1)(2s + ) (2K’ + 1)]/? /(2K + 1)
K1,K2, K} K}, K’
Jo jl J1 /\2 § j2 K K K Ko K’ K
X< Jy jo L K, K. K > AT
s N, N, N || N, N N
Ky, K' K Moos g | NN NGNGNT L TTA T 2 !
T2EL (Jy, Ty, My, MLJy) T (A, Aa, Olps) T 3) TE2(Jy, Jb, Mo|J 50
X Ty (s T My My 1) T (A, Aa, Ofp2) Ty (s, 8,m2(8) T (Ja, Ja, Mol o). (50)

Dabar (45) iSraiska galima sumuoti M; ir Mj atzvilgiu. Pagal 2.1.4 skirsnyje aprasyta
metodika, sumuojant ateina daugiklis (2K +1)/(2J1 +1) (2.24), kuris padalinamas tarp pirmojo
ir antrojo procesu itaip: pirmajam paliekama (2K, +1)%/2, o antrajam — (2K, +1)/2/(2J,+1),
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kad autojonizacijos pilnoji tikimybé biity teisingai apibrézta. Tuomet (44) proceso tikimybe
galima uzrasyti tarpinés busenos multipoly suma [118]:

dW(CMQJQMQéko — a1J1p1m1 — agnggpgmg)

d21dY
. Z dUKlNl (a()J()M()éqk() — a1J1p1m1) ) dwféljvl (aljl — 042J2M2p2m2) (51)
K d)y dQs
Cia pirmasis sumos narys yra fotojonizacijos diferencialinis skerspjiivis (2.54), o —
dW[?lNl (a1J1 = agJoaMapams)
dSdo
K, K. K’
=2r > AYKy, Ky, K\ KLK') Y l AT ]
N{ N! N’
K\ Ko K K NN NNy LA s
Ky K' K s K R
" [ Ny N' N TR2(Ja, Jo, Ma|Jo) Ty (s, 5,mal8) VATYer nt (02, 62), (52)

A (K1, Ko, K\ K K = Y {andaeada (1) Jil|Hlan Ji) (aaJagado(G2) Ji || H ||ar J1)*
A1,J1,A2,72

x (2K 4+ 1)(2A1 + 1)(20g + 1)(2J1 + 1) (212 + 1)(271 + 1)(252 + 1)(25 + 1) /(2K + 1)]'/?

Jy 1 N A2 5 Jo
X< Jo g2 K, K, K' (—1)* [
Ky, K' K Alosh1

(53)

M K
0o 0 0 |

Israiskos (51) ir (52) yra pacios bendriausios fotojonizacijos ir Auger suolio dvieju stadiju
artinyje diferencialinés tikimybés israiskos. Jos apraSo visy pradinés ir galinés busenu poliari-
zacijas, kampinius pasiskirstymus bei fotoelektrono ir Auger elektrono kampines koreliacijas.

Kaip jau buvo minéta, fotojonizacijos (taip pat jonizacijos kitomis dalelémis) metu atsiradusi
vakansija gali iSnykti Auger ir radiaciniu budais. Tuomet galima interferencija tarp Siu abieju
procesy. Radiacinio suirimo kanalo buvimas turés itakos autojonizacijai, o autojonizacijos —
spinduliavimui. Pilna proceso aprasyma galima isivaizduoti Sitaip:

AlaoJoMy) +hvy  — AT (arJiM) + e (P1,ms),
N\ (54)
AT (g JoMs) + hiny AT (ay JS ML) + e~ (p2, mh).

Dvieju stadiju artinyje paprasciausias budas atsizvelgti i kito kanalo buvima yra proceso (44)

=3

tikimybés (52) padauginimas i§ isiSakojimo daugiklio

J— Fa
T, 4T,

R,
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Auger proceso atveju arba i§
Iy

R = ——
r.+71,
radiacinio Suolio, nagrinéto 3.1 skirsnyje, atveju. I', ir I'y yra radiacinis ir autojonizacinis

lygmenu, plociai.

3.2.2 Auger proceso pilnutiné tikimybé po nepoliarizuotu atomu fotojonizacijos

Pats paprasciausias atvejis yra nepoliarizuotuy atomu jonizacija nepoliarizuota spinduliuote, kai
fotoelektrono ir Auger elektrono bei dvigubo jono galutinés biisemos néra registruojamos. Pro-
ceso (44) pilnutinei tikimybei surasti reikia (51) iSraiska, sumuoti dvigubo jono ir abieju elektrony
judéjimo kiekio momento projekciju, integruoti elektronu kampu ir vidurkinti atomo pradinés
bei fotono busenu atzvilgiu. Gauname, kad visi sumavimo parametrai (51)—(3.2.1) israiskose

lygtis nuliui. Belieka uzrasyti ieSkoma, iSraiska, dipolniame spinduliuotés artinyje:

dW(OéoJo — OélJl — OéQJQ)

1 Z dQl/dQQ dW(CMQJ()M()éko — a1J1p1m1 — agnggpgmg)

2Jo+1 Mo, M1,M2,m1,m2,q dddfd

_ 47
2y +1

Bph(0,0, 0,0, 0,0, 0, 1, 1)27TAa(0,0, 0,0, 0) = O’(CMQJQ — 041J1) W“(aljl — Oéng).
(55)

Cia o(agJy — a1.J;) — fotojonizacijos pilnutinis skerspjiivis dipoliniame artinyje (2.57), o

W (arJy = ags) = 2mA%(0,0,0,0,0) =27 > [{azda,e2M (1) J1||H|len J1)[* (56)
A1,J1

yra nepoliarizuoto jono pilnutiné autojonizacijos tikimybé. Matome, kad Siuo atveju dvieju
stadiju proceso pilnutiné tikimybé yra lygi dvieju nepriklausomu procesu pilnutiniu tikimybiy
sandaugai.

Autojonizaciniy buisenu energijos ir autojonizacijos tikimybés teoriskai tirtos trielektroniuose
Li [119], Be* [120], C3* [121], nuo B iki Ne [122] jonuose, Net [123] ir Ne?* [124], Na tipo chloro
ir argono jonuose [125], K atome [126], Zemeés Sarminiuose Ca, Sr ir Ba atomuose [127, 128, 129,

130].
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3.2.3 Auger elektronu kampinis pasiskirstymas nepoliarizuotiems atomams

Auger elektronu kampiniam pasiskirstymui po nepoliarizuoty atomu fotojonizacijos apraSyti
galima gauti paprastesne diferencialinés tikimybeés iSraiska,. Tam tikslui reikia bendraja iSraiska,
(51) sumuoti Auger ir fotoelektrony sukininiy ir dvigubai jonizuoto jono judéjimo kiekio mo-
mento dedamuju, vidurkinti atomo judéjimo kiekio momento dedamuju ir integruoti fotoelek-
trono kampu atzvilgiu. Gauname, kad Ko = Ng = Ky = Ny = K, = Ny = Ky = Ny = K| =
N{ =0, K, = K; = K;. Sutapating laboratoring z asi su spinduliuotés kryptimi, gauname,
kad N, = Ny = N; = 0. Irasius sias reiksmes i (51), ieSkoma israiska yra sitokia:

dW(Oé(]J(]gq — OélJl — OéQJng) . 1
dQy C2Jp+1

> A(K1,0,K1,0, K1) B(Ky) Pk, (cosfa),  (57)
K1

kur B(K;) yra (16) israiska. Nepoliarizuotos elektrinés dipolinés spinduliuotés atveju (k = 1,

qg==+1, K1 =0,2) (57) formule galime uzrasyti placiai naudojamu pavidalu:

dW(Oé(]J(] —a1J; — a2=]2p2)
d2s

= Ag By [1 + Ay By PQ(COS 9p2)]. (58)
Cia AgBy — pilnoji proceso tikimybé, padalinta i§ 4,

Ay = (1) N (andaea i (1) 1| [ H o Ji)

A1,22,51,72

x (g Jagada (G2 ) J1| [ H|lon J1 )V [(2A1 + 1)(2A2 + 1)(271 + 1)(242 + 1)]'/2

» Jjo J1 Jo A2 J2 s A1 A 2
Jiog1 2 1 A1 2 0 0 0
—1
><[Z|<042J2€2>\1(j1)z]1||H||011J1>|2} : (59)
A1,01
3 ' /
BF\@ > (F)NEREHEIT QT £ )27 + D{aa et () T1QW o Jo)
g, J!
, R B (O R (O
x (a1 J1e1 ()T ||QW || g Jo)*
(1 J1e1A () ||Q ]| evo Jo) 71 o 7 o
—1
x Z<2J+1>\<a1J1qA<j>JHQ<”HaoJoW] : (60)
g

Daugiklis A3Bs yra Auger elektronu kampinio pasiskirtymo asimetrijos parametras. Bs
apraso tarpinio jono rikiavima, o As priklauso tiktai nuo jono pradinés ir galinés biisenu

parametry. Jo iSraiska sutampa su Kabachnik ir Sazhina gautaja [54].
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3.2.4 Auger elektronu sukinio poliarizacija nepoliarizuotiems atomams

Norint surasti (44) proceso diferencialinio skerspjuvio formule tam atvejui, kai nepoliarizuota
atoma, jonizuoja poliarizuota spinduliuoté, bet nei fotoelektronai, nei dvigubai jonizuotas atomas
neregistruojami, reikia (51) iSraiska sumuoti Ms, m; atzvilgiu, integruoti fotoelektrono kampuy
ir vidurkinti pradinio atomo busenu atzvilgiu. Gauname Ko = Ng = K; = Ny = Ky = Ny =

K) = Ny = 0. Irasome §ias vertes i (52) ir (2.54) ir uzrasome ieSkomo proceso tikimybe:

dW(aoJoqu(] — OélJl — CY2J2p2m2) 1
= B(K;7) P
Qs 2J0+1; (K1) P (cos o)
K, K K
x Y A(K), K., Ky) [ A ! ]YK;N(92,¢2) Yir_n(0s, Ps)- (61)
K} KLN NoNO

Sioje israiskoje Py, (cosbp) lygus vienetui, kai laboratorinés z asies kryptis sutapatinama su
nepoliarizuotos ir apskritimiskai poliarizuotos spinduliuotés kryptimi arba su elektrinio vekto-
riaus kryptimi tiesiskai poliarizuotai spinduliuotei (6y = 0). Tuomet Auger elektrono islékimo
kampai yra s ir ¢9, 0 jo sukinio orientacijos kampai yra ; ir ¢s. Jie matuojami nuo laboratorinés
z asies. A(K}, K], K1) israiska yra Sitokia:

A(K), Ky, Kq) = (-1)

/ !/

—m

sms AT | s s K|
m

\/5 08 ] A(KhOaK;anaKl)- (62)

Galime surasti sukinio poliarizacijos laipsni, kurio iSraiska yra:

S S

AW (me=+1/2)  dW(ms=—1/2)
i) a0

P=

AW (mea=+1/2) |, dW (m.=—1/2)
Pi) aQ

+
K 1 K
ZK’A,KLN B(Kl) A(K&,LKI) l ]V)\ N 01 ‘| YK;N(GQ,QSQ) YKg_N(GS,ng)

B i, B(K1)A(K1,0, K1) Yi,0(02, ¢2) ' (63)

Paskutinysis (63) narys gautas atsizvelgiant i ta fakta, kad skaitiklyje susiprastina nariai su

K] =0, o vardiklyje - K, =1 (K, = 0,1). Irasius A(Ky,0, K}, K., K1) israiska | A(K}, K., K1)

formule (62) ir pakeitus tenzoriy rangu jungimo tvarka i§ K3, K., K; i K., K}, K], gaunama
A(K}, K, K,) iSraiska, sutampanti su Klar straipsnio [24] (13) formule. Auger elektrony sukinio
poliarizacijai fiksuotoms kampu reiksméms aprasyti Klar [24] ivedé parametrus {x, vk, Sk ir

dk, kuriuos naudoja ir vélesni autoriai.
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3.2.5 Auger elektronuy ir fotoelektronu kampiné koreliacija nepoliarizuotiems ato-

mams

Diferencialinés tikimybés bendrosios iSraiSkos paprastesnis atvejis, patogus nagrinéti kampines
koreliacijas tarp foto ir Auger elektronu po nepoliarizuotu atomu jonizacijos poliarizuota spin-
duliuote gaunamas (51) sumuojant elektrony sukiniy ir dvigubo jono dedamuju bei vidurkinant
atomo buseny atzvilgiu. Ji yra Sitokia:

47
2K1 +1

dW(agJoégko = anJip1 = agop2) 1
dQl dQQ 2JO +1

1/2
A(K1707K1707K1) |: :| YK1N1(927¢2)

KN

K, K
X Z KlaK)nK) Z lNi Ni ‘| m KTNT(007¢0) YKANA(Glyqbl) (64)

Kr, Ky Ny, Ny

kur

B,(Kla K)\yKT) =

1 [(2K1+1)(2K,,+1)T/2(_1)k_q[2K1+1]1/2 k kK,
2Jo+1 2k +1 2k +1 qg —q O

XB(K1707KT7K)\707K)\7K1)- (65)

Cia fy ir ¢p — spinduliuotés, 6 ir ¢; — fotoelektrono, 6y ir ¢o — Auger elektrono polinis ir
azimutinis kampai nuo laboratorinés z asies.

Sutapatinus laboratoring z asj su spinduliuotés kryptimi (nepoliarizuotai ir apskritimiskai
poliarizuotai) arba su elektrinio lauko kryptimi (tiesiskai poliarizuotai) spinduliuotei, (64) israiska
supaprastéja, nes NV, = 0. Elektrinio dipolinio artinio atveju galima gauti A(K) ir B(Ky, Ky, K)

israiskas, sutampancias su [133] straipsnyje gautomis a ir b koeficientams.

3.2.6 Auger elektronu kampinis pasiskirstymas poliarizuotiems atomams

Diferencialinés tikimybeés israiska surasime (51) sumuodami mj, mg, My ir integruodami fo-
toelektrono kampuy, atzvilgiu. Irase gautas K; = K. = Ko = K = 0 reiksmes i (51), surandame
Sia iSraiska:

dW(QQJQM()éko — a1J1 — 042J2p2)

4 1/2
> [7} A(K1,0,K1,0, K1) Y, n, (02, 62)

dQy KN, 2K, +1
x Y B'(Ko K K) Y | Y Y 4nYiE (04, 04) YiE n (60, 60),  (66)
K,,Ko N;,No NO Nr Nl
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kur

1/2 K K,
B (Ko, Ky K) = (1)Jo-Motk-g [ 2E1+1 )] [k k rHJo Jo 0]

(2Jo + 1)(2k +1 g —q 0 My —M, 0
XB(K17K07KT7070707K1)' (67)

Cia g ir ¢g, 0o ir o, 04 ir ¢4 yra atitinkamai spinduliuotés, Auger elektrono ir atomo pilnutinio
judéjimo kiekio momento Jg orientacijos kampai atzvilgiu z aSies.
Auger elektrony kampinio pasiskirstymo magnetinio dichroizmo (MDAD) laipsnis yra apibréziamas
formule
I(JoMy) — I(Jo —Mp)

“= I(JoMy) + I(Jo —Mp)’ (©8)

kur I(JoMy) = dW (apJoMoésko — a1J1 — agdopa)/dQe. 1 (68) irasius i (67) ir atlikus

=3

veiksmus, gaunama, kad skaitiklyje lieka nariai su Ky nelyginémis vertémis, o vardiklyje — ly-

ginémis. Tuomet

az{Z(2K1+1>‘1/2A(K1>YK1N1<92,¢2) > B(Ko K. EKi) > Ne NN

[ Ky K, K, ]
KNy K, ,Ko=odd Ny,No

xY&ONO(eA,m)Yfa.N,.(eo,%)}{Z(2K1+1)—1/2A(K1>YK1N1<92,¢2> > B(Ko K, K1)
Ki1Np K, ,Ko=even

[KO K, K
N,,No NO Nr Nl

Auger elektrony MDAD laipsnio(69) israiska supaprastéja, parinkus atomo pilnutinio judéjimo

-1
x YI?ONO(HAv ¢A)YI§T-NT-(007 ¢0)} . (69)

kiekio momento krypti iSilgai spinduliuotés krypties, kuri sutampa su z asimi. Tuomet N; =
NT = N(] = 0, ir
Ky 1 K
Y, AU Py (0) S oa B0, 1 K[ + 1) (2K + 1)]1/2 [ 0o o ]
a= Pr— . (70)
0 r 1
ZKl A(Kl)PKl (6) ZKT:O,ZKO:CVCn B(K(), K, Kl) ‘|

0 0 0

Cia Ko < 2Ly, 0 < K; < min(2J1, 2 A az ), Kur A\ yra didziausia Ay verte.

Sitaip parinkus atomo pilnutinio judéjimo kiekio momento krypti, tiktai Auger elektronu
apskritiminis MDAD (CMDAD) nelygus nuliui. Si isvada seka i§ Klebso ir Gordano koeficientu,
kurie nelygts nuliui tiktai esant lyginei Koy + K, + Kj sumai. Nepoliarizuotai ir tiesiskai po-
liarizuotai §viesai K, = 0,2, o apskritiminés poliarizacijos — galimas ir K, = 1, dél kurio (70)

nelygus nuliui. Magnetinis dichroizmas placiau nagrinétas [131] darbe.
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3.2.7 Auger elektronu ir fotoelektronu kampiné koreliacija poliarizuotiems atom-

ams

Kampinei koreliacijai tarp foto ir Auger elektronu po poliarizuotu atomu fotojonizacijos aprasyti
galima surasti paprastesne uz (51) formule. Reikia (51) sumuoti abieju elektrony sukinio

dedamuju m; ir mo atzvilgiu. Irasome Ky = K. =01 (51) ir gauname $ia iSraiska:

dW (agJoMoégko — a1 Jip1 — asJapa) _ > { Ar

1/2
a0, 40, m} Y, (02, ¢2) A(K1,0,K1,0, K1)

K1Ny

x Y B"(Ko K, K\K,K) Y
Ko, Kr,Ky\,K No,Nr,Nx,N
47

2K, +1

KIK)\K K(]KTK
N, Ny N||N N N

1/2
x4 [ ] Y, N, (00, 00) Yien, (04, 04) Yie,n, (01, ¢1), (71)

kur

2K 1 1/2 k k KT
B///(K07KT,K)\,K1,K) — (_1)J()—M()+k‘—q [ 1+ ):| [ 1

(2Jo + 1)(2k + 1 ¢ —q O

l Jo Jo Ko
X

B(K1, Ky, K., K),0,K),K). 72
MO—MOO](lo 2 0, Ky, K) (72)

3.2.8 Kompiuteriné programa

Auger elektronu po atomo fotojonizacijos kampinio pasiskirstymo ir poliarizacijos bei kampinés
koreliacijos tarp foto ir Auger elektronu parametrus skai¢iuoja programa, kurios blokiné schema
parodyta 23 pav. Si programa, naudodama i§ duomenu bylos perskaitytus submatricinius el-
ementus ir sklaidos fazes, apskai¢iuoja tarpinio rySio artinio fotojonizacijos submatricinius ele-
mentus (papgrogramé MATRJ aprasyta programoje PHOTO 2 skyriuje) ir nustato sumavimo
parametrus K1, Ko, K,, K\, K, K;, K (paprogramé GENKA). Toliau ji kreipiasi { papro-

grames Siems parametrams apskaiciuoti:

e Auger elektrony kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras (62) (paprogramé BETAA

su orientacijos ir rikiavimo parametrais i§ ALIGNJ) nepoliarizuotiems atomams;

e Auger elektrony spektro, suintegruoto pagal visus elektrono iSspinduliavimo kampus, ap-

skritiminés magnetinés asimetrijos parametras (paprogrameés PCMDAS ir BCMDAS)

B"(1,1,1)
o = .
B"(0,0,0) + B"(2,2,0)
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Sumos (70) narius, reikalingus apskai¢iuoti Auger elektrony kampinio pasiskirstymo mag-
netinio dichroizmo laipsniui, kai atomo pilnutinis judéjimo kiekio momentas lygiagretus

spinduliuotés krypéiai (paprogramés ACMD ir BCMDAS);

e Sumos (64) narius, reikalingus apskaic¢iuoti kampinés koreliacijos tarp foto ir Auger elektronuy

(paprogramés ANGCOR ir BCOR).

Visos minétos paprogramés naudoja AKA ir BKA paprogrames, atitinkamai skai¢iuojancias
A? (3.2.1) ir BP* (2.53) parametrus, ir paprogrames Klebgo ir Gordano bei 3nj koeficientams
surasti. Tais atvejais, kai skerspjuvis priklauso nuo daugiau nei viena sferinés funkcijos, jo vertes

pageidaujamiems kampu verciy rinkiniams turi skaic¢iuoti kitos programos.

3.2.9 Auger elektronu kampinis pasiskirstymas Mg atomui

Gautuju formuliy ir programos AUGER praktiniam pritaikymui parodyti apskai¢iuotas Auger
elektronuy po Mg atomo fotojonizacijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos koeficientas. Po Mg

atomo fotojonizacijos sekantis Auger procesas dvieju stadiju artinyje gali buti uzrasytas Sitaip:
Mg(2p"3s% 1Sp) + hv — Mgt (2p°3s% 2Py j9.30) + €7, (73)

Mg ™ (2p°35 *P j9.3/2) — Mg(2p° 'So) +e™. (74)

Pasirinktas pavyzdys gerai tinka pilnai informacijai i§ eksperimento iSgauti, nes Mg atveju
galima surasti du fotojonizacijos submatricinius elementus ir skaidos faziu skirtuma, pamatavus
pilnutini ir diferencialini fotojonizacijos skerspjuvius bei Auger elektronu kampinio pasiskirstymo
asimetrijos parametra [132].

Is (73) ir (74) matyti, kad , jonizuojant Mg atoma pagrindinéje busenoje, sukuriamas Mg™
iSrikiuotoje biisenoje 2P3/2, o jis iSspinduliuoja Auger elektrona. Kadangi K; = 0,2, (58)
iSraiska, patogu uzrasyti Sitaip:

dW (Jo = Ji = Jop2)  o(Jo = J1) WA — Jo)
a0 = e o (1 + Ba Py(cost)), (75)

kur Auger elektronu kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras yra:

Ba = az As, (76)
A(2,0,2,0,2)
“2= 4(0,0,0,0,0)’ (77)
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Ay = %. (78)

Cia Ay yra fotojono rikiavimo parametras, o(Jy — Ji) — pilnutinis fotojonizacijos skerspjivis,
WA(J, — Jo) — pilnutiné Auger suolio tikimybeé, kampas § matuojamas nuo spinduliuotés kryp-
ties. Parametras ao nepriklauso nuo energijos, todél visa energetiné priklausomybé persiduoda
i§ rikiavimo parametro As.

Auger elektronuy kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras 4, apskaic¢iuotas, kai Mg™
tarpiné biiena yra 2p°3s? 2P1/2 ir 2P3/2. Pirmuoju atveju 4 = 0. 2p°3s? 2P3/2 atvejui ap-
skai¢iuotas 54 pateiktas 24 pav. I§ 24 pav. rezultatuy matyti, kad parametro B4 vertés mazéja
nuo 0,24 iki 0,13, didéjant fotono eenrgijai. [4 verté ties 80 eV (84 = 0,148) panaudota
Auger elektronu is Mg atomo santykiniams intensyvumams surasti. Apskaic¢iuotos intensyvumo
vertés normuotos i vieneta ties magiskuoju kampu 6 = 54°44’; kad jas bty galima palyginti su
iSmatuotomis [132]. Is 25 pav. pateiktuy Auger elektrony intensyvumo rezultatuy matyti, kad ap-
skaiGiuotos vertés labai gerai dera su eksperimento duomenimis [132]. Kadangi eksperimentineg
intensyvumo priklausomybe gerai apraso S4 = 0,148 verté, galima daryti i§vada, kad eksperi-
mentas darytas naudojant tiesinés poliarizacijos spinduliuote. Apskritiminés poliarizacijos spin-
duliuotei 4 = 0,296, t.y. du kartus didesnis. Siuo atveju intensyvumo priklausomybé nuo

kampo butu daug stipresné.
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22 pav. Judéjimo kiekio momento diagramos, naudotos Auger Suolio tikimybeés israiskai surasti.
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Main Program AUGER

IMATRJ | |GENm|

y y y v
| BET‘AAIIPCIQ/IDASI | ACMD | |anGCor |

-
ALIGNJ

23 pav. Programos Auger elektronuy po atomo fotojonizacijos kampinio pasiskirstymo ir poliarizacijos

parametrams skaic¢iuoti blokiné schema.
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24 pav. Auger elektrony is Mgt 2p°3s® 2P/ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametro priklau-

somybé nuo fotono energijos po Mg atomo pagrindinéje busenoje fotojonizacijos.
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1.2
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25 pav. Auger elektrony po Mg atomo fotojonizacijos 80 eV energijos fotonais intensyvumo priklau-
somybé nuo kampo, kuris matuojamas nuo spinduliuotés elektrinio lauko krypties. Intensyvumas normuo-
tas i vieneta, padalinant i§ intensyvumo reikémeés ties magiskuoju kampu 6 = 54°44’. Eksperimentiniai

taskai paimti i§ [132].
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4 Atomu saveika su elektronais

Atomu saveikos su elektronais procesas priklauso nuo elektrono energijos. Pagal Sios saveikos
skerpjuviu didziausias vertes priklausomai nuo elektrono energijos didéjimo procesus galima
iSrikiuoti Sitaip: fotorekombinacija, atomu suzadinimas, dvielektroné rekombinacija, jonizacija.

Tokia tvarka Siuos procesus ir nagrinésime Siame skyriuje.

4.1 Jono ir elektrono rekombinacija ir fluorescencija

Fotorekombinacija (FR) — vienas i§ svarbiausiy procesu, nulemianc¢iy jonu jonizacijos laipsnio
sumazéjima, plazmoje [76]. Ji vyksta, kai jonas A, kurio kruivis n+, pagauna laisva, elektrona, o

energijos perteklius iSspinduliuojamas rekombinacijos elekromagnetinés spinduliuotés pavidalu:

e (pms) + An+(()éoJOM0) — A(n_1)+(()41J1M1) + hljl(élk()l). (1)

Cia p — elektrono judéjimo kiekis (p = mev = v/2eme, kur ¢ — elektrono energija, m, — elektrono
masé), ms — jo sukinio projekcija i parinkta, z asi, €; — spinduliuotés poliarizacijos vienetinis
h B

2= )

vektorius, kg1 — spinduliuotés banginis vektorius (kg; = 24 =

. Kai atomo branduolio

sukinys I # 0 ir hipersmulkioji sandara svarbi, jono busena aprasoma «;J;I F;M;, kur F; —
pilnasis atomo branduolio ir elektronu apvalkalo judéjimo kiekio momentas. Sklaidos dydziu
matavimo tikslumas néra toks geras, kad butuy iSkiriami Suoliai i§ hipersmulkiosios sandaros
lygmenu, todél dazniausiai pakanka daleles aprasyti J kvantiniu skai¢iumi.

FR procesas yra vienintelis, kai elektrona pagauna plikas branduolys. FR spinduliuotés
spektras hyy yra tolydinis (zr. diagrama 26 pav. ir 27 pav. kairéje). Jeigu elektronas pagauna-
mas i suzadinta lygmeni (zr. diagrama 26 pav. desinéje ir 27 pav. viduryje), isspinduliuojamas
antrasis fotonas his, kurio energija lygi skirtumui tarp rekombinavusio jono lygmenu, todél §is
spektras yra diskretinis. Kadangi antrasis fotonas atsiranda antrosios stadijos proceso pasékoje
(ji suzadina elektronas), tokia spinduliuoté dar vadinama fluorescencija. Fluorescencijos, iSspin-

duliuotos po FR, (FRF) suolj galima uzrasyti:
AC=DF (. ]y My) — APV (a9 Jy My) + hus(éakos), (2)

kur €9 — fluorescencijos spinduliuotés poliarizacijos vienetinis vektorius.
Kai pries FR jonas jau turi viena ar daugiau elektrony, galimas ir kitas 27 pav. deSinéje

pavaizduotas procesas, kurio metu laisvasis elektronas pagaunamas i diskretini jono lygmeni, o
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26 pav. Atomo pliko branduolio ir elektrono fotorekombinacija.

jo energija sunaudojama jau buvusiam diskretiniame lygmenyje elektronui suzadinti. Atsiranda
rekombinavusio jono dvigubai suzadinta busena, kuri néra stabili, todél per labai trumpa, laika
suyra iSpinduliuodama fotona arba elektrona:

A(n_1)+ (a3J3M3) + hl/(égkog),

~(pms) + A" (g JoMy) — A==+ (g Jy M —>{ 3
(o) AT 0l B O R I

Sis procesas vadinamas dvielektrone rekombinacija (DR) [134] ir galimas ne bet kokioms
laisvojo elektrono vertéms. Jo energija turi buti lygi energijai, reikalingai diskretiniam elektronui
suzadinti, AF, tiksliau AFE + 0, kur § — dvigubai suzadintos bliseno lygmens energetinis plotis.
DR spektras yra diskretinis ir susideda i§ atskiry smailiy.

Jeigu DR galima, jos tikimybé daug didesné uz FR tikimybe, ir pastaroji gali pasireiksti
tiktai truputi pakeisdama DR smailiy konturus [135]. Taciau FR skerspjuvi (tikimybe) gal-
ima iSmatuoti tokioms laisvojo elektrono energijoms, kurios skiriasi nuo reikalingy DR ivykti
energiju.

Tankioje plazmoje elektrony susidiirimai su jonais vyksta labai daznai, ir dvigubai suzadinti
jonai jonizuojami daug grei¢iau uz esancius pagrindinéje ar viena, karta suzadintoje biisenoje.
Cia DR nevaidina svarbaus vaidmens formuojant jonu biisenu uzpilda, ir i ja neatsizvelgiama.
Reikalingi FR spartos koeficientai, kurie surandami vidurkinant FR skerspjuvius su elektronu pa-
siskirstymo pagal grei¢ius funkcija. Plazmoje, esancioje termodinaminéje pusiausvyroje, galioja

Maksvelo pasiskirstymas pagal greicius [76]. Kadangi procesams plazmoje modeliuoti reikalingi
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27 pav. Jono ir elektrono fotorekombinacija (PR) ir dvielektroné rekombinacija (DR).

FR spartos koeficientai, daugiausia teoriniy ir eksperimentiniu darbuy skiriama FR spartos ko-
eficientams apskai¢iuoti ir imatuoti [136, 137, 138, 139, 140].

Procesuose su elektronu pluosteliais elektrono judéjimo kryptis ir greitis yra apibreézti, todél
vidurkinti elektronu pasiskirstymo pagal greicius atzvilgiu nereikia. Cia galima ismatuoti FR
skerspjuvi, todél reikalingos ir teorinés skerspjuvio vertés. Atsiveria galimybé tirti elektronu ir
jonu poliarizacijos itaka FR proceso tikimybei.

Pastaraisiais metais susidoméjimas FR labai padidéjo Darmstato greitintuve pradéjus ekspe-
rimentus su sunkiy jonu (Xe, Au, Pb, U) branduoliais [63, 64, 65, 141]. Ju metu matuojamos FR
ir fluorescencijos spinduliuo¢iuy kampinés priklausomybés ir nustatomi ju asimetrijos parametrai.
Pradzioje tirta FR spinduliuotés kampiné priklausomybé [141], kai sunkus branduolys atima
elektrona, i§ lengvo atomo. Kadangi atominio elektrono rysio energija labai maza, lyginant su
sunkaus atomo vandenilisko jono elektrono rysio energija, galima laikyti, kad atominis elektronas
kvazilaisvas. 1 jo buvima atome galima atsizvelgti per jo kruvio pasiskirstyma (Komptono
profili) [135, 142].

Jeigu pagaunamas kvazilaisvas elektronas i§ atomo ar nuo kietojo kuino pavirsiaus, FR skers-
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pjuvi galima uzrasyti:
do(E,0) do(E,0) J(P.) "
dQdE — dQ v, + P

Cia J(P,) — taikinio elektronu Komptono profilis, P, — ju judéjimo kiekio dedamoji sunkaus

atomo branduolio ar jono judéjimo kryptimi, v, — pagaunamo elektrono greitis dél jono judéjimo
vp greiciu (laikoma, kad juda sunkts daugiakrtviai jonai), J(P;)/(vp, + P.) — tikimybé, kad
elektrono energija bus tinkama, do/d€) — FR diferencialinis skerspjuvis, kai laisvas elektronas
rekombinuoja su laisvu jonu.

Kai jono kruvis Z daug didesnis uz taikinio kruvi Z;, bespindulinis elektrono pagavimas
nevaidina vaidmens, todél galima nagrinéti tiktai FR ir DR procesu indéli. Informacijos apie Siy
procesu, pasékoje atsirandancia daugiakriivio jono magnetiniuy lygmenu, aprasomu projekcija
M;, uzpilda, gaunama arba i§ FR (FRF) spinduliuotés kampinio pasiskirstymo arba matuojant
jos poliarizacija, [141]. Taciau, kai fotono energija yra apie 100 keV, jo poliarizacijos beveik
neimanoma iSmatuoti dél techniniy klit¢iy. Belieka pasinaudoti FR arba FRF, kuri ivyksta per
~10717 s (pvz., U9'F L, Suolis 2pg /2 —181/2), spinduliuociy kampiniu pasiskirstymu. Kadangi
procese dalyvaujanc¢iu daleliu tarpusavio judéjimo kryptis yra fiksuota, rekombinavusio jono
biisenu, uzpilda apraso parametras, vadinamas rikiavimu, t.y. dél asinés simetrijos jono biisenos,
aprasomos vienoduy veréiu, bet priesingu krypé¢iu projekcijomis M;, uzpildomos vienodai (Zr.
1.14 skirsni). Rikiavimas ir orientacija yra atskiri poliarizacijos atvejai. Nuo rekombinavusio
jono poliarizacijos priklauso ir tolimesniy procesuy produkty (fluorescencijos ir jono) buseny
charakteristikos.

Nagrinéjant sunkius atomus reikia atsizvelgti i reliatyvistinius efektus. Jie darosi svarbus
atomams, kuriy branduolio kruvis Z > 20, kai nagrinéjami vidiniai 1s, 2s, 2p sluoksniai, ir
Z > 40, kai tiriami iSoriniai sluoksniai [3]. Branduoliy nuo Xe®** iki U%* FR aprasyti buvo
sukurta teorija [63, 64, 65, 141], naudojantis kvantinés elektrodinamikos metodais. Joje fo-
tonai, elektronai ir vandeniliSki jonai apraSomi reliatyvistiniame artinyje. Procese dalyvau-
janciu daleliy poliarizacijai aprasyti naudotas tankio matricos [5] formalizmas [63, 65]. Kituose
darbuose [141, 64] tankio matricos formalizmas nebuvo naudojamas. Iki Siol eksperimentuose
iSmatuoti FR ir FRF spinduliuo¢iuy kampiniai pasiskirstymai atskirai, laikant, kad nei elektronas
nei branduolys néra poliarizuoti. TeoriSkai iSnagrinéta nepoliarizuoty jonu rekombinacija su
nepoliarizuotais [63, 64, 65, 141] ir poliarizuotais [65] elektronais. Taip pat surastos rikiavimo
ir nepoliarizuoty, FR [64] ir FRF fotonuy kampinio pasiskirstymo [141, 63, 65] bei kampinés
koreliacijos tarp FR ir FRF fotony [65, 141] parametry israiskos.

Siame darbe formuluojama FR (1) ir FRF (2) procesy nereliatyvistiniame artinyje bendra
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teorija, leidzianti nagrinéti poliarizuoty elektrony FR su poliarizuotais jonais ir surasti jonu
rikiavimo, FR ir FRF spinduliuo¢iuy kampinio pasiskistymo ir poliarizacijos bei ju tarpusavio
kampinés koreliacijos parametrus. Laikoma, kad elektronas pirma pagaunamas i suriSta, biisena,,
0 po to ivyksta suolis tarp diskretiniy rekombinavusio jono lygmenu. Siuo atveju galima taikyti
dvieju stadiju artini. IsraiSkoms surasti nenaudojamas tankio matricos formalizmas. Naudojami

iprastiniai izoliuoto atomo teorijos metodai ir judéjimo kiekio momento teorijos grafiné technika
[1].
4.1.1 Bendroji skerspuvio iSraiska

Nagrinéjami FR (1) ir rekombinavusio jono spinduliavimo (2) procesai dvieju stadiju artinyje.

FR yra atvirkscias fotojonizacijai (FJ) procesas. IS detalaus balanso sarysio seka, kad FR

skerspjuvis a? . (e) susijes su FJ skerspjaviu o'/ +(E) Milno sarysiu [76]
(aE)? gi
Fhi(e) = ol (B). (5)

2e g
Cia E — fotono, o € — elektrono energija (e = p?/2m.), g; ir gy — busenuy statistiniai svoriai.
Energija matuojama Rydbergo vienetais (Ry) (1 a.v.=2 Ry = 27,2116 V).

Kadangi rekombinavusio jono busena M néra stebima, (1) ir (2) procesy diferencialini
skerspjuvi dvieju stadiju artinyje galime uzrasyti (2.23):

d20(a1J1M1pms — OégJQéqlel — a3J3M3€q2k02)
dQ1dQs

_ Z do‘FR(OélJlMlpmS — a2J2M2€q1k01) ] dW(OéQJQMQ — OéngMgéqzkog) (6)
7 dq dQy '

Praktiniams taikymams (6) iSraiska patogu uzrasyti sferiniy multipoliy, skleidiniu, pasinau-
dojant 2.1.2 skirsnio formulémis:

d2a(a1J1M1pms — OégJQéqlel — a3J3M3€q2k02)
dQ1dQs

= doify, (a1 J1Mipms — azJaég, kor) AWk, N, (a2 Ja = agJ3M3zégkoo) )
Kt d dQo

Cia daf;?Nz /dS; atstovauja FR diferencialinio skerspjuvio, dWg,n, /dQs — fluorescencijos difer-

encialinés tikimybés (2.7) multipolinio skleidimo nariams, tiktai (2.7) iSraiskoje reikia vietoje

J2M2 raéyti J3M3, Jl - JQ, KlNl - KQNQ, (6] K2N2 - K3N3.
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FR diferencialinio skerspjuvio israiska, galima uzrasyti pasinaudojant FJ diferencialinio sker-
spjuvio iSraiska (2.54) ir Milno sarysiu (5):

dO-IF(fNQ (041 JiMipmg — CYQJQéql k01)
dQ

= v4r(C Z Bph(K%KlyKTaK)\staKijvklvk{l)
KlyKrvK)\vaijvaklyki

x [2K5 + 1]1/2 Lo H A JH 2

Yion (p
Ny N, N; || Ny N, N] 1, (P)

Nl,Nr,NA,NS,Nj,NlNl Nj N

TN, Ju, My ) TRES (s, 5, ms|$) T (R K aul ko). (8)

Cia C = (7TCL(2)042E2) /€, jeigu skerspjuvis matuojamas ploto vienetais.

(7), (8) ir (3.7) yra bedriausios nereliatyvistiniame artinyje FRF diferencialinio skerspjivio
iSraiskos. Jos aprasSo poliarizuoto jono rekombinacija, su poliarizuotu elektronu ir rekombinaci-
jos bei fluorescencijos fotonu kampinius pasiskirstymus, poliarizacijas ir kampines koreliacijas.
Taip pat galima surasti parametrus, aprasancius rekombinavusio jono tarpinés ir galinés buseny
poliarizacija. Matavimai dazniausiai atliekami rekombinuojant nepoliarizuoties jonams su nepo-
liarizuotais elektronais, kai rekombinavusio jono biisena néra registruojama. Siuo atveju (7), (8)
ir (3.7) formules galima supaprastinti, jas vidurkinant pradiniuy elektrono ir jono bei sumuo-
jant galiniu rekombinavusio jono busenuy atzvilgiu. Sumavimui ir integravimui naudojamos Sios

formulés [18]:

ST (1,0, M|J) = §(K,0)5(N,0), (9)
M
/ dQ Yien (6, 6) = Var 6(K, 0)8(N, 0). (10)

Is (9) ir (10) seka, kad tais atvejais, kai dydis nematuojamas, i§ multipolionio skleidinio
belieka tiktai vienas narys K = 0. Kai kr < 1, galioja dipolinis artinys. Jis dazniausiai tinka

optinio ir vakuuminio ultravioleto diapazono spinduliuotei.

4.1.2 Nepoliarizuoto atomo ir nepoliarizuoto elektrono fotorekombinacija

Bendraja skerspjuvio iSraiSka galima pritaikyti paprastesniems atvejams, kurie dazniausiai tiria-

mi eksperimentiskai, nagrinéti. Jeigu dalelés busena neregistruojama, tiktai sferiskai simetriskas

multipolinio skleidimo narys atnesa indéli, t.y. K = 0, dél ko bendroji iSraiska supaprastéja.
Dazniausiai sutinkama nepoliarizuoty elektrono ir jono rekombinacija. Dél to uzrasysime

fluorescencijos rekombinuojant jonui ir elektronui diferencialinio skerspjuvio (6) bendrosios iSraiskos
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atskira, atveji, kai rekombinuoja nepoliarizuotas jonas ir nepoliarizuotas elektronas, o galutiné
rekombinavusio jono busena ir spinduliuoc¢iu poliarizacijos neregistruojamos, kadangi Rentgeno
ir gama spinduliuoéiu poliarizacija sunku pamatuoti dél techniniy problemu. Siuo atveju (6)
reikia sumuoti galiniy ir vidurkinti pradiniy buseny atzvilgiu, panaudojant (9) formule. Gau-
name, kad K = Ny = K1 = N; = K3 = N3 =0, K| = Ky ir K; = K = K. Vidurkinant
elektrono ir jono pradinés busenos atzvilgiu ateina daugiklis 1/[2(2J; + 1)]. Sumuojant spin-
duliuotés poliarizacijos atzvilgiu reikia sumuoti pagal ¢ = 1, nes ¢ = 0 negalima. Gauname,
kad K, = K/ = 0,2 ir daugiklis 4. Irasome gautasias vertes i (7), (8) ir (3.7) ir parenkame
koordinaciy sistemos z asj iSilgai rekombinuojanciy elektronu judéjimo krypties p (N, = 0).
Atlike supaprastinimo veiksmus dipoliniame artinyje gauname:

dza(aljl — OéQJQk()l — agjgk()g) _ 2C

_ Ko Kz >
dQ1dQs o 2Js +1 Z ( 1) A(K27K2707171)T_N2(1,1,1V€02)

Ka,N2

(2K, +1)1/2 3

Ky, K, K
5 1 (ZK)\ + 1)1/2Bph(K27O,KT,K)\,O,K)\,K)\, 171) [ ’ : ¢ ]
1

K, Kr=0,2 No —Ny 0

XT]tffT(Ll)l“%Ol)? (11)

Sia israiska, suintegravus df2; ir dQy atzvilgiu gaunama:

/d%—(qul — ag ok — a3J3k02)dQlng — ooy — ands — azJy)

dQ1d)s
T 2 4rC 1
= — 0,0,0,1,1)—— B(0,0,0,0,0,0,0,1,1
3 2J2 + 1‘A( 7 ) 7 ) ) 3 2J1 + 1 ( 9 ) 9 ) 9 ) 9 b )
= W(a2J2 — ang) O'FR(Oéljl — CYQJQ). (12)

(12) formuleé skiriasi daugikliu (47)? nuo tos, kuria, gautume i (11) irase Ko = K, = K) = 0:

o(arJ1 = asdokor = aszJsko)| k=K, —K,=0

2 1 C
== 1,1)———— 1,1
32J2+1¢4(070,07 ; )3(2J1+1)B(0’0’0’0’0’0’0’ 1)
W(OZQJQ — 043J3) O'FR(OélJl — CYQJQ)
= . (13)
47 47
Cia dipoliniame artinyje
A(070707 1, 1) = 2]€82’<043J3"Q(l)Ha2J2>’2, (14)
25 +1)11/2 Jy Jo 2
A2,2.0.1,1) = 20l ol |QW lag )P [FERED T e g 2 2R
5 1 1 Js
Bph(07 0707 0707 0707 17 1) = 2kOl Z (2J + 1)‘(052J2HQU)"Q1J17E)\(])J>‘2, (16)
NJJ
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B"(2,0,0,2,0,2,2,1,1) =2ko; > (27 + 1){a22||QW||ayJ1,eA(5) )
N g A g T

N 2
0 02 O

(2J2+1)(2)\+1)(2/\’+1)(2j+1)(2j’+1)]1/2 JoJ 2 NoX 2
5 i Tl g s )

X <a2J2HQ(1)H041J17 eN(5)J)*

] (_1)J2+j+j'+J+s

B0,0,2,2,0,2,2,1,1) =2ko; Y (2] +1)(2J +1)
NJ N g

x (|| QW ar J1, eA(§) T) (o Jo| | QW |y Ji, X' (57) T)*

3(2A+1)(2X+1)(2j+1)(2j’+1)]1/2{ 11 2}
5 J T Jy

ii2 N oA 2 a8)
J J g i 4 s

Pastarosios iSraiskos tinka kampinei koreliacijai tarp rekombinacijos ir fluorescencijos fotonuy

N 2
0 0 O

X (_1)J1—J2+S+1

apraSyti, kai rekombinuoja nepoliarizuotas jonas ir elektronas, o nepoliarizuotai spinduliuotei
galioja dipolinis artinys. Jas galima dar supaprastinti, jeigu rekombinacijos arba fluorescencijos

spinduliuotés neregistruojamos.

4.1.3 Rekombinacijos ir fluorescencijos fotonu kampiné koreliacija nepoliarizuotiems

jonams ir elektronams

Elektrinés dipolinés elektromagnetinés spinduliuotés artinyje kamping koreliacija tarp nepoliari-
zuoty rekombinacijos ir fluorescencijos fotonu apraSancio diferencialinio skerspuvio iSraiSka

surasime i (11) formule irase tenzoriu T4 israiskas ir panaudoje (13). Gauname §ia iSraiska:

dZO'(OélJl — ag ok — 043J3k02) . UFR(OélJl — CYQJQ) W(OQJQ — 043J3)

dQ1dS)s 4 4
ir & 47 N
X |1+ asy/ > Yony (02, ¢2) > o 1@ Kr No)Yie y, (61,61) - (19)
No=-2 K,.=0,2 rt

Cia kampai 0, ¢; ir 62, ¢o matuojami nuo elektrono krypties.

Israiskoje (19)

5 A(2,2,0,1,1)
N el e Rk ) 20
2= /3 4(0,0,0,1,1) (20)
D(2,K,, N, 1,1
A2, K,,N,) = (2 ) (21)

D(0,0,0,1,1)

117



V2K, +11 |1 1 K, K, K
D(Ks, K,, N, V2K, + 1
(K3, Kr, Nr) = 240 +1 V31 -1 0 K;m A -N, 0
XBph(K2707KT7K>\707K>\7K)\7 L, 1) (22)
Jeigu (19) israiskoje antraja suma pazymétume
AN, (0191) = Z A2, Ky, Ny )Yy, (01, ¢1), (23)

2K +1

tuomet (19) formulé as daugiklio tikslumu sutapty su (24) formule, gauta Surzhykov ir &t [65]
straipsnyje.

Is (19) formulés matyti, kad rekombinavusio jono rikiavima apraso penki nariai (N, =
—2,-1,0,1,2), i§ kuriy tik trys yra nepriklausomi, nes Y23(0 ¢1) = —Ya_2(60 ¢1) ir Y21(0,¢1) =
—Y5_1(0.¢1). Todeél Az (8 ¢1) = —Az_2(0,¢1) ir A21(0,¢1) = —Aa_1(0 ¢1). Narys, kurio N, = 0,
Ao (60 ¢1) vadinamas diferencialiniu rikiavimo parametru. Jis rodo, kad rekombinavusio jono

rikiavimas priklauso tiktai nuo polinio kampo 6, kuriuo stebimas rekombinacijos fotonas.

4.1.4 Fluorescencijos spinduliuotés kampinis pasiskirstymas

Kai rekombinacijos fotonas neregistruojamas, (11) formule galima panaudoti nepoliarizuotos
fluorescencijos spinduliuotés kampiniam pasiskirstymui apradyti. Siuo atveju reikia (11) israiska
integruoti rekombinacijos fotono kampu atzvilgiu. Gauname, kad K, = Ny = 0 ir Ky = K},

kurias irasome i (11). Siu veiksmu rezultatas yra:

d2a(a1J1 — 042J2 — a3J3k02 /dQ 041J1 — a2J2k01 — 043J3k02)

dQs dQ1dQs
= Ky, K. 1, 1D)757%(1,1,1|kge) ———=—~BP*( K. K Ko, Ko, 1,1
2J2+1K2§)2A( 25 2707 ) ) 0 ( s Ly | 02) 3(2J1—|—1) B ( 270707 2707 2,122, 1, )
%%
= UFR(a1J1 — anJs) (QQJZ: 23J3) [1+ BPy(cosby)], (24)
B = ads, (25)
oo P22+ 1) AR22,01,1) (1) tIs 3(2.J5 + 1)] V20 gy Jy 2 26)
2 A(0,0,0,1,1) 2 1 1 J3

. 5  BP*2,0,0,2,0,2,2,1,1)
2= /2J 1 1BPR(0,0,0,0,0,0,0,1,1)

Fluorescencijos kampiniame pasiskirstyme galima tikétis stiprios priklausomybés nuo elekt-

(27)

rono energijos. Ja nulemia sumavimo pagal A\, \" interferenciniai nariai, kurie ateina i§ Klebso
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N2
ir Gordano koeficiento [ 0 0 0 ] . Interferencijos nebuvo fotojonizacijos atveju, nes ten buvo

A = \. Sia priklausomybe atnesé fotorekombinacijos rikiavimo parametras As.

4.1.5 Fotorekombinacijos spinduliuotés kampinis pasiskirstymas

Norint surasti rekombinacijos spinduliuotés, kai rekombinuoja nepoliarizuotas elektronas su
nepoliarizuotu elektronu, kampini pasiskirstyma, aprasancio diferencialinio skerspjuvio israiska,
reikia (11) formule integruoti fluorescencijos kampu atzvilgiu. Is (10) seka, kad Ky = Ny = 0.

Tuomet Ky = K,. [rasome §ias vertes i (11) ir gauname israiska:

d20'(041J1 — OéQJgk()l — 043J3 /dQ OélJl — Oéngk(n — 043J3k02)
s, 2 Q2 dYs

2C  4r Z V2K +1

0,0,0,1,1) Y222 T O BRR0,0, Ky, Ky, 0, Ky, Ky, 1,1
2J2+1 3 A 2J1+1 ( PRELP Y PRELD Y )

=0,2

FR(OélJl — CYQJQ)

(o
= W(OéQJQ — ang) e

P—%mymwg. (28)

Si formulé tinka nepoliarizuotos fotorekombinacijos spinduliuotés atveju. Tuomet

Br0,0,2,2,0,2,2,1,1
:5\/_ (77777777)

29
BP"(0,0,0,0,0,0,0,1,1) (29)

yra fotorekombinacijos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras. Kampas

f1 matuojamas nuo elektrono skriejimo krypties.

4.1.6 Fluorescencijos kampinis pasiskirstymas poliarizuotiems atomams

Tuo atveju, kai rekombinuoja poliarizuoti jonai su nepoliarizuotais elektronais, galima gauti

Sitokia, fluorescencijos kampini pasiskirstyma, aprasancio diferencialinio skerspjuvio i raiska:

d?c(cn i My — azJa — azJskoz)
dS)y

l Z dQl d2U(OélJ1M1pms — Oéngéqlk(]l — OéngMgéqzkog)
Ms,ms,q1,q2 i
W(OéQJQ — ang)

= (2J1—|—1)O’FR(C¥1J1 — OéQJQ) T

1 + Z IBKQYKQNQ (027¢2)AK2N2 (HAa(bA)
Ko>0,N2

(30)
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Cia laboratoriné z asis lygiagreti elektrony krypéiai. (30) israiskoje

Bry =y (~1)% (31)

ko, k

[ dn :|1/2 ko ké Ky A(2,2707k27ké)
2ky + 1 @ —¢ 0 | A0,0,0,k, k)’

o diferencialinis rikiavimas apibréztas Sitaip:

1/2
ANy (Ba,04) = > (~1)Fe- Nzt /o [47T(2K2 +1)(2K + 1)} [ g K ]

K1, Ky k1 2J1+1 My, —M; O
1 Kl KA K2 Bph(K27K1707K)\707K)\7K2,k1,kl)
Y7 0 . 32
X 2ko+1 | Ny 0 Ny ] BP(0,0,0,0,0,0,0, k1, k1) K1N2( 4,0A) (32)

Kampai (30) ir (32) formulése matuojami nuo elektronuy krypties.
Elektriniame dipoliniame artinyje ko = k) = 1, Ko = 0,2, ir S (31) israiska sutampa su

(26).

4.1.7 Programa ir skai¢iavimo pavyzdziai

Kompiuterinés programos, skai¢iuojancios fotorekombinacijos ir fluorescencijos kampinio pa-
siskirstymo asimetrijos ir kampiniuy koreliaciju parametrus, blokiné schema pavaizduota 28 pav.
Si programa naudoja rogramos PHION apskai¢iuotus fotojonizacijos proceso, kuris yra atvirkscias
fotorekombinacijai, submatricinius elementus termams LS. Paprogramé MATRJ suranda elek-
trinio dipolinio Suolio operatoriaus submatricinius elementus busenoms LSJ tarpiniame rysyje,
analogiskai, kaip buvo aprasyta 2.2.9 skyriuje. Kitos paprogramés skai¢iuoja Siuos parametrus:

fotorekombinacijos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametra 3 (28) (RBE-
TAR);

fluorescencijos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametra 5 (25) (RBETAF);

fotorekombinacijos ir fluorescencijos spinduliuo¢iuy, kampinés koreliacijos parametrus ay (20)
ir A(2, K,,N,) (21) (ACFR ir A2K);

fluorescencijos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrus S, (31) ir Ax, N,
(32) (FLPA ir AK2N2).

Pateikiami du skaiCiavimo pavvzdziai. Apskaic¢iuotas fluorescencijos, iSspinduliuotos po He,
F ir Ar atomu pliku barnduoliu ir nepoliarizuoty neonisky Nat, Mgt AP+, Ar®t, Fel6t ir
Zn?%* jonuy fotorekombinacijos su nepoliarizuotais elektronais, kampinio pasiskirstymo asimetri-
jos parametras 3 (25). Parinktos laisvojo elektrono energijos nuo 0 iki 450 eV, kad fotorekombi-
nacijos spinduliuotei galiotu dipolinis artinys. Kadangi fotorekombinacijos spinduliuotés en-

ergija sunkiausiems nagrinétiems jonams Ar'®t ir Zn?°f, esant elektrono energijai 450 eV,
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28 pav. Fotorekombinacijos ir fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir kampiniy koreliaciju

parametry skaic¢iavimo programos blokiné schema.

nevirsija 1,5 keV, galima tikétis, kad aukstesniu uz dipolinius skleidinio nariy indélis nevirsys
2% 199].

29 pav. pavaizduota fluorescencijos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametro
B (25) priklausomybé nuo eklektrono energijos, kai elktrona pagauna Ne, F ir Ar branduoliai {
suzadinta, biisena, 2p 2Py /2, 0 fluorescencijos fotonas isspinduliuojamas siam elektronui persokant
i 1s 2, /2. Taip pat 29 pav. pateikti relaityvistinio skaiciavimo rezultatai Xet [63]. 15 29 pav.
rezultaty matyti, kad artimoms nuliui elektrono energijoms 3 vertés labai panasios ir lygios 0,34.
Jos mazéja, kai elektrono energija didéja. Didesnéms elektrono energijoms 3 vertés yra didesnés
tiems branduoliams, kuriu kruavis didesnis.

Neonigkuose jonuose, vykstant suoliui 2p® 'Sy — 2p®3p %P4 /2 = 2p83s 25, /2, apskai iuotas
iSspinduliuotos fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras § pavaizduotas
30 pav. IS sio paveikslo rezultatuy matyti, kad mazos jonizacijos jonams parametras [ labai
stipriai kinta, didéjant elektrono energijai. Stipriai jonizuotiems jonams §i priklausomybé nuo
elektrono energijos labai susilpnéja. Nat ir Mg?"T jonams pastebimas 8 parametru priklau-
somybéje nuo elektrono energijos minimumas. Jis sutampa su Cooper minimumu fotojonizacijos
proceso, kuris yra atvirséias fotorekombinacijai, skerspjuviuose. Stiprios 8 priklausomybés nuo
elektrono eenrgijos priezastis yra rekombinavusio jono rikiavimas As, kuriame ir yra minimumas.

Jis atsiranda dél A ir )’ daliniy, bangu interferencijos, skaic¢iuojant BP*(2,0,0,2,0,2,2,1,1).
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29 pav. Fluorescencijos 2p 2P; 72 —1s 28, /2 kampinio pasiskirtsymo asimetrijos parametras 32 po pliko

branduolio ir laisvojo elektrono fotorekombinacijos. Skai¢iavimo rezultatai Xe5* paimti i§ [63].

4.2 Atomu suzadinimas elektronais

Elektronai atomus suzadina tuomet, kai ju energija ¢ buna didesné uz pradinés 0 ir galinés 1

biseny energiju skirtuma, Agi, t.y. € > Ag1. Si procesa galima uzradyti sitaip:
A(aoJoMo) + 6_(p1m1) — A(allel) + e (pgmg). (33)

Cia p; mq ir pa mo — elektrono pries susidirima su atomu ir po jo judéjimo kiekis ir sukinio
projekcija. Pastaroji gali buiti nustatoma skirtingu kvantavimo asiuy atzvilgiu. Sklaidos dydziu
matavimo tikslumas néra toks geras, kad butwy iSkiriami Suoliai i§ hipersmulkiosios sandaros
lygmenu, todél dazniausiai pakanka daleles apraSyti elektronu apvalkalo pilnutinio judéjimo
kiekio momento kvantiniu skai¢iumi J. I$ (33) matyti, kad atomas ir elektronas gali biti po-
liarizuoti. Taip pat galima iSmatuoti iSsklaidyto elektrono kampini pasiskirstyma, ir sukinio
poliarizacija. Norint nustatyti suzadinto atomo bisenos poliarizacija, reikétu atlikti antrosios
stadijos eksperimenta, t.y. pamatuoti produkty (spinduliuotés, elektrony), isspinduliuoty jam

perSokant i zemesne bisena, kampini pasiskirstyma ar kitus parametrus. Pavyzdziui, matuo-
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30 pav. Fluorescencijos 3p 2Pj /2 38 23, /2 kampinio pasiskirtsymo asimetrijos parametras 2 po

neonisko jono ir laisvojo elektrono fotorekombinacijos.

jant Auger elektronu kampini pasiskirstyma po atomu vidiniu sluoksniu suzadinimo, galima
nustatyti suzadinto atomo rikiavimo parametro vertes [143]. Galima tirti suzadintos elektron-
ais fluorescencijos spinduliuoteés ir issklaidyto elektrono kampines koreliacijas [144] arba dvieju
vienas po kito isspinduliuoty fluorescencijos fotony kampines koreliacijas [145]. McFarlane
[49], nenaudodamas tankio matricos metodo, surado atomu, suzadinty elektronais, spinduli-
uotés poliarizacija,. Atomu suzadinimo i fiksuotas pilnutinio judéjimo kiekio momento busenas
diferencialiniai skerspjuviai buvo apskai¢iuoti Bethe ir pirmajame Borno artiniuose. Daug
teoriniy darbuy skirta Sarminiy metaly atomu, suzadinty i autojonizacing nl4+!(n4-1)s? 21, /2,3/2
busenas, rikiavimo parametrams apskaic¢iuoti [146, 143, 147]. Theodosiou [146] diferencialini
atomo suzadinimo skerspjuvi skai¢iavo pirmajame Borno, Pantangiwar [147] — iskraipytuju

bangu, o Grum-Grzhimailo ir kt. [143] — R-matricos metodais.

4.2.1 Bendroji diferencialinio skerspjuvio iSraiska

Suzadinimo i§ busenos i i f diferencialinis skerspjuvis yra [148]:

do(i — f) _ 1dAGi— f)

ds2 Jo ds2 (34)
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Cia dA(i — f)/d) — atomo Suolio i§ bisenos i i f per laiko vieneta tikimybeé, padalinta i
isléekusios dalelés vienetinio erdvinio kampo, jo — suzadinimo daleliy srauto tankis, surandamas

pagal formule
. —ih * *
Jo(r) = —2,U (6; Vi — ¢V ;) (35)

kur ¢; - sistemos i§ atomo ir dalelés pradinés busenos banginé funkcija, pu - zadinancios dalelés
mase.
Zemiausiame trikdziu teorijos artinyje, kai veikia nuo laiko nepriklausantis trikdis, sistemos

peréjimo i§ 7 | f busena, spartos tankis yra apibréziamas Sitaip [148]:

dA(i — f) 27

T = | ) p(Ey )| (36)

Ep=E;

Cia H' — saveikos tarp zadinancios dalelés ir atomo operatorius, v — visuma kvantiniy, skaiciu,
kurie kartu su energija pilnai apraso nesutrikdytos sistemos galing busena (f = {Ef,7}), o

bangines funkcijas galima uzraSyti:

P = g (r,€) = eMT g, (¢), (37)
W =l (r,6) = e g0 (), (38)

kur k;=p;/h ir ky=py/h — krentancios ir issklaidytos daleliuy banginiai vektoriai, o p; ir py —
ju judéjimo kiekiai. Energijai galioja tvermeés désnis

_ ¥

2 2 2
2 P 2
2Iu+€f, E,'Zp—l—i-&“i, —f—i-AE:p—Z

E
f 24 24 24’

(39)

o AE = g — ¢; — suzadinimo energija, 1g; ir ¢p; atomo pradinés ir galinés busenu banginés
funkcijos.

Formuléje (36) kvantinis skai¢ius v vaidina issklaidytos dalelés krypties, kuria nurodo viene-
tinis vektorius l;:f = ky/|kys|, vaidmeni. Todél vietoje v iraSome erdvinio kampo elementa
dQ) = sin6dfde¢, kur 0 ir ¢ — polinis ir azimutinis kampai. Dabar Suolio spartos tanki galima
uzrasSyti Sitaip:

dA (i
WET) 200 ) oty Ky, (40)

ds2 N
Busenu, tankis p(£f,ky) (40) iSraiskoje priklauso tiktai nuo to, kaip parinktas sistemos galinés
busenos funkcijos normavimas. (38) matome, kad desinéje puséje pries sandauga jokio daugiklio

néra. Atsizvelgus i (38) tenkinama, pilnumo salyga

Z/lﬁ}?l)cf(r, 5)1/1}?11’; (r,&)p(Es, ky)dEpdQ = 5(r — 1')5(c — ) ()

124



ir irasius (38) iSraiSka, buseny tankis gaunamas Sitoks:

Bpys

p(Er. ky) = plky) = rh)p (42)
I (35) irasius (37) surandamas ir zadinancios dalelés srauto tankis
Jo = nki/p = vy, (43)
kur v; — zadinancios dalelés grei¢io vektorius.
Belieka uzraSyti atomo suzadinimo elektronais diferencialinio skerspjuvio iSraiska:
) o P )l ) (44

Sioje israiskoje bendrumo délei (36) esantis kvadratas pakeistas matricinio ir komleksiskai jung-
tinio matricinio sandauga, panaudota atominé vienety sistema (u =h =e=1), 0 H = |7“12|_1
— elektrostatinés saveikos tarp elektronu operatorius.

Atomuy, suzadinty, elektronais diferencialinio skerspjiuvio (44) israiska galima uzraSyti Sitaip:

d Jo M, — a1 J1 M
7(a0JoMopymi = a11M1pams) S— 5 (a1 J1 Mipama| H g Jo Mop1ma)
dQs p1(2m)
X (o J1 Mipama|H o JoMopima)*6(Eyg — En). (45)

Cia H — elektrostatinés saveikos tarp elektronu operatorius, Ey ir E} — sistemos atomas+elekt-
ronas energija pradinéje ir galinéje buisenose.
Laisvojo elektrono bangine funkcija skleidziame dalinémis bangomis (2.46). Radialiosios

dalinés bangos funkcijos, normuotos i d(e — €’), asimptotika, kai r — oo, yra
P(eNr — 00) ~ (7p) "2 sin(pr — Ar/2 + 6,), (46)

jeigu suzadinamas neutralus atomas, ir (2.48), jeigu suzadinamas jonas. (46) formuléje Jy yra
sklaidos fazé, p = v/2e.

Irase laisvuju elektronu bangines funkcijas dalinémis bangomis ir transformave visu proceso
pradinés ir galinés busenos dalyviu bangines funkcijas prie vienos koordinaciu sistemos, galime

perrasyti atskiro matricinio elemento (45) iSraiska Sitaip:
<a1J1M1p1m1’H’a0JOM0p1m1> = Z [(2)\1 + 1)(2)\2 + 1)]1/2
MO; Mla Thh ﬁlg,

)\17M17 A27M2

X <a1J1M1€1)\1,u2’I’7L1|H|CXQJ0M0€1/\1/L1’I’7L1>D]{7?OMO(j(]) D;[?Ml(jl) D;‘io(ﬁl)
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X D;28(D2) D,y (8) Ditymy (). (47)

120 mimi mM2ms2

Sio matricinio elemento kampiné dalis pavaizduota 31 pav. diagrama E;. Joje elektrostatinés

saveikos operatorius H isskleistas multipoliais (1.111):

¥ k k
=3 (@760,
k>

kur 1 nurodo atomo elektrona, o 2 — sklaidoma elektrona,. Cék) atéjo is sklaidomo elektrono

funkcijos skleidinio multipoliais.

Nupjovus Vignerio postukiu matricas, elektronu orbitinio judéjimo kiekio ir sukinjo momen-
tus susiejus A; +s = jj ir Ay +s = jo bei atviras linijas uzdarius apibendrintu Klebso ir Gordano
koeficientu, gaunama diagrama Es, kuri vaizduoja submatricini elementa,. Siuos veiksmus gal-
ima uzrasyti Sitaip:

E; = ) (2J+1)E;Es, (48)

J1.g2,J

kur Ef yra E3 diagramos desinéje pavaizduotas apibendrintas Klebso ir Gordano koeficientas,
o (2J + 1) ateina todél, kad atsiranda pilnai pastorinta linija, pazymeéta J. Es diagramoje
pavaizduoti du apibendrinti Klebso ir Gordano koeficientai, nes (45) skerspjuvio israiskoje yra
matricinis ir jam komplekskai jungtinis matricinis elementai. Galutinis tikslas yra diferencialini
skerspjuvi uzraSyti daugialype multipoliuy suma, todél, panaudojant abu apibendrintus Klebso
ir Gordano koeficientus ir po viena Klebso ir Gordano koeficienta i§ dvieju Vignerio posukiu
matricy skleidimo multipoliais kiekvienam Jy, J1, A1, A2, s judéjimo kiekio momentui, galima
(47) israiskoje susumuoti Mo, My, My, M}, ju1, pia, 1, ), g, 1, atzvilgiu. Gaunama pavaiz-
duota 32 pav. diagrama E4. Uzdarius jos atviras linijas, gaunama invariantiska posukiu erdvéje
diagrama Ej5 (32 pav.) ir priklausanti nuo judéjimo kiekio momentuy orientacijos erdvéje dia-
grama Eg, kurioje prie atviry liniju galy prijungti i§ skleidiniy (1.152) ir (1.153) atéje tenzoriai
va{ . Naudojant Es, Es ir Eg diagramas, galima ieskomo diferencialinio skerspjuvio israiska,

uSrasyti sitaip:
do (o JoMop1mi — a1 JiMipams)

dQ)
= 4rC Z BGI(K&K(,)?K17K{7K)\17K817KA27K327K)
K7K07K(/]7K)\17K817K1
KiyK)\27Ks2
) 5 Ku Ko Ky [ Ko Ky K[ K K, K[ Kwe Ko K,
Na Na N LI N N NN N N|| No No N

N(]?NévN)\lstlaNl
N1, Na2, Ns2, N
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XYger Nan (1) YicaoNa (B2) Tam® (o, Jo, MolJo) TR (Ju, Ju, Myl Jy) TR (s, 5,ma3)
< T 2(s, 5, mal3), (49)

B (Ko, Kby K1, K}, Ky, Ko, Kag, Koo, K) = 3 (2J4+1)(2J/+1)(2s+1)(~ 1)1+
)\17)\l17)‘27)\l27j1 7ji?j27jév‘]7‘]/

x (o J1, €20 (j2) J||H||awJo, e1A1(j1) ) (o J1, €205 (ja) ' [| H [ Jo, e1. X1 (1) J')*
X[(2A1 + 1)(2A] + 1)(2X2 + 1)(2X\) + 1)(271 + 1)(24] + 1)(242 + 1)(255 + 1)

MM OKva ][ N, K
><(2J0+1)(2J1+1)(2K6+1)(2K{+1)]1/2[ oo B lz 2 “]

0 O 0 0 O 0
Jo Ko Jo AN Ka M Xy Ky Ao J1 K1 N
xq i Ko 5 s Kqg s s Kg s Jps Ki j2 ¢- (50)
J K J i Ky o5 Ja K1 J2 J K J

Konstanta C' (49) formuléje priklauso nuo daugiklio pries sinusa asimptotikos israiskoje.
Kartais asimptotikos formuléje daugiklio 7—1/2 nebiina, tuomet C' = 4/m2p?. Priesingu atveju
C =4/pi.

Atomu, suzadinimas elektronais daznai buna naudojamas atomuy iSrikiuotai busenai paruosti.
Siuo atveju suzadinimas yra pirmosios stadijos procesas, todél reikalinga atitinkama diferen-
cialinio skerspjuvio iSraiSka. Jai surasti pasinaudosime 2.1.4 skirsnio rekomendacijomis. Suzadinto

atomo rikiavima, apraSanti diferencialinio skerspjuvio israiska yra Sitokia:

dog, N, (g JoMopimi — a1 Jipama)

dQ
= 4nC 2K, + 1]'/2 > B (Ko, K, K1, K1, K1, K1, Ko, K2, K)
K7K07K67K)\17K81
K|, Ky, K
y 5 Kyn Ko K[ Ko Ky K[ K K K]|[Kys Ko K|
Ny Nag Ny || No Ny N|| N N N||Nwo No N
No, N§, N1, Ng1
N{vN)\ZaNs%N
XYI?MNM (ﬁl) YKAZN)\Q(ﬁ2) T;{){O(Jo, JO’M0|j0) T]tfi{lﬂ (5’87m0|§) T][V{SZZ(S,S,m1|§). (51)

Toliau surasime paprastesnius atvejus apraSancias diferencialinio skerspjuvio iSraiskas. Jos

bus atskiri bendrosios (49) formulés atvejai.
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g
L, S,
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b A, oo
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skerspjuivio israiskai surasti.

El

32 pav. Judéjimo kiekio momento diagramos, naudotos atomo suzadinimo elektronais diferencialinio

128




6 I<ljh11

33 pav. Judéjimo kiekio momento diagramos, naudotos atomo suzadinimo elektronais diferencialinio

skerspjuvio iSraiskai surasti.
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4.2.2 Atomu suzadinimo elektronais pilnutinis skerspjuvis.

Is bendrosios formulés lengva surasti nepoliarizuoto atomo suzadinimo nepoliarizuotais elek-
tronais pilnutini skerspjtuvi, kai detektorius nejautrus iSsklaidyto elektrono sukinio poliarizaci-
jai ir suzadinto atomo pilnutinio judéjimo kiekio momento orientacija neregiostruojama. Tam
tikslui reikia (49) iSraiska, sumuoti atomo galinéje busenoje ir issklaidyto elektrono sukinio
biuisenu, atzvilgiu, vidurkinti atomo ir elektrono sukinio bisenu atzvilgiu ir integruoti pagal
visus nulekianc¢io elektono kampus. Atlikus Siuos veiksmus, ganama gerai zinoma pilnutinio

skerpsjuvio formulé:

1 do(agJoMop1m1 — a1 Ji Mipam
a(aojoﬁaljl):m/dg Z (a0 JoMop11m 1J1M1pama)

Mo,m1,M;y,ms2 df}
4
=———B(0,0,0,0,0,0,0,0,0), 52
et el ) (52)
kur
B°(0,0,0,0,0,0,0,0) = Y (2] + D{erJi,e200(2)J||H]|aoJo, 1M1 (1)) 2. (53)
A1,71,A2,92,J

Pilnutinis jonu suzadinimo elektronais Kulono ir Borno artinyje teoriskai nagrinétas darbuose

(163, 164].

4.2.3 Elektronu kampinis pasiskirstymas po nepoliarizuotu atomu suzadinimo nepo-

liarizuotais elektronais

Nepoliarizuoty atomu suzadinimas nepoliarizuotais elektronais yra dazniausiai pasitaikantis ir
pats paprasCiausias atvejis. Surasime issklaidytu elektronu kampinj pasiskirstyma aprasancio
diferencialinio skerspjivio israiska. 2z asimi pasirenkame zadinancio elektrono krypti. Siuo
atveju (49) formule reikia sumuoti suzadinto atomo ir issklaidyto elektrono sukinio bei vidurkinti
atomo ir zadinancio elektrono sukinio busenu atzvilgiu. Gauname, kad Kg = Ny = K4 =
Ng =Ko =Ny =K, =N, =0, K), = K, =K = K{ = K),. [rasome sias reikdmes i (49)

ir surandame igklaidytu elektronu kampini pasiskirstyma apraSancio diferencialinio skerspjuvio

iSraiska,:
do (0o — onJips) _ 1 Z do(aoJoMop1m1 — a1 JiMipama)
dQ) 2(2']0 + 1) Mo,m1,Mq,m2 e
_ olaody > a1y |y + > BrPr(cos0)| . (54)

A K>0
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Cia o(apJo — a1Jp) — pilnutinis atomy, suzadinimo elektronais skerspjuvis, o elektrony kampinio

pasiskirstymo asimetrijos parametrai Sx yra:

(2K + 1)B=(0, K, 0, K, K,0, K, 0, K)

_ 55
b B<(0,0,0,0,0,0,0,0,0) ’ (55)
B*(0,K,0,K,K,0,K,0,K) = > (2J +1)(2J" +1)
AL A2, 51,5 ,52,55, 0,0
x (a1 Ji, e2)a(f2) J || H| | Jo, €101 (1) T ) {r J1, €2X5(53) S| | H || o Jo, €1 M) (7))
X [(221 4+ 1)(2X] + 1)(2X2 + 1)(2X5 + 1)(21 + 1)(247 + 1)(22 + 1)(24% + 1))/
X (= 1)t Hi o 2T jioan K ja J2 K
J J g J J
XA K N, A K
x{ L }{ 2 } (56)
Ju 8 J2 J2 S8

(54) formuléje K gali igyti max{|\1 — |, |A\2 — \5|} < K < min{\; + A}, A2 + A\;} vertes
kiekvienam daliniuy bangu judéjimo kiekio momenty rinkiniui. Reikia nepamirsti, kad A; ir Ag
vertés priklauso nuo elektrono energijos ir gali buti labai didelés (siekti 100 ir daugiau). Keliy

daliniuy, bangu pakanka tiktai labai mazoms zadinancio elektrono energijoms.

4.2.4 Elektronu kampinis pasiskirstymas po poliarizuotuy atomu, suzadinimo nepo-

liarizuotais elektronais

Jeigu pries suzadinima, atomai paruosiami poliarizuotoje busenoje, tai diferencialinio skerspjuvio,
aprasancio issklaidyto elektrono kampini pasiskirstyma, israiskai surasti reikia (49) israiska
sumuoti suzadinto atomo ir iSsklaidyto elektrono sukinio bei vidurkinti zadinancio elektrono
sukinio projekciju atzvilgiu. Gauname, kad K1 = Ny = Ky = Ngg = Kg9 = Ngo =0, K\, = K|,
K{ =K = K| = K),. Irasome sias reikmes i (49), z asi sutapatiname su zadinancio elektrono

judéjimo kryptimi ir surandame Sitokia, iSraiska:

do(agJoMo = aripe) 1 3 do(aoJoMopimi — arJiMipams)
ds) ds)

my,M1,m2

Cviar
:\/_ Z

5 2Ky, + 1]Y2B°% (Ko, Ky, ,0, Kxa, Kx1,0, Kx2,0, K)2)

K ,Ko0,Kx,,No

[ Ky K, Ky,
X

4 1/2 J(] J(] K(]
Yie, v (D 1)
Ne 0 N ] KAZNO(ID){ } (1) [

Yi v (Jo). (57
2Jo + 1 My —M, 0 ] Koo (o). (57)
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Sia, israiska, galima bty padaryti paprastesne specialiai parenkant eksperimento geometrija,.
Pavyzdziui, atomus poliarizuojant iSilgai zadinancio elektrono krypties, Ny = 0, My = Jy, i8

YNy (0,0) beliktu /(2Ko + 1)/4m, 0 = Yk, ny(P2) = \/ (2K}, + 1)/47 Pk, (cos 0), kur kampas

6 buty, matuojamas nuo zadinancio elektrono krypties. Tuomet (57) iSraiska pavirsty i

dU(Oé(]J(]M(]:JO — Oélleg) _ U(OZ(]J(] — ()élJl)

df) 47

1+ Y Brk,, Px,, (cost)|. (58
KA2>0

Bi,, = B(0,0,0,0,0,0,0,0,0)" 37

lKO Ky, KMHJO Jo KO]
Ko,Kx,

0 0 0 J —Jo O

x[(2Jo +1)(2Ko + 1)(2K», + 1)(2K», + 1)]Y2B (Ko, K»,,0, Kxg, Kx1,0, Kx2,0, Kya)  (59)

yra iSklaidyto elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras. Galima surasti ir
suzadinimo diferencialiniy skerspjuviu, pamatuotu prieSingomis Jo kryptims, skirtuma, kuris

apraso suzadinimo proceso magnetini dichroizma,.

4.2.5 Poliarizuotu atomu suzadinimo nepoliarizuotais elektronais pilnutinio skers-

pjuvio magnetinis dichroizmas

Diferencialinio skerspjuvio (57) israiska, suintegravus issklaidyto elektrono krypéiu atzilgiu (K, =
Ny, =0, Ko = K}, ), gaunamas poliarizuoto atomo suzadinimo nepoliarizuotais elektronais pil-

nutinis skerspjuvis. Jis priklauso nuo atomo poliarizacijos krypties ir yra Sitoks:

1 _ Jo Jo Ko
o(agJoMop1 = anJy) =27 C —1)Kot+Jo—Mo
X‘Bem(KOyKOv0707K07070707O)YKoNo(ﬁl)YigoNo(jO)' (60)

z asi sutapatinus su zadinancio elektrono kryptimi, (60) formulé supaprastéja:

o(agJoMy — a1J1) =27 C’Z(_l)KO-FJo—Mo [

K 2Jp+1 My —My O

2K0—|—1]1/2[ Jo Jo KO]
x B¢ (K, Ky,0,0, Ko, 0,0,0,0)Pg, (cos 6), (61)

o kampas # matuojamas nuo elektrono krypties.
Magnetinis dichroizmas apibréziamas (3.68) formule, kur musu atveju reikia jrasyti I =

o(agJoMy — a1 J1). Trasome (61) i (3.68), atsizvelgiame i tai, kad skaitiklyje lieka nariai su K
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nelyginémis, o vardiklyje — lyginémis reikSmémis, ir uzraSome magnetinio dichroizmo parametro

formule;:
o= ZKO:nelyg. B(KO)PKO (COS 6) (62)
ZK{):lyg. B(KO)PKO (COS 9) 7
B(K)=(-1)"v2K +1 J 70 B (K, K,0,0,K,0,0,0,0). (63)
0 —4J0

Cia max{0, |A\; — M|} < Ko < min{2Jy, A\; + A}, 2X2}.
Jeigu atomo pilnutinis judéjimo kiekio momentas Jy nukreipiamas isilgai ir prieSinga sklaido-
mojo elektrono kryptimis, tuomet My = Jy, Pk,(0) = 1, ir magnetinio dichroizmo parametras

pasidaro paprastesnis:
_ ZK@:nelyg. B(KO)

ZK@:lyg. B(KO) '

Kaip pavyzdi pateiksime magnetinio dichroizmo parametro iSraiskas mazoms pilnutinio judéjimo

(64)

kiekio momento Jg reiksméms. Kai Jy = 1/2, jis yra Sitoks:

ET 1 1 1
a:_\/gB (7 70707 70,07070)

. 65
B¢%(0,0,0,0,0,0,0,0,0) (65)
Jo = 1 atveju, magnetinio dichroizmo parametro israiska yra:
—(3/4v/2)B%*(1,1,0,0,1,0,0,0,0
( /\/_) ( ) ) ) ) ) 9y ) ) ) (66)

a = .
B¢%(0,0,0,0,0,0,0,0,0) + \/5/2B(2,2,0,0,2,0,0,0,0)

4.2.6 Elektronais suzadinto atomo rikiavimas

Suzadinto atomo rikiavimas nulemia fluorescencijos spinduliuotés ir Auger elektronu, iSspinduliuotu
suyrant suzadintai busenai, kampini pasiskirstyma, ir poliarizacija,. Surasime rikiavimo parametra,,
aprasanti atomo biisena, kai nepoliarizuoti atomai suzadinami nepoliarizuotais elektronais. Jai
surasti reikia (51) formule vidurkinti atomo ir zadinancio elektrono sukinio, sumuoti issklaidyto

elektrono sukinio busenu ir integruoti issklaidyto elektrono kampu, atzvilgiu:

Z dor, N, (cgJoMopimi — a1 Ji Mipamsa)

1
UK1N1(a0J0p1 — aljl) = m /dQ 70

Mo, m1,m2

47 C

=~ [4x(2K 11/2 exr K K K KDY, 5.
2(2J0—|—1)[ 7T( 1+ )] B (07 1 1,0, 1,0,0,0, 1) K1N1(p1) (67)

Sutapatiname z a8i su py kryptimi ir gauname, kad

4 C
0K10(a0J0 — al!]l) = 2 7 (2K1 + 1)Bem(07K17K1707K17070707K1)

(2J0 + 1)
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= O’(CMQJQ — Oéljl)[l + A] (68)

K gali igyti vertes nuo 0 iki 2J7, todél suzadinto atomo rikiavimo parametra galime apibrézti

Sitaip:

ZK1>0(2K1 + 1)‘86:6(07 K17 K17 07 K17 07 07 07 Kl)
B¢=(0,0,0,0,0,0,0,0,0)

A=

. (69)

gali buti orientuotas:
~3B°*(0,1,1,0,1,0,0,0,1)

A= . 70
B¢=(0,0,0,0,0,0,0,0,0) (70)
Kai J; = 1, suzadinto atomo rikiavimo parametras yra lygus:
3B*(0,1,1,0,1,0,0,0,1) + 58(0,2,2,0,2,0,0,0,2
A: (77777777)+ (77777777)' (71)

B2(0,0,0,0,0,0,0,0,0)

4.2.7 I8klaidytu elektronu sukinio poliarizacija

Diferencialinio skerspjuvio, aprasancio nepoliarizuotais atomais iSklaidytu nepoliarizuoty elektrony
sukinio poliarizacija, galima surasti bendraja israiska (49) sumuojant suzadinto atomo ir vi-

surkinant atomo bei elektrono sukinio pradinéje biisenoje projekciju atzvilgiu:

do(agJop1 — a1 Jipams) _ 1 > do (o JoMopimy — a1 Jy Mipams)
dQ 2(2J(] + 1) Mo.m1 .M, dQ
2rC o K K
. > B0, Ky, ,0, Ky, Ky, 0, Ky, Koo, K, ) [ v Ko Ky ]
o Koxy Bg Ks2,Nxp,Nxg, Ns2 Ny, Ng Ny

XY;%/\lN)\l (ﬁl)YKXQNAZ (ﬁ2)TZI\7{:22 (87 37 m2‘§) (72)

Isklaidyto elektrono sukinio poliarizacija charkterizuojama poliarizacijos laipsniu

; (73)

kur o(mz) = do((agJo — a1 JJ1pams)/dSQ.

Sakysime, kad issklaidyto elektrono kryptis nustatoma sklaidomojo elektrono judéjimo kryp-
ties atzvilgiu. Tuomet Yk, n, (0,0) = [(2K), +1)/47]Y/26(Ny,,0), and Ny, = N9, o skerspjivio
iSraiska yra Sitokia:

dQ) _2J0+1

d Jo = agJ 2w C
U(ao 0 o 1p2m2) i Z Bez(ouK)\1707K)\17K)\1707K)\27K827K)\1)

Ky, Kxy, Ks2,N
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X[Z[Qﬁ—l]l/zllﬁz Ko KMH s s K,

2 N —-N 0 ] Yic,, N (D2) Yk ,-n(8). (74)

meo —M9 0

poliarizacijos laipsni apraso formulé

1
2K 1
P = Z LB&B(O,K)\l,O,KM,KM,O,K)\I,O,KM)PKM (COS Gp)]

47
Ky,

<D

lKAZ 1 Ky,
KklyKA27N

N N 0 ‘| \/ 2K)\1 +186%(07K)\1707K)\17K)\1707K)\2717K)\1)

XViep, v (2)Yi - (5). (75)

ISsklaidyto elektrono sukinio kampus pazymékime s, o jo judéjimo krypties kampus — p. Tuomet
poliarizacijos laipsni galima nustatyti, parenkant sukinio orientacija sklaidos plokStumos atzvilgiu
visai taip pat, kaip jis buvo nustatomas fotoelektronams [20, 102]: a) skersiné poliarizacija, stat-
mena reakcijos plokstumai (6, = 6, 6, = 7/2, ¢, = 7/2, ¢s = 7); b) skersiné poliarizacija,
lygiagreti reakcijos plokstumai (0, = 0, 8, = 0 + /2, ¢, = /2, ¢s = m/2); c) isilginé poliar-
izacija sklaidos plokstumoje (0, = 05 = 6, ¢, = ¢s = m/2). Irasius i (73) nurodytus kampus,

kiekvienam matavimui galima gauti atskiru parametruy iSraiskas.

4.3 Atomu suzadinimo nagrinéjimas Borno artinyje.

Kai suzadinancio elektrono energija daug didesné uz energiju skirtuma, tarp atomo pradineés ir
galinés buenu, elektrony sukinio kryptis nefisuojama, o elektronai galinéje btisenoje neregistruo-
jami, suzadinimo procesui apraSyti gerai tinka ploks¢iabangis Borno artinys. Sistemos i§ atomo
ir elektrono pradine ir galing biisenas apraso (37) ir (38) funkcijos. Jeigu zadinancio elektrono
banginé funkcija normuota i vienetini srauta

(bkl (re) — %eikwe7 (76)

1

o issklaidyto elektrono — i d(ke — k)
?bkg (I'e) _ (27T)—3/2eik2re7 (77)

tuomet suzadinimo tikimybé lygi suzadinimo skerspjuviui. Patogiau naudoti (76) ir (77) ekspo-
nentes be daugikliu, tuomet diferencialinio skerspjuvio israiska bus (44). Is zadinancio elektrono

elektrostatinés saveikos su atomo elektronais

N
ey 1 Z

k=1

S —— 78
vy —re| T (78)
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lieka tiktai pirmasis narys nes antrasis narys duoda indéli tiktai elastinei sklaidai. Suzadinimo
skerspjuvyje jo indélis lygus nuliui dél atomo radialiuju, orbitaliy ortogonalumo. (78) formuléje
Z yra atomo branduolio kruvis, o NV — elektrony skaicius. Dabar (44) israiskoje esanti matricinj

elementa, galima uzrasyti Sitaip:

@) = (e (r) e o ()

= (Yo2(r Yo1(r)), (79)

/ ok L —
’rk —r|

kur g=k;—ks — perduotas judéjimo kiekis. (79) galima suintegruoti, panaudojant gerai zinoma,

formule;:

/ dree' e —— = —Ze’qu. (80)
Ity —rel g

Tuomet matricinis elementas (79) israiskoje igyja sitoki pavidala:
iqry,

WP HO) = 22 (oo (r You(r (81)

Atomy, suzadinimo ir jonizacijos elektronais matriciniame elemente (¥o|B™V|¥;) operatorius

Borno artinyje gali buti ilgio ir grei¢io formos [168]:
B" = ', (82)

BY = 1 {erlav] - [Vale'r}. (53)

Cia AE = k?/2 — k3/2 — elektrono prarasta energija, q=k; —ks — perduotas judéjimo kiekis.
Sakysime, kad atomas pradinéje busenoje aprasomas agJoMy, o galinéje — a1 J1 M7 kvanti-
niais skaiciais. (81) israiskoje esancia eksponente galima iSskleisti multipoliais:

—47'('2th (qr) Z Y;p Y}p (7)

p=—t

—S J@ ) Y QW (ar)Dlo(d). (84)
=0

t p=—t

Cia j;(qr) — sferiné Beselio funkcija, C’I()t)

— sferinés funkcijos operatorius (1.48). Padarykime dar
viena prielaida,, kad Jy, Ji ir t projekcijas galima apibreézti i skirtingas kvantavimo asis. Tuomet
(81) galima uzraSyti Sitaip:

47
(a1 J1Mi|H (q)|agJoMo) = el > Vet+d

t,Mo,My,p
x (a1 L MLQY (ar) oo JoMo) Dy - (Jo) D! (1) Dy (@), (85)
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o submatriciniame elemente esantis operatorius yra Sitoks:

QW (gr) = i'ji(qr)CP (7) V2t + 1.

(86)
Irasome (85) i skerspjuvio israiska(44) ir gauname
da(ozoJoM(zl ;q ariMi)q _ ;1’224 t’t,MOM%Z 17M{7p7p,(a1J1M1]ng)]a0J0M0>
x (a1 A M 1QY lag Jo M) D (Jo) DI, (J1) D3 (@)
XDty (o) Dy (1) Diro(d)- (87)

Si israiska analogiska (2.17) skerspjuvio israiskai, todél galima panaudoti 11 pav. pavaizduotas

judéjimo kiekio momento diagramas, vietoje k,k’ iraSius t,t’. Surandama analogiska (2.17)

atomo suzadinimo elektronais Borno artinyje skerspjuvio iSraiska:

dO’(a()J()M()q — 041J1M1) . 4]€2 1
sy,

Ky Ky K
BexB(KO,Kt,Kl) Z l 0 t 1 ]

= Tdh
R gy i, 2E+ 1 NoviN: L Noo Ne o Ny

XT;[{){O(JO7 J07 MO’jO)T][V{ll(Jl, Jl, Ml’jl) V 47TY;£'tNt(qA)

(88)
Jt v K
BB (Ko, Ky, K1) =Y [(2Jo + 1)(2J1 + 1)(2K7 + 1)(2t + 1)(2¢' + 1)]1/*(—1)" 0 0 o
£t/
Jo Ko Jo
x3 ot Kyt (e 2i||QW(g)lleoTo) (e J1]|QY) (g)llenJo)*- (89)
Ji K1
(89) israiskoje panaudotas sarysis:
(e J11QW ()looTo) = [21 + 111 (ar 11[|Q (q)] | Jo) (90)
Sis submatricinis elementas uzrasomas submatriciniais, apskaic¢iuotais termams LS Sitaip
(01 L1S111]|Q (q)|Jao LoSoJo) = (— 1) F51 0%t (2.7, + 1) (21 + 1)]*/2
Ly Ji S
(a1 LS QW (@)llaoLoSo) § 1 1 T8 4 (91)
Jo Lo t

Jeigu atomo suzadinimas elektronu butu pirmoji dvieju stadiju proceso pakopa, tuomet
analogiskai (2.27) taip pat galétume uzrasyti reikalinga, israska:

dUKlNl (a()J()M()q — 041J1)

4ko B 1
Bex K Ky K)o
sy, " kgt KOZ;Q 0, Ky, K1) AT
KO Kt Kl K,
T* (Jo, Jo, Mo|J; \/_Y 99
N%\h l No Ne Ny ] (o, Jo, Mol Jo) VAT Y, x, (). (92)
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4.3.1 Pilnutinis nepoliarizuotuy atomu suzadinimo skerspjuvis.

Borno artinyje diferencialinis skerspjuvis nuo issklaidyto elektrono kampu priklauso per perduota
judéjimo kieki, todél integravima, kampu atzvilgiu galima pakeisti integravimu pagal perduota,
judéjimo kieki. Diferencialini skerspjuvi (88) sumuojame .J;, vidurkiname Jy projekciju ir in-
tegruojame kampu atzvilgiu. Zinant, kad dQ, = sinf,d¢,d¢, ir ¢*> = (ki — ko)? = k? + k3 —

2k1 kg cos 0,4, galima surasti sin 6,df, iSraiska per ¢:

2qdq = 2k ko sin 6,d6,, (93)
. qdq
sin §,df, = ks’ (94)
d0, = 99 4 (95)
T ke T
Gmin < q < Gmax; (Qmin = kl - k27 Gmax = kl + k2) (96)

Pilnutinis nepoliarizuotu, atomu suzadinimo skerspjuvis yra:

8 G ]
d%%%aﬂﬁzﬁﬁiﬁﬁl & geat (0,0, 0), (97)

min

kur k%:2€1,oKt:Nt:O.

4.3.2 Pilnutinis poliarizuotu atomu suzadinimo skerspjtvis.

Jam surasti panaudosime suzadinimo diferencialinio skerspjuvio bendraja israiska (88), kuria,
integruosime issklaidyto elektrono kampu atzvilgiu pakeisdami integravimu pagal perduota
judéjimo kieki ir sumuosime suzadinto atomo pilnutinio judéjimo kiekio momento projekciju

atzvilgiu. Gauname Sitokia, israiska:

8 Gqmax (]
O'(OéoJoMo — al,]l) = E T / q BewB(KO,KO,0)(—1)J0_M0+K0
q

- _=
K()7N() kl min 3
47 Jo Jo Ko N A — R
X[(2J0+1)(2K0+1)]1/2 [MO —M(] 0 ‘|YK0N0(']0) 47TYK0—NO(q)' (98)

(2J0—|—1)(2t—|—1)(2t’+1)]1/2(_1)2J0 l t t K }{ t t K }

exB
Koy, K :E
B (Ko, Ko, 0) { 2Ko + 1 00 O Jo Jo i

tt

x (a1 1| QW g Jo) (a1 J1||Q)|arg Jo) ™. (99)
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Poliarizuoto atomo pilnutinio suzadinimo skerspjuvio magnetinis dichroizmas apibréziamas
Sitaip:

. O'(OéoJoMo — OélJl) — O'(OZ(]J(] —Mo — OélJl)

O'(OéoJoMo — OélJl) + U(OZ(]J(] —My — OélJl) ’

(100)
Irasome (98) i (100). Atsizvelgiame i tai, kad dél Klebso ir Gordano koeficienty simetrijos
skaitiklyje indéli atneSa nariai, kuriu Ky nelyginis, o vardiklyje — Ky lyginis. Koordinaciy

sistemos z aSi nukreipaime q kryptimi ir uzrasome magnetini dichroizma charakterizuojanti

parametra:
ex Jo Jo Ky * 7
2 Ko=nelyg B P (Eo)(-D)" [ My —My 0 ] Koo(JO)
A = , (101)
Jo Jo Ky .
_,. BerB( K, Py (J
ZKg_lyg ( 0) [ My —M, 0 ‘| Ko( 0)
kur
exB (max dq ex B
BB (Ky) :/ 5 B (K. Ko, 0). (102)
Gmin

Tuo atveju, kai Jo kryptis sutampa su z asimi, My = Jo, Yk,0(0,0) = \/2K¢ + 1)/(4n), ir

(101) israiska pasidaro paprastesné:

Jo Jo K
ZK{):nelyg V2K + 1BEIB(K0) [ ’ ° : ‘|

Jo —Jo O

A=— T (103)
-
Kai Jy = 1/2,
/2 1/2 1
3Be*B(1
A v3 M) l 1/2 —1/2 0 ] _ —V/3BeB(1) (104)
B 12 1/2 o]  B=BO)
Be:cB(O) [ ‘|
1/2 —1/2 0
Jo =1 atveju .
A= 357 (1) (105)

ﬁBemB(O) + \/gBexB(2) )

Galima surasti poliarizuoto atomo suzadinimo elektronais pilnutinio skerspjuvio magnetini

dichroizma, ir didesnéms Jy reikSméms.

4.3.3 Suzadinto atomo rikiavimas.

Kadangi atomo suzadinimo elektronais procesui budinga asiné simetrija, suzadinto atomo po-

liarizacijos busena apraSo rikiavimo parametras. Surasime skerspjuvio, aprasancio suzadinto
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atomo poliarizacija, iSraiSka,. Kai nepoliarizuoti atomai suzadinami nepoliarizuotais elektron-
ais ir issklaidyti elektronai nergistruojami, suzadinto atomo skerspjuvi (91) reikia vidurkinti

pradinés biisenos projekciju atzvilgiu ir integruoti i=vssklaidyto elektrono kampais:

A Oé()J()MQq — a1J1p) 8
J J1)
o aodo = arh) a9, T B2+ 1)
Gmaz (] A 12 .
X Z q 0 Kl,Kl) [m} YKlle(q) :O-(OZOJO —>Oé1<]1 1‘1‘214](1 106
K17N1 dmin 1
kur o dg (
mae B O Kl,Kl PK cos 6
AKl _ Y4min q y ) 1( ) (107)
Jamin #B(0,0,0)
yra rikiavimo parametras, 6 yra kampas, matuojamas nuo sklaidomojo elektrono krypties
2 2 2
q“ + ki — k3 1 <q ,uAE>
0= = = 108
o 2qk1 [2pe1]172 " 1o
o —
BB, Ky, Ky) = YO(- 1ot | F 0 KL AR
T — 00 O t ot Jo
x [(2J1 + 1)(2t + 12t + D] (a1 11]|QD oo Jo) (ar J1 | Q) || Jo)* (109)

4.3.4 Skai¢iavimo programos ir pavyzdziai

Skerspjuviams skaiciuoti Borno ir iSkraipytu bangu artiniuose parasytos dvi atskiros programos.
Ju blokinés schemos pavaizduotos 33 ir 34 paveiksléliuose. Naudojamas tarpinio rysio vienkon-
figuracinis artinys. Borno artinio atveju skerspjuviai skaiciuojami termams LS, o iSkraipytu
bangu artinyje — buisenai LSJ. Borno atveju i tarpini rysi atsizvelgiama poliarizacijos parametruy
skai¢iavimo programoje.

Kadangi daugelio paprogramiu funkcijos abejose programose panasios, jas aprasysime kartu.
Ankstesniuose skyriuose paaiskintu paprogramiu neaptarsime.

Paprogramé SUZ apskaiciuoja pilnutini suzadinimo skerspjuvi ir i byla, ANGLE.REZ iraso
sumbatriciniu elenentu vertes bei papildoma informacija, kuri bus naudojama poliarizacija, ir
rikiavima, apraSantiems dydziams apskaic¢iuoti.

Paprogramé BESJ apskaiciuoja sferinés Beselio funkcijos reiksmes.

Paprogramé AKOEF suranda submatricinio elemento kampinius koeficientus Borno artinyje.
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Main Program ex-DW

} .

BEGIN WFM SUZ
/ / v \
FROBRI RKAMP RKFK RKGK
v T~
LAGR6 FGKOF WOJ
v v
CKK W6IJA
TOLFN
v /
DELTA |—] FAKR DQSF

34 pav. Skerspjuviy skaic¢iavimo iskraipytu bangu artinyje programos blokiné schema

Paprogramé WFM valdo elektrono tolydinio spektro funkciju daliniu bangu reikSmiu pradinéje
ir galinéje busenose skai¢iavima,.

Paprogramé RKAMP suranda submatricinio elemento kampinius koeficientus igkraipytu
bangu artinyje.

Paprogramés RKFK ir RKGK apskai¢iuoja tiesioginio ir pamaininio nariu radialiuose inte-
gralus.

Skerspjuviy, vertés surasomos i byla SIGMA.REZ, o papildoma informacija — i bylas SKL.OUT
ir FUNBAN.REZ atitinkamai iSkraipytu bangu ir Borno artiniuose.

Toliau pateiksime submatriciniy lementu kampiniu koeficienty israiskas. Jos priklauso nuo
Suolio tarp konfiguraciju. Iskraipytuy bangu artinio atveju submatricini elementa formuléje (50)

galima uzrasyti Sitaip:
(a1 L1S1J1€2A2(j2) J || H ||owo LoSo Joe1 A1 (51)J]

=Y fi(J1,Jo) Rr(nilinala, 1 ieade) + Y | gi(J1, Jo) Ri(niligads, nalaei Ar). (110)
K K

Cia
Fr( T, Jo) = M2l |C®|[A1) fr(L1S1, LoSo) [(2L1 + 1)(2Jo + 1)(2J1 + 1)(251 + 1)(2jo + 1)]/?

X 8(S1, Sp)(—1)L1tSor 2ot htstiitia+] Lo k L Ao koA Jo k N |
Ji So Jo Jj1 s Jo jo  J i

(111)

gk(J1, Jo) = ge(LS) (2L + 1)(2S + 1)[(2J0 + 1)(2J1 + 1)(241 + 1)(242 + 1)]'/?
L,S
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Main Program ex-Born

BEGIN SuUz
l / v \
FROBRI BESJ AKOEF DQSF
v \
LAGR6
CKK Wo6IJA
A4 A_/
DELTA FAKR

35 pav. Skerspjuviu skai¢iavimo Borno artinyje programos blokiné schema

s S S s Sy S
X4 A L1 L M Lo L ;. (112)
Jjo N1 J 1 Jo J
Koeficientai f, ir g, priklauso nuo konkreciu konfiguraciju,.

1. Vienelektronis Suolis nql; — nalo:

fie = @RllCh)/ 21z + 1]V, (113)
Aok
gk:<—1>S<zz||c<’f>||A1><z2||c<’“>||A2>{ N } (114)

2. Vienas elektronas virs uzpildyto elektronu sluoksnio nalflv ¢(LgSq)n1ly LoSy — nalév o (LS )nalaLqSy

Fe(L1S1, LoSo) = 6(S0,51)8(La, L,)5(Sa, Sp) (—1)Er HetLe (15| C®)14)

Lok
x[2L0+1]1/2{ Lll , ;0 } (115)

91 (LS) = (l2[|]CWIA) (1 [|]CM|A2)8(La, L7)6(Sa, Sq) (=1) %0+

ko ls M\
Sa S
x[(2Lo + 1)(2L1 + 1)(28 + D281 + )V 4 1y La Lo { . 5 } ‘

o (116)
N L L 5 90

3. Elektrono suolis i ekvivalentiniy elektronuy sluosknio nolo LoSy — nolNO_ (LqSq)nily L1Sy:

l k1
fe(L1S1, LoSo) = 6(So, S1)(—1)E1 HetLa 1] || [17)[No(2Lo + 1)]*/ { LO I Ll } , (117)
1 a 0

gr(LS) = (lo[|]CM[|A2) (1O A1) (1) %0+
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koL A
Sy s S
X [No(2Lo + 1)(2Ly +1)(2S0 + 1)(2S1 + DIY2{ 1y L, Lo {5 z 51 } (118)
0
Xo L L

4. Suolis tarp dvieju sluoksniu, kuriy, pirmasis uzpildytas nglé‘lOHnll{V LySy — nolglﬁlnll{v +1

(LqSa) L1 Sy

Fe(L1S1, LoSo) = 8(S0, 81)5(Lo, 1) (—1) 011+ Ea (1| GBI 1) (1 (LaSa) |1 L1.S1)

Pl Lo (119)
k Ly Iy |’

(N+1)(2L, +1)(25, + 1)
250+1)

ge(LS) = (L]|C® A1) (1] |[CH | Ag) (= 1) Pt MHEHG(S,, ) (I (LaSa ) ||y LS )
(N +1)(2lo + 1)(2Lo + 1)(2L1 + 1)(25; + 1)(2L, + 1)}1/2 { o kA } { L ok M }

% 25, + 1 L Li Lo [\ L Ly S,
(120)
5. SUOIiS nolél0+2nlllL050 — nolél0+1nll%(LaSa)L1511
Fe(L1Sy, LoSo) = 6(So, $1)3(L1,10)8(Lo, 1) (—1) e (1| W1y
12 (
|:2(2La + 1)(25[1 + 1) « U1 N 7 (121)
2SO +1 k Ll l()

gr(LS) = (1]|C®[[IM) (lo]|CW || X2) (= 1)F1T08(S,, S)S (Lo, 11) (1Y (LaSa)la |1 L1S1)

X[2(2L1+1)(2La+1)(251+1)r/2 lo k Ao Lk A (122)
25, +1 L L L, L Ly L, |

6. Suolis nol§l°+2nlllL050 — nolélO—H(nlllnglgLaSa)Llsl:

Fr(L1S1, LoSo) = 8(S0, S1)8(L1, 10)8(Lo, 11 ) (—1)FothtLa || ®)||1y)

1/2
{L“ o h } (123)

{(2[/,1 +1)(25, +1)
X
250+ 1

kL
gr(LS) = ([|CW[A) (o [|CW[|A2) (= 1)F1+108(Sa, 8)d (Lo, 1) (1 (LaSa) 111 L1S1)
. {(le+1)(2La+1)(251+1)]1/2{ o kX }{ bk A } (124)

25, +1 L L, L, L Ly L,

Borno artinyje submatricini elementa, (91) galima uzrasyti Sitaip:
(01L151/1Q™ a0 LoSo) = 8(So. S1) fi. (]| C® o) (malaljw(ar) Inolo). (125)

Koeficientai fj priklauso nuo konfiguracijos ir yra:

1. Vieno elektrono suzadinimas nglg — nils:
fr =12k + 1Y%, (126)
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2. Vienas elektronas vir§ uzpildyto elektronu sluoksnio nalflv anoloLoSy — naléV“nlllLlSl’:

lo k 1
fr = (=1)frthtla(2k + 1) (2L 4+ 1)2Ly + 1)]'/? { Lol I Llo } ; (127)

3. Elektrono Suolis i ekvivalentiniy elektronuy sluosknio nolév °LoSo — nolév 0_1(La5a)nlll L15::

lo k L

_ _1\Lithi+La 1/2
fr = 0(S0,51)(—1) [No(2Lo + 1)(2k + 1)(2L1 + 1)] { Li L, Lo

} : (128)

4. Suolis tarp dvieju sluoksniu, kuriu pirmasis uzpildytas nolél‘)”nll{\[ LoSy — nolél“lnll{v +1
(LaSa)LlSlz
fr = 6(Lo, ) (1) et be (N (L, So) || L1 Sy )

(N—I—l)(2k:+1)(2La+1)(25a+1)(2L1+1)T/2 Ly b L) (129)
250+ 1 k Ly Iy |’
5. Suolis nol§l0+2nlllL050 — nol§l0+1nll%(LaSa)L151:
frx = 0(Lo,11)3(Ly, lp)(—1)Fottla
2(2k 4 1)(2Lq + 1)(28, + 1)(2L; + 1)] V2 ( Ly 1w & (130)
2510 +1 k Ly l(] ’
6. Suolis nolél0+2nlllL050 — nolélO—H(’I’LlllnglgLaSa)Llsli
fr = 0(L1,10)8(Lo, Iy ) (—1)Loththe
(2k 4+ 1)(2Ly + 1)(2Lq + 1)(25, + 1)]1/2 Lo lo It (131)
250+ 1 k Li Iy |

Iskraipytu bangu (DW)ir Borno (PWB) artiniuose apskaic¢iuoti Na ir K atomu suzadinimo
elektronais i§ pagrindinés i atitinkamai 2p®3s? 2P; /2 it 3p°4s? 2P, /2 busenas pavaizduoti 36 pav.
Cia matome, kad didéjant elektrono energijai, abiem metodais apskaiciuoti skerpjaviai susilieja.

Arti suzadinimo slekséio jie stipriai skiriasi.
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Cross section, Mb

Energy, eV

36 pav. Elektronais suzadinty Na i 2p°3s? %P4 2 ir K i 3p°4s? 2P3/2 biisenas skerspjuviai,

apskaiciuoti iSkraipytu banguy (DW) ir Borno (PWB) artiniuose
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4.4 Dvielektroné rekombinacija

Kai elektrono energija yra lygi energiju skirtumi tarp kokiu nors dvieju jono lygmenu, jis
gali buiti pagaunamas j sistemos jonas+-elektronas viena i§ suzadinty bisenu, o atsilaisvinusi
energija perduodama vienam i§ jono suristu elektronu, kuris persoka i aukstesni lygmeni. Susi-
daro nestabili atomo suzadinta busena, todél atomas pereina i pagrindine ar maziau suzadinta,
busena, iSspinduliuodamas fotona, arba i jono pagrindine ar maziau suzadinta busena, is-
spinduliuodamas elektrona. Visa procesa galima uzrasyti (3) sarysiu. Dvielektroné rekombi-
nacija ivyksta tuomet, kai iSspinduliuojams fotonas. Elektrono iSspinduliavimo atveju turime
rezonansineg sklaida. Dvielektronés rekombinacijos procesa aprasancia (3) formule perrasome
Sitaip:
A(agJoMs) + hv(eq, ko),
At (apJoMp) + e (pm) — A (a1 J1) — { (132)
AT (a3 J3M3) + e~ (p1ma).

Teoriskai parodyta [150] ir eksprimentiskai aptikta [151], kad dvielektronés rekombinacijos
fotonas gali buti poliarizuotas ir iSspinduliuotas asimetriskai jono judéjimo krypties atzvilgiu.
Spinduliuotés poliarizacija ir kampinio pasiskirstymo asimetrija galima paaiskinti susidariusiy
autojonizaciniy buseny rikiavimu, t.y. magnetiniy lygmenu nevienoda uzpilda [134]. Jeigu
rekombinaves atomas po fotono iSspinduliavimo pereina ne i pagrindine, bet i suzadinta, busena,,
gali buti isspinduliuojama antras ir daugiau fotonu, kol jis pasiekia pagrindine busena. Todél
galima nagrinéti antrojo ir tolimesniy fotonu kampinio pasiskirstymo asimetrija, [134, 152].

Placiau tyrinéti poliarizacijos reiskiniai, kai daugiakrtivis jonas pagauna ne laisva, elektrona, o
atima ji iS neutralaus atomo, molekulés ar kietojo kuno. Tuomet atomo elektrona galima laikyti
kvazilaisvu jono elektronuy atzvilgiu ir jam apraSyti naudoti impulsini artini [153]. Laikant, kad
atomas nejuda ir yra koordinaciy sistemos centre, kvazilaisvo atomo (molekulés, kietojo kino)

elektrono pasiskirstyma, pagal energijas ¢ galima uzrasti Sitaip [153]:

n(e) = [ dpolo(polse — T, - P2 4 ), (133)

kur |¢(pe)|? — elektrono judéjimo kiekio p. pasiskirstymo atome funkcija, £ — jo energija atome,
T, = (1/2m)(p, + pe)? — jono kinetiné energija atomo atzvilgiu, p, = mr, — jono elektronuy
judéjimo kiekis atomo atzvilgiu. Elektronu atome pasiskirtymo funkcijos maksimumas yra ties
T, — E energija, kur E, — atomo elektrono rysio energija. Funkcija n(e) priklauso nuo atomo ir
jono judéjimo kiekiu tarpusavio orientacijos.

Po rezonansinio elektrono atémimo, suzadinant jona, i atomo (molekulés, kietojo kiino)
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maziau jonizuotas jonas atsiranda autojonizacinéje buisenoje visisSkai taip pat, kaip ir dvielek-
tronés rekombinacijos atveju. Jo nestabili busena iSnyksta, iSspinduliuodama fotona, arba elektro-
na. Spinduliuotés asimetrija teoriskai nagrinéjo Badnell [154], Bhatia [155] ir Gail ir kt. [70], o
Auger elektrony — Badnell [156] ir Bhatia [155].

2002 m. Schippers ir kt. [135] eksperimentiskai ir teoriskai tyré fotorekombinacijos jtaka
dvielektronés rekombinacijos liniju profiliy asimetrijai, kai elektrona rezonansiskai pagauna
Sc3+(3s23pf) jonas. Yra darbu [66, 157, 67], kuriuose nagrinéjama nerezonansinio apsikeitimo
elektronu procese atomo biuisenos rikiavimo itaka skerspjuviui [157], Auger elektrono kampiniam
pasiskirstymui [66] ir spinduliuotés kampiniam pasiskirstymui [67].

Balasovas ir kt. [152] dvielektronés rekombinacijos spinduliuotés poliarizacijai ir kampinio
pasiskirstymo tikimybés iSraiSkoms surasti naudojo tankio matricos metoda. Zakowicz ir kt.
grynai reliatyvistiniame artinyje Sias iSraiskas surado be tankio matricos pagalbos. Jie naudojo
projekcinius operatorius [158]. Siame darbe bus surasta dvielektronés rekombinacijos difer-
encialinio skerspjivio bendroji iSraiska, kai rekombinuoja poliarizuotas jonas su poliarizuotu

elektronu. Ji bus panaudota paprastesnius atvejus aprasantiems skerspjuviams surasti.

4.4.1 Dvielektronés rekombinacijos skerspjuvis.

Kai galimi abu fotorekombinacijos ir dvielektronés rekombinacijos procesai, jie gali tarpusavyje
interferuoti. Kadangi fotorekombinacijos skerspjuvis daug mazesnis uz dvielektronés rekom-
binacijos skerspjuvi, fotorekombinacijos poveikis pasireiskia dvielektronés rekombinacijos sker-
spjuvyje, kuris yra atskiru smailiu pavidalo, rezonanso formos pasikeitimu.

Dvielektonés rekombinacijos skerspjuviui surasti tinka tas pats Milno sarysis tarp foto-
jonizacijos ir fotorekombinacijos skerspjuviu. Pagal diskretinio ir tolydinio spektro konfiguraciju
superpozicijos teorija, [159] ir panaudojant fotojonizacijos skerspjuvio israiska,, kurioje atsizvel-
giama i interferencija tarp rezonanso ir fono zemiausiame trikdziu teorijos artinyje, fotorekom-
binacijos skerspjuvis gali buti uzrasytas Sitaip [135]:

dO‘(OéoJ(]Mopm — OéngMgéqko)
ds)

= C <a2J2M2€q1k1 ’H/‘Oéoj()M()pm>

Ag(ar 1My — o JoMopm)

X|1—1 .
al;Ml Q(A(Oéllel) + %F(O&lJlMl)?](OélJlMl))

OéngMgéqko|H,|OéoJOM0pm> <041 J1M1 |7‘1_21 |OéoJOM0p’l7L> 2

+ Z ( i
o Ji My A(arJyMy) + 5T (a1 Jy My)n(ay J1 M)

(134)
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Cia H' — spinduliuoteés saveikos su atomo elektronais operatorius, A(ayJ1M1) =€ — Eq g0, —
rezonanso energijos nuokrypis, lygus elektrono energijos ir autojonizacinés biisenos energijos nuo
jonizacijos ribos skirtumui, I'(«y J1 M7 ) — autojonizacinio lygmens plotis lygus autojonizacinio ir
radiacinio lygmenu, plo¢iy sumai, A,(ayJ1 My — agJoMypm) — elektrono rezonansinio pagavi-
mo tikimybe, kuri sutampa su autojonizacijos tikimybe, C = ma?E? /e, kur a yra smulkiosios
sandaros konstanta, o € ir £/ — pagaunamo elektrono ir iSspinduliuoto fotono energijos.

Kadangi fotorekombinacijos indélis yra labai mazas, (134) israiskoje galima palikti tiktai
paskutini nari ir nagrinéti tiktai viena rezonansa, t.y. i§ sumos pagal «a;J; M palikti tiktai
viena nari. Dvieju stadiju artinyje izoliuoto rezonanso atveju dvielektronés rekombinacijos
diferencialinis skerspjuvis igyja sitoki pavidala, [160]:

dO’(CMQJQMopm — 041J1 — Qf2J2M2€qk())
d§2

:C Z <042J2M26qk0‘H/’a1J1M1>
My, M]

X <a2J2M26qk0’H/‘041J1M{>*<a1J1M1‘He’(Oé()JOM0pm> <a1J1M{\He](a0J0Mopm>*
X[(E — Fy)? +T12/4 7% (135)

Cia H€ ir H' zymi atitinkamai elektrostatinés saveikos tarp elektronu ir radiacinio suolio ope-
ratorius, F ir F yra tarpinés buisenos «gJi ir sistemos i$ jono ir elektrono pradinés busenos
energijos, I' reiskia tarpinés buisenos pilnutini lygmens ploti, lygu radiacinio ir autojonizacinio
plo¢iu, sumai.

Dvieju stadiju artinyje laikoma, kad E ~ FEj, todél (134) patogu uzrasyti tarpinés biisenos
multipoliniu skleidiniu (zr. 2.1.2 skirsni):

dU(Oé(]JoMopm — OélJl — OZQJQMQEko)

a0 =C Z ch(lNl (OéoJoMopm — Oéljl)

K1,N1

% dWITﬁNl (o J1 = anJaMaegko)
dQ)

Rezonansinio elektrono pagavimo tikimybé W€ yra lygi atvirkscio proceso autojonizacijos

(B — E)? +T2/4 71 (136)

tikimybei (3.52). Ja perrasome dél zyméjimuy, suvienodinimo:

K, K; K
Wi n (a1t = agdoMopm) = Y AY(Ky, Ko, Ko, Ko, K) ) [ * ]
K Ko, Ky, K NNoNN, L N Ns N
x| | TR (o, o, MolJo) TR (s, 5,ml3) VAR Y v, (01,61),  (137)
Ny N N
kur

Aa(Kl,KO,K)\,KS,K) =27 Z <040J()E)\1(j1)J1HH"a1J1><040J()E)\2(j2)J1HHHCM1J1>*

A1,1,M2,72
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X (2J1 4 1) [(2A1 + 1)(2Ag + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)(2Jo + 1)(25 4 1)(2K + 1)]*/2

Ji i J A ]
0 (7'1 1 2 S )2 R N A K

X J(] J2 J1 K)\ KS K (—1) 2 0 0 0 . (138)
Ky K K; Al s h

Radiacinio suolio tikimybés multipolinio skleidimo nario dWiy., Nl/dQ iSraiska sutampa su

(3.7).

4.4.2 Dvielektronés rekombinacijos skerspjuvio atskiri atvejai.

Surasime dvielektronés rekombinacijos spinduliuotés kampini pasiskirstyma, aparasancia, iSraiska,,
kai nepoliarizuoti elektronai rekombinuoja su nepoliarizuotais jonais. Siuo atveju reikia bendraja,
skerspjtio iSraiSka, visurkinti jono ir elektrono sukinio projekciju bei sumuoti spinduliuotés po-
liarizacijos ir atomo projekciju atzvilgiu. Laboratorine z a8 parinke elektrono judéjimo kryp-

timi, gauname §ia, gerai zinoma, iSraiska:

dO’(CMQJQ — a1J1 — OéQJQk()) . O'(Oé()J() — a1J1 — Oéng)

s 47

1+ Z Br, Pr, cos(0) | . (139)
K1>0,k,k/

Cia o(apJo = a1J; — agdy) — dvielektronés rekombinacijos skerspjuvis, o spinduliuotés kampinio

pasiskirtsymo asimetrijos parametras yra:

= (=19 /(2k + 1)(2K; + 1 .
Bre = (=1) \/( + DK +1) ¢ —q 0 | A%0,0,0,0,0,k k) A(0,0,0,k k)

(140)

E K K 1 AY(K1,0,K1,0,K;) A"(Ky, K1,0)

Spinduliuotés dipoliniame artinyje & = k' = 1 (140) sutampa su [161] darbo (9) formule.

Poliarizuoty jonu dvielektronés rekombinacijos su nepoliarizuotais elektronais atveju reikia
vidurkinti elektrono sukiniu ir sumuoti atomo ir spinduliuotés poliarizacijos busenu atzvilgiu.
Gauname, kad K; = Ny = Ko = N = 0, K\, = K =lyginis, K1 = K,. Parinkus z a8i isilgai

elektrono krypties (V) = 0), galima uzrasyti skerspjuvio israiska:

dU(Oé(]JoMO — OélJl — Oéngko) C s K ’
= "(Ky, K k, kDTG (kK glk
dQ 2[(E—E1)2 +P2/4] Kl,Nzl,k:,k"A ( b 1707 ’ ) _Nl( 7 7q‘ 0)
Ky Ky K .
X Z Aa(K17K07K)\707K)\) ! ° A T]t/'[l(o(‘](]v‘](]deJO)' (141)
Ko ks -Ny N 0

Kai rekombinuoja poliarizuoti elektronai su nepoliarizuotais jonais, vidurkinama jono busenuy

ir sumuojama atomo ir spinduliuotés poliarizacijos busenu atzvilgiu. Parinkus z asi iSilgai
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elektrono krypties (V) = 0), galima uzrasyti Sitokia, skerspjuvio israiska:

dU(Oé(]Jom — OélJl — OéQJgko) C
_ A" (K1, K41,0
dQ (2Jo + V[(E — E1)2 +2/4] Kl%;k,k, (K, K1, 0)
K, K K
XTRY (kK glko) Y. AY(K1,0, Ky, Ky, K1, k, K) LA TR (5,5, m)8). (142)
1 T Ni =Ny 0 !

C** rezonansinés linijos dvielektronés rekombinacijos satelity santykiniai intensyvumai teoriskai

tirti Kupliauskio ir kt. darbe [162].
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4.5 Atomu jonizacija elektronais

Jeigu taikiniu ir sklaidomu elektronu busenas aprasanciu kvantiniu skaiCiu projekcijos néra
isskiriamos, atomu jonizacijos diferencialiniai skerspjuviai yra skaliarai sistemos i§ atomo ir
elektrono posiikiy erdvéje atzvilgiu. Si simetrija iSnykta, kai fiksuojama atomo pilnutinio
judéjimo kiekio momento orientacija erdvéje. Pradiné taikinio orientacija ir rikiavimas gali
suteikti daugiau informacijos apie elementarius procesus tokiose svarbiose srityse, kaip elektros
islydzio [149] ir lazerinéje pazmoje [165], termobranduolinés sintezés, zvaigzdziu ir Zemés at-
mosferos virSutinu sluoksniu fizikoje ir chemijoje. Poliarizuotuy atomu jonizacijos elektronais
eksperimenty, duomenims [165, 166] interpretuoti reikalingos difrencialiniy skerspjuviy israiskos,
kurios bty tinkamos atsizvelgti i visu procese dalyvaujanciu daleliu poliarizacija,.

Naudojant tankio matricos formalizma, ir ploks¢iabangi Borno artini, buvo surastos jonizuoto
jono rikiavima, apraSancios iSraiSkos, kai jonizuojami nepoliarizuoti jonai nepoliarizuotais grei-
tais kruvininkais [53, 60]. Nepoliarizuoty, atomu jonizacijos trigubas diferencialinis skerspjuvis
nagrinétas iskraipytuy bangu artinyje [61]. Taip pat apskai¢iuotas létesniojo elektrono kampinis
pasiskirstymas po H, He, Li ir Mg jonizacijos [61]. Atomu jonizacija elektronais taip pat nau-
dojama suzadintiems jonams poliarizuotoje buisenoje sukurti [40, 167]. Informacijos apie atomo
poliarizacijos buvi galima suzinoti tiriant jonu, kurie po atomo jonizacijos atsirado suzadintoje
busenoje, spinduliuotés ir Auger elektronu kampini pasiskirstyma, ir poliarizacija bei vieno is
islekianciy elektrony ir spinduliuotés kampines koreliacijas [169]. Sie parametrai stipriai prik-
lauso nuo jonizuoto atomo rikiavimo [170, 171]. Auger Suolio buvimo jtaka fluorescencijos spin-
duliuotei po atomo jonizacijos protonais taip pat buvo tirta experimentiskai [172]. Surasime
poliarizuoty, atomu, jonizacijos poliarizuotais elektronais diferencialinio skerspjuvio bendriausia,

iSraiska,, naudodami atomo teorijos metodus.

4.5.1 Diferencialinio skerspjuvio iSraiska.

Atomo A busenoje «agJyMy jonizacijos elektronais, kuriu judéjimo kiekis pg ir sukinio projekcija

mg, procesa, galime uzrasyti Sitaip:
A(aoJoMo) + e~ (pomo) — AT (a1 J1My) + e~ (pama) + e~ (p1ma). (143)

Po jonizacijos turime jona A" busenoje ajJiM; ir du elektronus, kuriu judéjimo kiekiai ir

sukinio projekcijos yra p1, mq ir p2, me. 1 hipersmulkiaja sandara neatsizvelgsime.
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Is kvantinés sklaidos teorijos zinome, kad proceso (96) tikimybe galime uzrasyti Sitokiu

pavidalu:

dW (o JoMopomo — a1 Ji Mipamapimy)
d€2dQldQQ

= C(a1J1 Mipamaopima | H |a Jo Mopomo)

X (a1 JJi Mypamapimi | H | JoMopomo)*6(E1 — E3). (144)

Cia naudojama atominé vienetu sistema, H — elektrostatinés saveikos tarp elektrony operato-
rius, E; ir Ey — sistemos atomas+-elektronas pradinéje ir atomas+du elektronai galinéje biisenose
energijos. Skerspjuvis lygus tikimybei, kai sklaidomojo elektrono banginé funkcija |po) normuota
i vienetinj elektrony srauta, o elektrony galinéje busenoje banginés funkcijos |p1) ir |p1) yra
normuotos atitinkamai 6(p; — p}) ir d(p2 — pj) salygomis. Tuomet konstanta C' = p1pa/po(27)°
(pi = |pil), bet jos israiska taip pat priklauso ir nuo to, kaip normuotos radialiosios tolydinio
spektro funkcijos.

Pries imantis skai¢iuoti matricini elementa, («yJ1 Mipamopimi|H |agJoMopomo) reikia laisvy
elektrony bangines funkcijas |pm) isskleisti dalinémis bangomis, naudojantis (2.46) formule. Ju
asimptotinés idraiskos yra (2.48), kai elektronas juda jono lauke, ir (46), kai elektronas juda neu-
tralaus atomo lauke. Perrasome $uolio matricini elementa,, transformuodami (96) proceso visu
daleliy, pradinéje ir galinéje busenose bangines funkcijas i bendra koordinaciy sisitema pagal

(1.149) formule:

(a1 Jy Mypamapima |H |ag Jo Mopomo) = (4m)% > [(2A0+1)(2A1+1)(202+1)] /2
MO) Ml) m()a ﬁl’la ﬁl’27
A0, [0, A1, i1, A2, fl2

x {1 Ji Mieaafiyimaei A fvmn | Hlao JoMogodofiorio) D3 | (Jo) Dty (J1) Dy (o)

< DN (1) D53 (52) Diomo (3) Dy, (8) Dy (3). (145)

10 120 momo mimai mama
Is (145) formulés matyti, kad elektronu daliniy bangu judéjimo kiekio momento projekcijos
bendroje koordinaciu sistemoje nelygios nuliui. Jos biina lygios nuliui tiktai koordinaciu siste-
moje, kurios z aSis nukreipta elektrono judéjimo kryptimi.

Matricinio elemento (aqJ1 Mypamepimy|H|agJo Mopomo) kampinés dalies ir skerspjuvio is-
raiskoms surasti naudosime judéjimo kiekio momento grafine technika. Sio matricinio elemento
kampiné dalis fiksuotoms Ag, Ay ir Ay vertéms pavaizduota 37 pav. F; diagrama, kurioje
kvadratai su kk viduje vaizduoja orbiting ir sukinine saveikos operatoriaus dalis.

Neredukuotinis matricinis (submatricinis) elementas Fy gautas i§ diagramos F1, nupjovus Vi-

gnerio baigtiniy postkiy matricas, parinkus judéjimo kiekio momentu jungimo schemas Jy, Ags(jo)J
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ir Ji, A2s(j2), M1s(j1)4, J. Minéta procediira gali buti usrasyta Sitaip:
Fi= Y (2J+1)F; Fj (146)
J0,J1,32:3,J
Cia Fy yra submatricinis elementas (ay.J1, X2 (j2) M (j1)7, J||H|| aoJo, Xos(jo)J), o Fi — apiben-
drintas Klebso ir Gordano koeficientas [1], kuri vaizduoja F3 kairéje esanti diagrama. Desinéje
F3 pavaizduota diagrama ateina i§ kompleksiskai jungtinio matricinio elemento (144). Fj israiska
dar gali buti supaprastinta. Tam tikslui panaudosime dvieju Vignerio postkiu matricu pakeitimo
viena formulémis (1.152) ir (1.153) visiems Jy, Ji, s, Ag, A1, A2 judéjimo kiekio momentams.
Gauname astuonis Klebso ir Gordano koeficientus, kuriuos panaudojame F3 diagramu sumavi-
mui pagal projekcijas, (145) formuléje pazymétas vingele. Sumavimo rezultatas pavaizduotas
38 pav. F, diagrama, kurioje dar yra atviry liniju. Sias linijas vél uzdarome Klebgo ir Gordano
koeficientu suma ir gauname posukiu erdvéje atzvilgiu invariantiska, diagrama, Fs. Atviry liniju
F, diagramoje uzdarymo metu ateina dar vienas apibendrintas Klebso ir Gordano koeficientas
Fg, prie kurio liniju prijungiame pazymétus lankais tenzorius i§ (1.152) ir (1.153) formuliy ir
sferines funkcijas. Diagrama, Fs5 galima supjaustyti per linijas [J, K, J'], [j1, K1, 711, [J2, K5, 73]
[7, K', j'] ir [jo, K{, 76] 1 Sesis 95 koefiecientus, o Fg — i astuonis Klebso ir Gordano koeficientus.
Galutiné diferencialinio skserspjuvio (144) israiska uzrasoma, panaudojant Fo, F5 ir Fg dia-
gramas, ir yra Sitokia:

d3o (o JoMopomo — a1 Ji Mipamapimy)

— 4 3/2
dEQdQldQQ 02( ﬂ—)
X Z Bjon(K()?K(l)vK7K)\07K807K17K/7K)\17K817K{7K)\27K527Ké)
K7K07K(/]7K)\07K807K/7K1
K1, Ky, Ky, Ko1, Ky, Koo
. > Ky Ko K,][Ko K, K[ K K K
Ny Neo N || No Ny N|| N N N

N7N07N(/)7N)\07N807N/7N1
N1, N3, N1, Ng1, Naz, N2

XlKé K K’][KM K K{]llﬁg Ko Kb

Yy i) V) 5
Ny N; N' || Na Na N || N Ne Né] KoM (P0) Yy (P1)

XY\, Nys (D2) TEfO(Jo, Jo. Mo|Jo) T]{/il(Jl, Ji, My | Jh) Tﬁiso(&samo@)
XTJff(Ssll(s,s,ml\Q T]{,(S522(s,s,m2\§), (147)
kur Cg = 2k1]€2/7‘(’2ko
Bjon(K07K(l)7K7 K)\OaK807K17K,7K)\17K817KiaK)\27K827Ké)
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- 3 (2J 4+ 1)(2J" +1)(25 4+ 1)(=1) oA+
)‘07)‘67)‘17)‘/17)‘27)‘/27j07j(/)
jlaji7j27jéu‘]7 Jlaj?j/
x(a1J1, €2A2(d2)e1 M1 (41) 3, || H [|awo Jo, €0 Ao (Jo) T )
x (a1 J1, e2X5(53)e1 M (41)57, I [ H [|evo Jo, 03 (7))
X[(25 + 1)(2X0 + 1)(2X5 + 1)(2A1 + 1)(2X\] + 1)(2X2 + 1)(205 + 1)(240 + 1)(24 + 1)

x (271 + 1)(257 + 1)(252 + 1)(255 + 1)(25 + 1)(25" + 1)(2Jo + 1)(2J1 + 1)(2K{ + 1)(2K] + 1)

X M K M ONOK X N K
><(2K/—|—1)(2Ké—|—1)]1/2 0 0 A0 1 1 Al 2 2 A2
0 0 0 0 0 0 0 0 0
Jo Ko Jo Ao Kxo Mo Ji K1 N AN Ka M Ny Ky Ao
X j(/] K(/) jO S KSO S ] K’ j/ S Ksl S S Ks2 S
J K J Jo Ky o Jo J K J g Ki o5 Ja K jo
Ja Kj ja
xq g1 Ki g1 og- (148)
Jj K g

Elektrostatinés saveikos atveju submatricinis elementas (148) israiSkoje yra operatoriaus

H#k0,000 tiesioginio ir pamaininio nariy suma. Ji patogu uzrasyti sitaip:
(a1J1, €202 (j2)e1 A1 (1), J|[H || Jo, €0 Ao (o) )

=" (a1, e2Xa(Ga)er M (i) g, JI[H FFO00 ||ag Jo, 29 Ao (o) J) et
k

— Z(_l)k+k,+)\1+)\2[(2)‘1 + 1)(2)‘2 + 1)]1/2 )\0 K )\2
K/ 2]’{7 + 1 lO k Al

x (a1 J1, €200 (ja)er M (51) 7, J|| HEF 0000 || ag T, €0>\0(j0)=]>ex0hange] . (149)

Tiesioginei ir pamaininei dalims apskai¢iuoti gali biiti naudojamos [2] darbo 13 skyriaus formuleés,

kuriose radialieji integralai yra

Ri(nolog2)a, €0Mog1 A1) (lo[C ™[ A2) (Mo |C M Ay)
ir
Ry (noloi A, €0h0g222) (o] |CH) A1) (Mol |CH] [ A2)
atitinkamai tiesioginei ir pamaininei dalims. Cia pirmuju dvieju elektronu koordinaté yra 71, o

antruju — ro, kaip ir [2] darbe.
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(147) israiska yra bendriausias poliarizuoty atomu jonizacijos poliarizuotais elektronais skers-
pjuvio atvejis. IS jos galima surasti paprastesnius poliarizacijos atvejus aprasancias formules. Po
nedideliy, pakeitimy (147) ir (148) formulés tinka ir tais atvejais, kai svarbi lygmenu hipersmulkioji
sandara. Tam tiksliui reikia (148) iSraiskoje atomo ir jono busenas pakeisti i o Jo(I)FpMy ir
a1 J1(I)Fy My, kur I yra branduolio sukinys. Tuomet (148) israiskoje esantis submatricinis ele-

mentas pakei¢iamas i
(1 Ji (1) F1, 2205 (53)1 M (71)5", FI H [l Jo (1) Fo, €0Xo (o) F),

submatricini elementa, kvantiniai skaiciai Jy, Jy, J, J' pakeiciami i Fy, Fy, F, F’, o kampai

=3

(147) israiskoje rodo nauju judéjimo kiekio momenty kryptis.

4.5.2 Nepoliarizuotu atomu jonizacijos nepoliarizuotais elektronais pilnutinis skers-

pjuvis.

Daznai matuojamas pilnutinis atomu jonizacijos elektronais skerspjuvis. Pavyzdziui, Kupli-
auskiené ir Maknickas [173] skai¢iavo He atomo pagrindinéje biuisenoje jonizacijos suzadinant
jona skerspjuvi. Pilnutiniam nepoliarizuotu atomu jonizacijos nepoliarizuotais elektronais sker-
spjuviui surasti reikia (147) iSraiska integruoti abieju nulekianciy elektronuy kampu, vidurk-
inti atomo ir jonizuojancio elektrono sukinio, sumuoti jono ir nulekiané¢iu elektronu sukiniu
busenuy atzvilgiu. Parinkus laboratorinés koordinaciu sistemos z asj iSilgai jonizuojancio elek-

trono judéjimo krypties, gaunama Sitokia pilnutinio jonizacijos skerspjuvio iSraiska:

O’(CMQJQ — 041J1)

1 d3a (o JoMopomo — a1 Ji Mipamapimy)
=—— [d /dQ /dQ
2(2J0 + 1) / ©2 ! 2 Mo,M1,mZo,m1,m2 d€2d91d92
8 .
= —— [ de9887°(0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0). 150
60(2J0 + 1) / 62 ( ) b ) b ) b ) ) ) ) ) ) ) ( )

Irasius K; ir INV; sumavimo parametru nulines reikimes i (148), B/°" israiska yra:
B7°(0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0)
= > (27 + 1) {11, €220 (j2)e1 A1 (j1)d, J || H] o Jo, €00 (o) T ). (151)

A0,A1,A2,50,1,92:7,7
Konstanta (150) surandama, atsizvelgiant i elektrono tolydiniame spektre radialiuju orbitaliy

normavima, ir koeficienta, prie asimptotikos sinuso. Kai P(e\|r) normuota i d(¢ —¢’) ir

P(eNr — o0) = % sin(pr — /2 + dy),
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C = (8)/(=0), ir, kai

P(eAr — o0) = 7r1p sin(pr — wA/2 + Jy).

4.5.3 Elektronu po nepoliarizuotu atomu jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

kampinis pasiskirstymas

Kai nepoliarizuoti atomai jonizuojami nepoliarizuotais elektronais, o nulekianciu elektrony
sukiniy, ir jono biuisenos neregistruojamos, galima surasti vieno is elektronu kampini pasiskirstyma,
aprasancio skerspjuvio israiSka. Sakysime, kad bus matuojamas létesniojo elektrono kampinis
pasiskirstymas. Tuomet (147) iSraiska reikia suintegruoti greitesniojo elektrono, sakysime jo
judéjimo kiekis yra pi1, kampu, sumuoti nematuojamu jono ir elektronu sukiniu biisenu bei
vidurkinti atomo ir jonizuojanéio elektrono sukinio biisenu atzvilgiu. Siuo atveju, supatinus
laboratorinés koordinaciu sistemos z asi su jonizuojancio elektrono kryptimi, gaunama diferen-

cialinio skerspjuvio israiska:

d?c(agdy — a1J1) _ 1 /dQ 3 d*a (o JoMopomo — o1 Jy Mypaymapimi)
de2dQs 2(2Jp + 1) o dead dYs
_ 2 S B0, K, K, K, 0,0, K,0,0,0, K, 0, K) P (cos ) (152)
- 2J0 +1 — s L3y Ay 1A, U, Uy A, Uy Uy Uy R, Y, K
271'02
= B(0) |1 P 0)|. 153
g0+ 1 (0) +KX>:OBK K (cos ) (153)

Cia kampas 6 yra tarp jonizuojancio ir nulekiancio elektronu krypéiu, Cy = 2 /e, O

~ (2K +1)B(K)
Br = T B) (154)

yra registruojamo islekianc¢io elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras

B(K) = B(0,K, K, K,0,0,K,0,0,0, K,0, K). (155)

I (153) panasia iSraiska naudojo Pan ir Starace [61] vieno i$ islekianc¢iy elektrony po Li ir

Mg atomu, jonizacijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrui g skaic¢iuoti.

4.5.4 Elektronu kampinis pasiskirstymas po poliarizuotuy atomu jonizacijos nepo-

liarizuotais elektronais

Poliarizuoto atomo jonizacijos nepoliarizuotais elektronais atpléstojo elektrono kampini pasi-

skirstyma, aprasancio skerspjuivio israiskai surasti reikia (147) formule integruoti vieno is elektrony
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kampu, vidurkinti jonizuojancio elektrono sukinio, sumuoti nulekianciy, elektronuy sukiniuy ir jono

busenuy atzvilgiu. Gauname Sitokia iSraiska:

d*o(agJo — a11p2) _ l/dQI 3 d*a(agJoMopomo — a1 Ji Mipymapimi)
d€2ng 2 Mi,mo.mi,ms d€2d91d92
41)%C ,
= (Tr)Tz Z B]OH(K&K)\(%K)\ZaK)\070707K)\27070707K>\2707K)\2)
Ko,Kx0,Kx2

Ky Ky Ky " - . * 2
l N N N ] YoM (B0) YNy (P2) T * (Jo, Jo, Mol Jo). (156)
No,Nxo,Nx2 0 A0 A2

Sia israiska, galima supaprastinti, sutapatinant jonizuojancio elektrono krypti su laboratorinés

X

koordinaciu, sistemos z aS$imi. Tuomet Nyg = 0, Nyg = Ny. IraSe tenzoriaus T ]IV(OO iSraiska,,
gauname Sitokia formule:

d2O'(Oé()J0M0 — a1J1p2) _ (47T)2C2
d€2ng 2

Ky Ky K,\2]

X Z Bjon(K07K>\07K>\27K)\070707K)\27070707K>\2707K)\2)Z l N 0 N
N

Ko,Kxo0,K 2

1/2
x(—l)Jo—Mo {2K>\0+1} / [ Jo Jo Ky

2Jo+1 My —My O 1 Yicon(04:04) Yieyon (02, 62). (157)

(157) formulé panasi i [55] darbo (5) formule, kuri buvo surasta, naudojant tankio matricos

>

metoda, ir tiesiogiai sumuojant judéjimo kiekio momentu projekciju atzvilgiu.

4.5.5 Kampiné koreliacija tarp dvieju islekianciu elektronu po nepoliarizuotu atomu

jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

Dorn ir kt. [165] eksperimentiskai tyré kampines koreliacijas tarp islekianc¢iy elektrony po Na
atomo jonizacijos. Siuos eksperimentus aprasancio diferencialinio skerspjivio israiska, galima,
surasti (147) formule vidurkinant atomo ir jonizuojancio elektrono sukinio buiseny ir sumuojant

jono pilnutinio judéjimo kiekio momento busenu atzvilgiu. Gaunama Sitokia iSraiska:

d3o(aoJopo — a1J1P2p1) _ 1 d3o (g JoMopomo — a1 Ji Mipamapimy)
deodQodq 2(2J() + 1) Mo, My g mma m deod1d )y
47)3/2 ¢ ,

N % > B0, Ko, Kxo, Kx0,0,0, Ko, K1, 0, K, K2, 0, K),)

0 Kxo,Kx2, K1

K,, K Ky , . . 5
X Z [ N ’ N N YK,\ONXO (Po) YKoy (P2) Yi N (P1)- (158)
Nxo,Naz2,Na1 A2 Al A0
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Si israiska pasidaro paprastesné laboratoring z asi sutapatinus su jonizuojancio elektrono judéjimo

kryptimi:

d?’O'(OéoJo — Oéllegpl) _ 271'02
deadod )y 2Jyp+1

[KAQ Ky Kxo
Knoknakoay L NV =N 0
XBjon(07K>\07K)\OuK)\Ou0707K)\OaK)\1707K)\17K)\2707K)\2)YK>\2NA2 (927(252) YK>\1N>\1(917¢1)'

(159)

] V2K +1

Kampai 61, ¢1, 02 ir ¢ matuojami nuo jonizuojancio elektrono judéjimo krypties.

4.5.6 Kampiné koreliacija tarp dvieju iSlekianéiu elektronu po poliarizuotu atomu

jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

Diferencialinis skerspjuvis, aprasantis kampine koreliacija po poliarizuotuy atomu jonizacijos
nepoliarizuotais elektronais, surandamas (147) iSraiska, sumuojant jono ir nulekiané¢iy, elektrony
sukinu buseny atzvilgiu (s = 1/2):

d*o (g JoMopo — c1.J1p2p1)
d€2ngdQl

d3o(anJoMopomo — o1 JiMipamopimi) (47)5/2C,y Z

deadS21dSdo V(2s+1)(2Jy +1)

Mo,Mi,mo,m1,m2

1 !
X Z Bjon(K()aKO7K7K>\07K80707K7K>\1707K)\17K)\2707K)\2)
K,Ko,K(,Kx0,5s0,Kx2,Kx1

y 5 lKAO Ko K()HKO KgKHKA2 KMK]

/ /
N,No,N},Nx0,Ns0,Nx2,Nx1 Nao Nso N No Ny N Nyz Nxio N

My —M, 0

" Jo Jo Ko
mog —My 0

S S KSO — s—m, * * N
] [ ] (_1)J() o *Yiony (04, 94) YKAONAO(pO)

XYI?S()NSO (9807 ¢80) YK)\2N)\2 (ﬁ2) YK)\INA1 (ﬁl) (160)

Si iSraiska gali buti panaudota teoriskai paaiSkinant [165, 166] eksperimento rezultatus, kur
lazerio spinduliuote orientuoti atomai buvo jonizuojami poliarizuotais elektronais. ISmatuotas
magnetinis dichroizmas stipriai priklauso nuo jonizacijos proceso dinamikos ir nuo atomo pilnu-

tinio judéjimo kiekio momento F ir elektrono sukinio tarpusavio orientacijos.
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4.5.7 Magnetinis dichroizmas, jonizuojant poliarizuotus atomus nepoliarizuotais

elektronais

Siuo atveju jonu biisenos ir islekiantys elektronai neregistruojami, todél integruojame neregistruo-
jamu elektronu kampu, sumuojame elektronu sukiniuy busenu ir vidurkiname jonizuojancio
elektrono sukinio buisenu atzvilgiu. Parenkame z asi iSilgai jonizuojancio elektrono krypties ir
gauname $§ia, iSraiska;:

1 d3o(agJoMopomo — a1 Ji Mipamapim
olaodoMo = avh) = 3 [des [ [aon % Skl B )

Mi,mo,mi1,m2

(47)%Cs Ko i Jo Jo Ky
== —1D)*oBI"( Ky, Ko, 0, K0,0,0,0,0,0,0,0,0,0 P, 0
2 ;O( ) (07 0770777777777) M(] —M() 0 KO(COS)
(161)
Magnetinis dihcroizmas apibréziamas Sitaip:
_ o(awJoMy = anJi) — o(ando — Mo = onJh) (162)

o(apJoMo — anJr) + o(apy — My — arJy)

Irasome (161) i (162) ir surandame magnetinio dichroizmo jonizuojant poliarizuotus atomus
nepoliarizuotais elektronais iSraiska:

Jo  Jo Ky

My —My O

Jo Jo Ko
My —My O

5 Konetyg (= 1) 0B (K, 0, Ky, 0,0,0,0,0,0,0,0,0,0) [ ] Py (cos )

A =

M ke —pua(—1) K0 Bion (K. 0, K, 0,0,0,0,0,0,0,0,0,0 P, (cos 6
Ko=lyg 0

(163)
Galima parinkti atomo pilnutinio judéjimo kiekio momento krypti, sutampancia, su elektrono

judéjimo kryptimi, t.y. J||pg. Tuomet

; J J K
ZKO:nelyg(_1)K()Bjon(K0707K0707070707070707 07070) 0 0 °

My —M, 0

A= . (164)
> (—1)EKoBion(Ky, 0, Ky, 0,0,0,0,0,0,0,0,0,0) Joo o Ko
Ko=lyg 0,Y, ro,Y,Y, U, U, U, U, U, U, U, MO —MO 0
Cia

B (Ky,0, Ko, 0,0,0,0,0,0,0,0,0,0) = > (27 +1)

0,050,001 5A2,01,52,5,J

§ [2>\0 +1)(2N, + 1)(Ljo + 1)(25, + 1)(2Jo + 1)} 1/2 VRTNTVINY (I
2Kp+1 jo do J

X{XO o KOHAO Ny Ko

o ] (1 J1,e202(j2)e1 M (41) 7, J|[H||ewo Jo, €00 (o))
Jo Jo S 0 0 O
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(a1 J1,e2X2(j2)e1 A1 (51) 7, J || H]|ewo Jo, €0 X0 (o)) - (165)

4.5.8 Magnetinis dichroizmas, jonizuojant poliarizuotus atomus poliarizuotais elek-

tronais

Norint surasti magnetini dichroizma,, kai jonizuojami poliarizuoti atomai poliarizuotais elektro-
nais ir neregistruojami islekiantys elektronai, reikia (147) israiska, sumuoti jono ir neregistruojamu,
elektronu sukiniu busenu atzvilgiu bei integruoti pagal neregistruojamu elektronu kampus.
Parenkame laboratorinés koordinaciu sistemos z asi, sutampanéia, su jonizuojancio elektrono

judéjimo kryptimi, ir gauname skerspjuvio iSraiska:

o(aJoMomy — anJp) =

d3o (o JoMopomo — i Ji Mypamapimy)
/d62/d91 /dQ2 Z dEngldQQ

Mi,m1,mz

= 02(47T)2 Z (_1)JO_MO+8_mOBjon(K07K0707KOvK)\()vK3070707070707070)
Ko,K\gKs0,Ns0

% 1 K)\O KSO K() J() J() K() S S KO
[(2Jo+1)2s+1)]Y2 | 0 Ny Ny My —My O mo —mgy 0
XYKONSO (0147 ¢A)YK50NS() (987 ¢S) (166)

Atomo pilnutinio judéjimo kiekio momento krypties kampai 8 4, ¢4 ir elektrono sukinio krypties

kampai 6;, ¢s matuojami nuo jonizuojancio elektrono judéjimo krypties.
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37 pav. Judéjimo kiekio momento diagramos, naudotos atomo jonizacijos elektronais diferencialinio

skerspjuivio israiskai surasti.
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38 pav. Judéjimo kiekio momento diagramos, naudotos atomo jonizacijos elektronais diferencialinio

skerspjuvio iSraiskai surasti.
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4.6 Atomu jonizacijos nagrinéjimas Borno artinyje.

Ploksciabangi Borno artini atomo jonizacijai elektronais tirti galima taikyti tais atvejais, kai
jonizuojantis elektronas yra labai greitas. Tuomet tikimybé, kad iSsklaidytas elektronas bus daug
greitesnis uz atpléstaji, yra labai didelée. Siuos greitus elektronus galima apradyti ploks¢iomis
bangomis. Jeigu greitieji elektronai néra registruojami, galima integruoti ju kampu ir sumuoti

sukinio projekciju atzvilgiu.

4.6.1 Atomu jonizacijos skerspjuvio bendrosios iSraiskos suradimas.

Uzdavini sprendziame analogiskai atomo suzadinimo elektronais Borno artinyje uzdaviniui.

Jonizacijos proceso
Al 1 My) + e~ (prma) — AT (e JaMy) + e~ (pm) + e~ (pamy). (167)

jonizuojanti elektrona p; aprasysime (76) ploks¢ia banga, normuota i vienetini elektrony
srauta, o iSsklaidyta — (77) plokscia banga, normuota i d(ks — k5), kad jonizacijos tikimybé
buty lygi skerspjuviui. Atpléstaji elektrona p apraSysime iSkraipytomis dalinémis bangomis ku-
loniniame lauke pagal (2.46) formule. Skerspjuvio vidurkinimas ir sumavimas elektrono sukinio
projekciju atzvilgiu atnesa tiktai daugikli 1/2, todél sukinio projekciju nerasysime, o i daugiklj
atsizvelgsime, uzrasydami skerspjuvio iSraiska. Naudosime tiktai eksponentes, o i ju normavima,

atsizvelgsime per issklaidyto elektrono busenu tanki. Eksponentes irasome i (145) matricinio

elemento israiska:

_; 1
((ag JoMapm)pa| H|ay Jy Mip1) = (g Jo Mapm)e ™ k2re| ———|ay Jy Myekire)
r; —r
1 J

el

= (ap Jo Mopm| Z edre

4
|CJ£1J1M1> = _q72'(' (angMgpm| E eqrj|OélJ1M1>. (168)
J

1
‘ri —I'e‘ j

Cia q=k;—ky. Dabar eksponente skleidziame eilute pagal (84) formule, o atpléstojo elektrono

— pagal (2.46) formule ir gauname:

2 0o oo
(OéngMgpmq|H|Oé1J1M1 Z Z 2/\ + 1 2t + 1)]1/2
t=0 \=0
Xy 042J2M2€>\!ZZ Ge(qr)C (7 5) oy Jy M) Yio (4) Yo (B).- (169)

mt, ]

Yi0(q) ir Yy (p) projekcijos lygios nuliui todél, kad sferiniy funkciju bazéje skleidéme, parinke

kvantavimo asis, sutampancias su atitinkamai perduoto judéjimo kiekio ir atpéstojo elektrono
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juéjimo kryptimis. Judéjimo kiekio momentu J; ir Jo projekcijos taip pat buvo nustatomos
kazkokiu laisvai parenkamu aSiu atzvilgiu. Matriciniam elementui skai¢iuoti parenkame bendra,

koordinaciy sistema, todél visas funkcijas transformuojame i ja, (1.149) formulés pagalba:

(o MzpmialBlanan) = U5 S5 (o + et + 1)
t=0 X\

X ) ~Z <a2J2M2€)\M‘itjt(qT)C7(2 (f) ]al J1M1>D}{~}1M1 (jl)
My, M2, m¢,p,m

D;Z];Mz(j2)D£nt0((§)D26\(ﬁ)Df~,fm(§). (170)

Kadangi operatoriaus kampiné dalis sutampa su fotojonizacijos operatoriaus kampine dalimi,
galima panaudoti fotojonizacijos matricinio elemento judéjimo kiekio momento diagramas atomo

jonizacijos Borno artinyje diferencialinio skerspjuvio israiskai uzrasSyti:

3 .
d'olor iMha = arJoMapm) _ Chok BRI (K, Ky, Ky, Ky, Ko, K K)

dQdQ, de TR e, Tk K
y 5 lKl KQKHKA K, I(jHK2 KjK]
N1,N2,Ng,Nx,Ns,Nj,N Ni Ny N Nx Ns Nj Ny N; N
X VATY i, v, (B)VATY e v, (TR (1) T2 (J2) Ti (3), (171)
kur k = p/h,
BBIM(K,, Ky, Ky Ky, Ko, K, K) = S @r+nEs + (=N

)\7j7J7A/7j/7J/7t7t/

" ToeN(i)T () J JEA, ./ J/ ") JV*
(a2 ToeA()T1Q lea Ji) (e o X (1) T|Q law )™ | 7 T

t ot KqHA N KA]

(21 + 1)(2J2 + 1) (2K, + 1)(2s + 1)(2A + 1)(2N +1)(25 + 1) (25’ + 1)(2t + 1)(2t' + 1)]1/2

J Ky gy Jy Ky J NoOKy A
x{ t K, t i K j s Ky s ¢ (172)
J K J J K J i K j

Sumatriciniame elemente esantis operatorius yra:

QYY) =i (gr)CP (), (173)

kur Cr(,sz (7) — sferinés funkcijos operatorius, o konstanta C' = 1/m. Atsizvelgta i 1/2, i§ vidurkin-
imo pagal jonizuojancio elektrono sukinio projekcijas. Tolydinio elektrono radialiosios funkcijos

israiska yra (2.47).
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Kai issklaidytas greitasis elektronas nematuojamas, galima suintegruoti jo kampu, atzvilgiu.
Integravima, kampu atzvilgiu galima pakeisti integravimu pagal perduota judéjimo kieki (zr.

(93-96) formules). Tuomet

dza(allel(j — Of2J2M2pm) . /d d3a(a1J1M1 — 042J2M2)
dQ2de N dQdQ,de

2nkC , R
— T Z BBJO”(K17K27KQ7K)\staKj7K) Z 47TYKAN)\(p)
I Ky Ko, Kq,Kx K Kj,K N1,N2,Ng,Nx,Ns,N;,N

~| K1 K, K K, K, K; K, K, K

Ny Ny N|[Nx Ny NjJ[ N2 N;j N
T, (J1) T (J2) Tyi; (3), (174)

kur

. dmax d .
BB)O”(K17K27anK)\7K87Kj7K) :/ _gBBjon(KluK27KQ707K)\7K87Kj7K)7 (175)

Amin q
Amaz = (251)1/2 + [2(51 - Ip - E)]1/27 (176)
Gmin = (2e1)2 — [2(e1 — I, — &))"/~ (177)

Kai ieskomas pilnutinis atomo jonizacijos skerspjuvis, reikia integruoti atpléstojo elektrono

kampu, ir energiju atzvilgiu nuo 0 iki e; — I, kur I, - atomo jonizacijos potencialas.

4.6.2 Nepoliarizuotuy atomu pilnutinis jonizacijos skerspjuvis.

Kai atomai ir sklaidomi elektronai nepoliarizuoti bei jonas ir atpléstas elektronas neregistruo-
jami, galima surasti nepoliarizuoty atomu pilnutini jonizacijos skerspjuvi. Tam tikslui reikia
(174) israiska, sumuoti jono ir atpléstojo elektrono sukinio busenu, vidurkinti atomo busenu bei
integruoti atpléstojo elektrono kampu atzvilgiu. Gauname diferencialinio atpléstojo elektrono

energiju atzvilgiu Borno artinyje jonizacijos skerspjuvio iSraiska:

dO’(OqJ1 — OéQJQE) - 1 /dQ Z d2a(a1J1M1 — agnggpm)
2 +1

de My Mg dQde
47T2k‘0 Bj
=~ _BBI(,0,0,0,0,0,0), 178
e1(2J, + 1) ( ) (178)
kur
. dmazx d
BBi°™(0,0,0,0,0,0,0) :/ _g 37 (20 + (a2 J2eA(5)I[|Q ||ay J1) . (179)

Gmin 4 A, Jit
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Daznai matuojamas pilnutinis jonizacijos skerspjuvis, suintegruotas atpléstojo elektrono

energiju atzvilgiu:

e1—1Ip dO’(OélJl — angs) 47 e1—1Ip Bi
J J :/ d _ / d=B%°"(0,0,0,0,0,0,0
0'(041 LT 2) 0 © de 61(2J1+1) 0 c ( )
47'(' 51_Ip dmaz dq
= ds/ — 2J 4+ 1)|(ag JoeA(5)J]| QD | o J1)|2. 180
e I AR M DY LS O AT

Cia, I, — jonizacijos energija, o integravimas pagal dk pakeistas integravimu pagal de = k dk.

4.6.3 Leétojo elektrono, atpléSto nuo nepoliarizuoto atomo, kampinis pasiskirsty-

mas.

Norint surasti létojo elektrono i§ nepoliarizuoto atomo kampini pasiskirtsyma, aprasanti sker-
spjuvi, kai elektrono sukinio ir jono poliarizacija nematuojamos, reikia (174) vidurkinti atomo,

sumuoti jono ir elektrono sukinio busenu atzvilgiu:

d20(a1J1q — OZQJQP) 1 Z d20(a1J1M1q — OZQJQMQPm)

dedf T2 F1 dQde

My, Mz,m

wkC

=— " N "BBI™0,0,K)\,K\,0,K\, K

Ky

X Y AnYie, N, (D) Vi, N, (4)- (181)
Ny

Atsizvelgus i aSine simetrija, ir parinkus laboratorinés koordinaciu sistemos z asi, sutam-
pancia su perduoto judéjimo kiekio q kryptimi, gauname, kad Ny = 0. Tuomet (181) formule
galima uzrasyti Sitaip:

d20'(041J1 — OéQJgp) 1 dU(Oqu — Oéng&)

JedD) = - 1+ KZ B, P, (cos0) | (182)
A>0

kur atpléstojo elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras

(2K)\ + 1)BBjOTL(07 07 K)\a K)w 07 K)\a K)\)
BEio(0,0,0,0,0,0,0)

Br\ = (183)

Kampas # matuojamas nuo perduoto judéjimo kiekio q krypties. Esant elektrono pradinei
energijai, iSsklaidyto elektrono kampas 6 susijes su perduotu judéjimo kiekiu ¢ Sitokiu sarysiu:

261 — AE — ¢?
2le1(e1 — AE)|Y/2’

cosf = (184)

kur AE — sklaidomojo elektrono prarasta energija. Si sarysi galima panaudoti ieskant, jrairiy

dydziu priklausomybés nuo iSsklaidyto elektrono krypties.
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4.6.4 Poliarizuotu atomu jonizacijos skerspjuvis

Siuo atveju pilnutinio jonizacijos skerspjuvio israiska yra Sitokia:
dza(allelcj — OégJQMgpm)

dO’(allele — OéQJQE) /
= [ d)
de ]V%:m dQde

4’ kC : _ aw V2 K
= 8 ZBBjon(Kv07K70707070)(_1)K N |:2K7:—1] YKN(elbqbq)TNK(Jl)‘ (185)

1 KN
Sutapatinus koordinaéiu sistemos z asi su perduoto judéjimo kiekio q kryptimi, gaunama

N =0ir
da(allel — CYQJQE)
de

47m2kC , 4r V20 W K
= BBin(K,0,K,0,0,0,0)(—1)t ~Mi+K 7] Yo (0,
o ; ( )(=1) 57, 11 M, M, 0 K0(0,9)
Am2k , oK +11Y2[ 0y 1 K
_ T CZBBJO"(K,O,K,o,o,o,o)(—l)Jl—M1+K 4} oo P (cos 0).
&1 § 271 +1 My —M; O
(186)

Kampas 6 matuojamas nuo q krypties.
Pagal apibrézima, magnetini dichroizma galima uzrasyti, pazymint o(JM) = do(aq J1 My —

()42J2€)/d€, éitaip:
o(JM)—o(J —M)

K
i ] Pk (cos0)

ety B, 0,K,0.0,0,0)(~ 1) MK VIR T
My, —-M; O
: / J1 J1 K
ZK:lyg BB]OH(K7 07 K7 07 07 07 O)(—l)Jl —Ml“l‘K\/m PK(COS 9)
My, —M; O
(187)

Israiska (187) supaprastéja, kaip buvo ir fotojonizacijos atveju, jeigu atomai bus poliarizuoti

isilgai z asies, t.y. perduoto judéjimo kiekio kryptimi. Tuomet Px (0) =1, ir

. Ji L K
> Kenetyg B (K, 0, K,0,0,0,0)(-1)K V2K +1 Jl } . ]
A= ; ; Ié (188)
> k—1yg BB (K,0,K,0,0,0,00v2K +1| 71 7
Ji —Ji 0
Galime surasti magnetinio dichroizmo israiskas atskiroms J; vertéems. Kai J; = 1/2,
. _[1/2 172 1
BB?O”(l,O,l,O,O,O,O)\/Z%[ / / ] _
A 1/2 —1/2 0] /3B%(1,0,1,0,0,0,0) (189)
N BBion(0,0,0,0,0,0,0)2-1/2 BBjon(0,0,0,0,0,0,0)
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J =1 atveju

- —3B%i(1,0,1,0,0,0,0)
\/iBB‘]On(O, 07 07 07 07 07 O) + \/EBBJOTL(27 07 27 07 07 07 0) '

(190)

4.6.5 Elektrono po poliarizuoto atomo jonizacijos kampinis pasiskirstymas.

Diferencialini skerspjuvi, aprasanti elektrono kampini pasiskirstyma, po poliariuzoto atomo

jonizacijos greitaisiais elektronais, galima uzrasyti Sitaip:

d2a(a1J1M1(j — angp) _ Z d2a(a1J1M1cj — angMgpm)

dedf Mo dQdde
. K, K, k
= @ Z BB]OH(KlyovvaK)nOvK)\vK)\) Z 4 [ ' ! A ‘|
1 Ky Ky K NaN1LN, N1 Ng Ny

XYk, N, (ﬁ)YKqu(qA)Tjtf{(—H(jl)- (191)

Parinkus laboratorinés koordinaciy, sistemos z asi iSilgai perduoto judéjimo kiekio q krypties,

i (191) gaunama:

d2a(a1J1M1 — Oéngp) _ 471'2]{30
dedS? g

>

K1,Kq,K)\,N

K K, K,
N 0 N

1 Yie,n (B)Yie, n (1)

y {2Kq+1]1/2(_1)J1_M1[ SN K

-7 __ BBIv(K,0,K,, Ky, 0,Ky, K
2J1 + 1 My M, 0] (1,0, Ky 0,0 Ko )

471'2k‘C'

S8 [ i ]WY (p) (192)
K N K\N )
N A 2Ky +1 A

kur

BKAN(jl) - Z BBjon(Kla07KQ7K)\707K)\7K>\)|:

A7 (2K + 1)(2K, + 1)}1/2 l K, K, K, ]
Ky,Kq

21 +1 N 0 N

[ B9

Y () 193
My M, 0 ] N (J1) (193)

yra atpléstojo elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrai, kuriuose atsizvelgta i

atomo poliarizacija,.
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4.6.6 Jonizuoto atomo rikiavimas.

Jonizuoto atomo rikiavimas apraSo jo poliarizacija, ir gali buti iSmatuotas, tiriant antrosios
stadijos procesus, kurie seka po atomo jonizacijos. Daznai jonizuoto atomo rikiavimas stipriai
keicia fluorescencijos ar Auger elektronu kampinius pasiskirstymus ir poliarizacijos parametrus.
UzraSysime (174) diferencialio skerspjuvio israiska jonizuotos busenos skleidinio multipoliais
pavidalu. Pagal (2.1.2) skirsnio metodika (174) multipolinio skleidimo atskira nari galima
uzrasSyti Sitaip:

d?o Ky Ny (1 J1 M1G — g Jopm) _ wkC Z

BBIK, Ky K, Ky. K, Ki, K
dQde €1 ( 1,122, g, A ), Ng, Ay, )

KvifhK)\vKSijvK

x /2K + 1 >

lequNAstyNij
< VATY e, Ny (B)VATY i, N, ()Tt (J) TR (3). (194)

K K, K|[K\ K, K;|[ K, K; K
Ny Ny, N|| N\ N, N;|| N, N;j N

I3 (194) surasime nepoliarizuoty, atomu jonizacijos nepoliarizuotais elektronais diferencialinio

skerspjuvio, aprasancio jonizuoto atomo rikiavima, iSraiska:

da(aljlcj — 041J2€) _ Z /d d2O'K2N2 (allelcj — Oégjgpm)
M

e ¥ Jl 1 - e
Am?kC : Var
= Wi Z 2K2 + 1BBJO7L(07K2’K2,0’0’0’K2) 47TYK2N2 ((j) (195)
e1(2J; + 1) Ka.N

Koordinaciy, sistemos z asi nukreipiame q kryptimi. Tuomet

dO’(OélJl — OéngaE) 471'2]{30 Bi
= 2Ky +1)B7?7°"(0, Ko, K2,0,0,0, K5). 196
de e1(2J1 + 1) %2:( 2+ 1) (0, Kz, K 2) (196)

Apzitiréjus BBIom igraiska, (172) matyti, kad K5 gali igyti tiktai lygines reikimes. Rikiavima,

apraso Ko = 2 ir aukstesni nariai. Todél (196) galima perraSyti:

do(o1J1 — a1Jae
( 171 172 ) :00(a1J1 —>CJ£1J2€) 1+ E AK2 s (197)
de K .
2>0,lygin
kur
(2K, + 1)B51"(0, K3, K3,0,0,0, K)
A, = : 198
Kz BBion(0,0,0,0,0,0,0) ’ (198)
47T2]€C Bi
ool Ji — anJag) = —————BBi°7(0,0,0,0,0,0,0).
o(e1 s 1/2¢) e1(2J; + 1) ( )

Panagsiai iSvedama ir jono po poliarizuoto atomo jonizacijos rikiavimo israiska. Siuo atveju

diferencialini skerspjuvi galima uzrasyti Sitaip:

da(allelcj — OélJQE) _ Z dQZ d? OK5Ns a1J1M1q — agjgpm) - A2 kC

de Ko s dQde €1
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; K, K, K
X Z \/2K2_|_1BBJOn(K17K2,Kq’0,O7O’Kz) [ 1 q 2 ]
K2,N2,K1,N1,Kq,Ny N1 Ny N
X/ 47TYKqu (Q)T]tfl(jl) (199)

Si israiska supaprastéja, kai koordinaciu sistemos z asi nukreipiame q kryptimi:

dU(OélJlMl — ()41J2€) . 471'2]{70 Z

de el V 2K2 + 1BBj0n(K17K27 Kq707 0707 K2)

K2,K1,Kq,N

K K, K, [(21@—1—1)4%}1/2 gem | NN K|,
% —_1)t 1 Y J

[N 0 N] 20, + 1 - Y YA S R
_47T2k:C'
==

> Ak, (Nh), (200)
Ky

kur

AK2(j1) = Z BBjon(KlvK27K117070707K2)(_1)J1_M1YI§1N(JA1)

Kq,Kq¢,N
o K[ K Ky K {(2Kl+1)(2Kq+1)4w 1/2 (201)
M, —M; O N 0 N 2J1+1

yra jonizuoto atomo rikiavimo parametras, priklausantis nuo atomo poliarizacijos.
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5 Elektronais ir fotonais suzadintu atomu spinduliuoteé

5.1 Elektronais suzadintu atomu elektromagnetiné spinduliuoté.

Nagrinésime dvieju stadiju procesa, kai atomas suzadinamas elektronais ir registruojama spin-
duliuoté, kuri dar vadinama fluorescencija. Kadangi elektronu pluostelis pasizymi asine simetrija,
suzadintuy atomu busena buna iSrikiuota. Dél Sio rikiavimo fluorescencijos spinduliuoté biuna
poliarizuota, ir ji iSspinduliuojama asimetriskai.

Fluorescencijos spinduliuotés is Li, Na, K, Rb ir Cs atomu poliarizacija po np elektrono
suzadinimo i (n+1)s? lygmenis sutrikdytu bangy artinyje apskai¢iavo Pantangiwar ir Sriwastava,
[147] 1987 metais. Theodosiou [146] ir Grum-Grzhimailo ir kt. [143] teoriskai tyré tu paciy
buiseny rikiavima, atitinkamai Na, K, Rb ir Cs ir Na atomams.

Nagrinéjama, procesa galima uzraSyti Sitaip:
A(Oé()J()M()) + e(plml) — A*(Oéllel) + e(pgmg) — A(OéQJQMQ) + e(pgmg) + hu(éqkm). (1)
Kadangi tarpiné suzadinto atomo buisena nematuojama, Sio proceso diferencialini skerspjuvi

dvieju stadiju artinyje pagal 2.1.4 skirsnio metodika galima uzraSyti Sitaip:

d2U(Oé(]J0M0p1ml — OZlleQmQ — OZQJQMQéqk()l) _
dQ.dQY;

Z doi n, (wJoMop1mi — crJipama) dWi, v, (a1 J1 — aoJaMaégkor) @)
. a9 '

Ki1N,
Cia dQ, ir dQ ¢ Zymi atitinkamai iSsklaidyto elektrono ir fluorescencijos fotono erdvinius kampus,
o pati israiska (2) yra dvieju stadiju proceso skerspjuvio skleidimas multipoliais pagal suzadinto
atomo neregistruojamas tarpines biuisenas. Atomo suzadinimo diferencialinio skerspjtvio multi-
polio do®* /dS), israiska yra (4.51) sutrikdytu bangu artinyje ir (4.86) — Borno artinyje, o flu-
orescencijos diferencialinés tikimybés atskiro multipolinio skleidimo nari apraso (3.7) formule.
Kadangi (1) proceso diferencialinio skerspjuvio bendroji israiska bus naudojama atskiriems po-

liarizacijos atvejams apraSyti, patogumo délei jas perrasome, suvienodindami zyméjimus:

dog, N, (g JoMopimi — a1 Jipamsa)
dQ)

= 47C2K, + 1]'/? > B (Ko, Kj), K1, K}, K1, Ko, Kxg, Kso, K)
K7 K07 Kéu K)\la Ksl
K{, Ky, Kso
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5 Kv Kg K[ Ky Ky K[ K K|
Ny Nag Ny || No Ny N|| N N

= =

N(]?NéaN)\laNsl
N{vN)\ZaNs%N

K>\2 K 2 K/ * A~ A~ % T * K o ~
X l YR n, (P1) Y n, (B2) TREC (Jo, Jo, Mol Jo) Tafs (s, s,mo3)
Ny2 Ng N

XT]{ZS;(S, s,mql8) (3)

sutrikdytu bangu artinyje ir

dok, N, (aOJOM()q — a1Jh) . 4ko 1

BB (Ko, Ky, K1)

s, " kgt A T
KO Kt Kl K R )
T80 Jo, Jo, Mol JL VaArYE A
N()Zz:vt [ No Ne M 1 No' (o Jo, Mol Jo) Ko, (4) (4)

Borno artinyje. Spontaninio radiacinio Suolio tkimybés multipolionio skleidinio atskiras narys

yra:

dWr J1 — anJaMrék 1
KlNl(al 1 Q2J2M2¢q 01) = — Z A(KlaKrl’7K27k17kll)

dfly 2 K1 Ko ki kK,

K, K| Ko K A K P
x 3 TR (T, T, Myl Jo) TS5 ey K. qlkon). 5
N'NQ[NI Ny N Na (2, Joy Mol Jo) Ty (ks B alfen) ®)

Parametro B¢ (Kq, K}, K1, K|, Kx1, K1, Kx2, Ks2, K) yra (4.50), parametro B*P(Kq, K;, K1)
—(4.89) 0 A(K4, K/, Ko, k1, k}) — (3.8) israiskos. Dvieju stadiju proceso (1) diferencialinio sker-
spjuvio (2) israiska apraso visy procese dalyvaujanciy daleliu poliarizacija, ir reakcijos produktu
kampini pasiskirstyma. Ji yra labai bendra. Paprastai eksperimente dalis, o kartais ir visos
dalelés buna nepoliarizuotos. Tiems atvejams aprasyti galima taikyti paprastesnes formules,

kurias lengvai galima surasti i§ bendrosios formulés.

5.1.1 Atskiri atvejai sutrikdytu bangu artinyje.

Pradzioje surasime pacio papraséiausio proceso, t.y. fluorescencijos, iSspinduliuotos po nepoliar-

izuoto atomo suzadinimo nepoliarizuotais elektronais, pilnutineg tikimybe, kai iSsklaidyti elek-

tronai bei fluorescencijos poliarizacija neregistruojami. Paprastal matuojamas fluorescencijos
intensyvumas magiskuoju kampu (54° 44’). Siuo atveju reikia (2) israiska, vidurkinti atomo ir
zadinancio elektrono sukinio blisenu, atzvilgiu, sumuoti pagal atomo galinés biisenos ir iSsklaidyto
elektrono sukinio projekcijas bei integruoti elektrono ir iSspinduliuoto fotono kampais:

1

O'(Oé()J() — a1J1 — 042J2) = m
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d? M Moé k
% /dQe/de 3 o(agJoMop1my —>d0;21;;1£12);m2 — g JaMaégkor)

Mo, Mz,q,m1,m2

47C

2
= ————5°(0,0,0,0,0,0,0,0,0) > ———A(0,0,0,k, k
2(2J0—|—1) (7 ) ) ) ) ) ) ) ); 2k+1A(7 Y ) ) )

= O’em(aojo — a1J1) W(a1J1 — a2J2)7 (6)

kur o¢* (a9 Jy — a1.J1) — atomo suzadinimo elektronais pilnutinis skerspjuvis (4.52), o W (a1 J; —
agJo) — radiacinio suolio tarp aiJy ir aeJs lygmenuy pilnutiné tikimybeé (3.10).

Fluorescencijos spinduliuotés kampiniam pasiskirstymui dipoliniame artinyje (k; = k] = 1,

q = £1) po nepoliarizuoty atomuy suzadinimo nepoliarizuotais elektronais, kai issklaidyto elek-
trono ir atomo galiné busenos neregistruojamos, aprasyti gaunama Sitokia diferencialinio sker-
spjuvio formulé:

1
O’(CMQJQ — 041J1 — a2J2k01) = m

« /dQ Z d?a(apJoMop1mi — a1 Jipama — asJoMaékor) _
¢ dQ.dQy

Mo, Mz2,q,m1,m2

_ o(agdo — Z;Jl — aaJ) [1+ 8 Pa(cos 0)]. @

Cia laboratorinés koordinaéiu, sistemos z asis sutapatinta su zadinancio elektrono kryptimi, o
spinduliuoteés registracijos kampas 6 matuojamas nuo z asies. (7) formuléje 8 yra fluorescencijos

spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras
5 = AQO[, (8)

kur Ay — suzadinto atomo rikiavimo parametras (4.69), o « apibréztas (3.21) formule.
Zinant asimetrijos parametra, 3, galima lengvai surasti ir fluorescencijos spinduliuotés poliarizacija,,
kuri apibréziama (3.23)—(3.26) formulémis.

Diferencialinio skerspjuvio, aprasancio elektrono ir fluorescencijos fotono kampines koreliacijas

po nepoliarizuoty atomu suzadinimo nepoliarizuotais elektronais, formulei surasti reikia (2)
iSraiska, vidurkinti atomo ir elektrono sukinio busenu, sumuoti atomo galinés ir iSsklaidyto elek-
trono sukinio busenuy bei fluorescencijos poliarizacijos atzvilgiu. Gauname, kad Kg = Kg =
Ko =Ky =0, K), =K{, K\, = Ky =K ir K; = K], ir uzrasome §ia, iSraiska:

o(agJop1 — anJip2 — azJokor) _ 1
d0.dY; 5(2Jo + 1)

% Z d20'(050J0M0p1m1 — a1J1p2m2 — OéngMgéqkol) _ 4C
dQ.dQY; 200 + 1

Mo,M2,q,m1,m2
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X > 2K, 4+ 1]Y2B%(0, Ky, , K1, Ky, K1, 0, Kyg, 0, K, )A(K:, K1,0, k1, k)
K17K>\1,K>\2,K’,k1,k"1

X{ 47 ]1/2(_1)k1_1[k1 K} Kl] 5 [Kl K’ KMHKl Ky, KM}
2k1 +1 L =1 0 Jy xS LN NNy [N Ny, Ny

XY,y (ko1)Yr, ny, (P1)YE, Ny, (P2)- (9)
Sutapatinus laboratorinés koordinaciy sistemos z asi su zadinancio elektrono kryptimi, gau-
nama, kad Ny, = 0, nes p; kampai lygts nuliui. Irasius i (9) Y\, Ny, (0,0) israiska, ir apsiribojus

dipoliniu artiniu, gaunama paprastesné formulé:

dzo'(aojo — 041J1p2 — a2J2k01) _ 4C Z

_ 2K + 1
. dSY; (2Jo + 1)[27] /2 (K1 +1)

K17K>\17KA27K/
X‘Bem(ov K)\17K17 K)\zyK)\ly 07 K)\Qv 07 K)q)A(Kly K17 07 kl) kji)

Xll 1 KI]Z[Kl K’ KMHKl Ky, K,

Vi v (ko)Yi, -, (P2). (10
1 -1 0 N =N 0 [N —N; 0 ] a (R Vi, = (P2)— (10)

Ny

Fluorescencijos spinduliuotés magnetinis dichroizmas — tai spinduliavimo tikimybés priklau-

somybé nuo atomuy poliarizacijos. Jos iSraiska surandama (2) integruojant issklaidytu elektrony
kampu atzvilgiu, sumuojant atomo galinés busenos ir iSsklaidyto elektrono sukinio projekciju
atzvilgiu ir vidurkinant zadinancio elektrono sukinio busenu atzvilgiu. Sutapatinus koordinaciy
sistemos z a$i su zadinancio elektrono judéjimo kryptimi gauname, kad Ky = Kgo = Ky =
K{=0,K\,, =K), Kij=K=K/, Ny, =01ir

dU(Oé(]JoM(] —a1J1 — a2<]2k01)

a9
_ l/dQe/ Z d2a(a0J0M0p1m1 — a1J1p2m2 — agnggéqk()l)
2 My s ma dQ.dSdy
Ky K K
=2r ) O TA 2R+ 1B (Ko, Ko, K1, 0, K, 0,0,0, Ky )
K ko kN L No 0 No
21,K0,K1,No

1

D ST A(KL K10,k K )T (kK qlko)

* T 1 —
< T (Jo, Jo, Mo Jo) {—%(—1)[{1 A
Kk

(11)
Sia israiska, suintegravus visais kampais, spinduliuotés i§ atomu, suzadintu elektronais,
tikimybé atrodo Sitaip:

O'(Oé()JOMO — 041J1 — CMQJQMQ)
Q5

d
O’(CMQJQMQ — 041J1 — CMQJQ) = /de

2Ky +1

= W(ari = azp)(2rC) Y _(—1)7~Motho 2Jo +1

1/2
:| Bem(Ko,Ko,Ko,O,Ko,0,0,0,K(])
Ko
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[ Jo Jo Ko

P 0 12
e o ] i (003 0.) (12)

Cia Ky = K);. Matome, kad dichroizma, lemia pirmasis procesas. Kampas 64 matuojamas nuo

zadinancio elektrono judéjimo krypties.

5.1.2 Atskiri atvejai Borno artinyje.

Proceso (1) pilnutinio skerspjuvio Borno artinyje israiskai surasti reikia (2) formule, i kuria

irasomos (4) ir (5) iSraiskos, vidurkinti atomo pradinés ir sumuoti galinés buiseny projekciju M

ir Mo atzvilgiu, integruoti iSsklaidyto elektrono ir fluorescencijos spinduliuotés kampu atzvilgiu:

2 M, Msk
/dQ /ng Z dO‘(OéoJo 0 — a1Jiq = asJo Mo 01)

o(apJy = ar1J; — agda) = dQ,d2s
q

2Jp+1 Mo Mo

= O’(CMQJQ — 041J1) W(Oéljl — CMQJQ). (13)

Cia o(agJy — a1Jy) — pilnutinis atomy suzadinimo elektronais skerspjavis (4.97), o W(a1J; —
agJs) — suzadinto atomo spontaninio Suolio pilnutiné tikimybé (3.10).
Fluorescencijos spinduliuotés is nepoliarizuotais elektronais suzadintu nepoliarizuotuy atomu,

kai issklaidyti elektronai ir atomai galinéje blisenoje neregistruojami, kampinio pasiskirstymo asimetrija,

aprasancia, formule galima uzraSyti Sitaip:

dU(Oé(]J(] — a1 — Oéngk()l) . 1 /dQ / Z Ao OZ(]J(]M(] — a1Jiq — OéQJQMgkOl)
dQy B 2Jo+ 1 Mo M qudQQ
O'(OéoJo — OélJl — OéQJQ)
= 1 P 14
. 1+ 3Py(cos B)]. (1)
kur
5 = Aga. (15)

Cia Ay — suzadinto atomo rikiavimo parametras (4.107), o « israiska priklauso nuo fluores-
cencijos spinduliuotés poliarizacijos. Kai spinduliuoté poliarizuota tiesiskai, a yra (3.20), o
nepoliarizuotos ir apskritimiskai poliarizuotos spinduliuotés atveju — (3.21) formuleés.

Jeigu atomo pradiné busena poliarizuota, tuomet fluorescencijos kampini pasiskirstyma,

aprasantis skerspjuvis igyja Sitokia iSraiska:

do (OZ(]J(]M(] — a1 — OZQJQk(]l /dQ /Z d%c OZ(]J(]M(] — a1Jiq — OéQJQMQkOl)
Qs d2,d2;

4 Qmauxd N
Ty / dewB(KoK)TN(JO,JO,MOUO) = A, K, 0, BTy (i, B, Mkon)

60 K Nk'l k/ min q
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2

== BEB(R)AGK, K0, K (—1) M =il

& KNk k| [(2J0 + 1)(2k1 + 1)]1/2
Jo Jo K ||k Kk K
% Y 0 ) Y - 0 ’ . 16
[Mo — M, O][)\ )\ 0 Kn(0a,04)Yi-N(02, $2) (16)

Atomo pilnutini judéjimo kiekio momenta, nukreipus sklaidomojo elektrono kryptimi (64 =

pa =0, N=0, My=Jy), (16) pereina i Sitokia formule:

do(aoJoMo — arJi — agokor) _ 2w

S BB(K)A(K,K,0, ki, K;)(—1)" >

dsds 0 Kok b,
2K +1 Jo Jo K ||k k K
x Py (cos 69). 17
[(2J0 4+ 1)(2k1 + 1)]1/2 [ Jo —Jo 0 ] l A —x 0 K (cos 62) (17)

UzraSysime fluorescencijos spinduliuotés dipoliniame artinyje magnetinio dichroizmo laipsnio

iSraiska:
Ay
kur
Jo Jo 1][1 1 1
Ay =3B*B(1)A(1,1,0,1,1 P, 65), 19
1 (1)A( )lJo —J00H1—1011(6082) (19)
Ay = 3B*B(0).4(0,0,0,1 1);
2T T T2, + 1)]12
Jo Jo 2][1 1 2
+5B°B(2)A(2,2,0,1,1 Py(cos 65). 20
(2)A( )lJo _J00H1_10]2(0082) (20)

Matome, kad fluorescencijos spinduliuotés dipoliniame artinyje kampinio pasiskirstymo ir
magnetinio dichroizmo atveju, i$ visu suzadinto atomo tarpinés biisenos multipoliu, duoda indélj

tiktai K = 0,1,2. Aukstesni multipoliai nepasireiskia.

5.1.3 Programos ir taikymo pavyzdziai.

5.1.1 ir 5.1.2 skyreliuose aprasytus parametrus skai¢iuoja programos, kuriu blokinés schemos
pavaizduotos 39 ir 40 pav. Sutrikdytu bangu artiniui skirta 39 pav., o Borno — 40 pav. pavaiz-
duota programa. Kadangi paprogramiu pavadinimai ir paskirtis daugeliu atveju sutampa, abi
programas aptarsime kartu. Ankstesniuose skyriuje aprasytu paprogramiu neaiskinsime.
Paprogramé SIGMAT skai¢iuoja pilnutini suzadinimo skerspjuvi pagal formules (4.52) ir
(4.97) atitinkamai sutrikdyty bangu ir Borno artiniuose.
Paprogramé ALIGN skai¢iuoja suzadinto atomo rikiavimo parametrus Ag pagal formules

(4.69) ir (4.107) atitinkamai sutrikdytu bangu ir Borno artiniuose.

176



Main Program pol-DW

SIGMAT ALIGN FLUOR | |[KAMPIN| | DICRO

Nl

BEXB W6JA CLGI1B

NS

TRIK ARGAMA W9J

/ ! A

COULGA DELTA FAKR DELTA2

v

39 pav. Poliarizacijos parametru skaic¢iavimo sutrikdytu bangu artinyje programos blokiné

schema

Paprogramé FLUOR skai¢iuoja fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrus
pagal formules (8) ir (15) atitinkamai sutrikdytu bangu ir Borno artiniuose.

Paprogramé KAMPIN skaic¢iuoja iSsklaidyto elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos
parametrus pagal formules (4.59) sutrikdyty bangu artinyje.

Paprogramé DICRO skai¢iuoja poliarizuoty atomu suzadinimo nepoliarizuotais elektronais
pilnutinio skerspjuvio magnetinio dichroizmo laipsni pagal formules (4.18) ir (4.100) atitinkamai
sutrikdytu bangu ir Borno artiniuose.

Paprogramé BEXB skai¢iuoja dydzius B ir B*5 pagal formules (4.50) ir (4.89) atitinkamai
sutrikdytu bangu ir Borno artiniuose.

Paprogramés ARGAMA ir COULGA skaiciuoja sklaidos kulonineg faze (2.49), o TRIK nus-
tato, ar galioja trikampio salyga.

Sios programos panaudotos H suolio 1s—2p 2P3/2, Na suolio 2p®3s 281/2 —2p°3s? 2P3/2 ir K
Suolio 3p%4s 28, /2 —3p°4s? 2P, /2 rikiavimo ir fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos
parametrams apskaic¢iuoti. Ju priklausomybé nuo zadinanc¢io elektrono energijos pavaizduota

41-44 pav.
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Main Program pol-Born

SIGMAT ALIGN FLUOR DICRO
BEXB CLGI1B
/ v
WOlI W6JA
\ / v

A4

DELTA

FAKR |+—| DELTA2

40 pav. Poliarizacijos parametry skaic¢iavimo Borno artinyje programos blokiné schema

0.0
-0.2
€
¢ -04
2 0.4
c
2
<
-0.6 .
/ L - Na DW
0.8 J/ N R Na PWB .
s e
1.0 T L L L L PR L L
30 50 100 200 300
Energy, eV

41 pav. Suzadintu Na i 2p®3s? 2P3/2 ir K i 3p°4s? 2P3/2 buisena rikiavimo parametras, ap-
skaiciuotas sutrikdytu bangu ir Borno artiniuose. Taskais pazymeétos experimentinés vertes,

paimtos i§ [143] darbo.
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5.2  Autojonizacijos ir Auger elektronai iS elektronais suzadintuy atomu

Dvieju stadiju artinyje Auger elektrony iSspinduliavimo propesa po atomu suzadinimo elek-

tronais galima uzrasyti Sitaip:

A(agJoMo)+e™ (po,mo) — Alar JiMi)+e™ (p1,m1) — At (agJoMa)+e™ (pa,ma)+e (P2, ma).
(21)
Cia pg, mg ir p1,m; yra zadinanéio ir issklaidyto elektrono judéjimo kiekiai ir ju sukinio pro-
jekcijos. Atitinkami Auger elektrono parametrai pazyméti A raide.
Kadangi suzadinto atomo pilnutinio judéjimo kiekio momento projekcija nematuojams, (21)
proceso skerspjuvi dvieju stadiju artinyje pagal 2.1.4 skirsnio metodika, galima uzraSyti tarpineés
biisenos skleidinio multipoliais pavidalu:

d?o(agJoMop1mi — a1 Jipama — agJaMapama) _
dQ.dS) 4

do§? n, (o JoMopimy — arJipams) dWi y (11 — agJaMapa)
dQ. dQ 4

=2

K1Ny

. (22)

Cia pirmasis narys apraso atomo suzadinima, elektronais. Jo israiska priklauso nuo to, ar bus
naudojamas Borno (4.86), ar iskraipytu bangu artinys (4.51). Antrasis narys apraso Auger ar
autojonizacijos elektrony isspinduliavimo tikimybe, uzrasoma (3.52) ir (3.3.2.1) formulémis.
(21) formulé yra bendra ir apraso daleliu, poliarizacijos, kampinio pasiskirstymo bei kampinés
koreliacijos tarp iSsklaidyto ir Auger elektronu atveji. IS jos galima iSvesti daug formuliu, tin-
kanciu, paprasteniems arvejams. Pats paprasciausias atvejis yra nepoliarizuoto atomo suzadinimas

nepoliarizuotas elektronais, kai issklaidytas ir Auger elekytronai neregistruojami. Pilnutiné tokio

proceso tikimybé yra:

1
O'(Oé()J() — a1J1 — 042J2) = m

% /dQe/dQA Z dQO'(OZOJOMOPI’mfl %gglzJ;gimg — agJoMapamy)

Mo, M2,m1,m2,ma
_ 4nC
2200+ 1)

= O'ex(Oé(]J(] — ()élJl) WA(Oqu — OéQJg), (23)

B%(0,0,0,0,0,0,0,0,0)4r.A%(0,0,0,0,0)

kur W4 (a1.J; — agJy) yra autojoziacijos tikimybé. Irase A44(0,0,0,0,0) israiska (3.52), gau-

name gerai pazistama, autojonizacijos tikimybés formule:

WA(Oqu — a2J2) =27 Z ’<042J2HHHCM1J1>‘2. (24)
A1,01
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Auger elektronu is suzadinty elektronais nepoliarizuoty atomu kampini pasiskirstyma, iSkraipytu

bangu artinyje apraso Sitokia formulé:

dO’(a()JQ — 041J1 — angpA)

dQ 4
_ 1 Z 40 d?c(apJoMop1mi — a1 Jipama — asJaMapama)
2200 +1) 4y apy o e c dQedQ
4 2
= L Z Bem(())K)K)Ova 07 0707K)AG(K7 07K707K)YI§N(]§1) YKN(ﬁA) (25)
2(2J0 + 1)61 KN

Kai Auger elektrono kampas matuojamas nuo zadinancio elektrono krypties, Auger elektronuy
i§ suzadintuy, elektronais nepoliarizuotu, atomu kampini pasiskirstyma, aprasSanti skerpjuvi gal-

ima uzrasyti Sitokiu pavidalu:

dO’(OzoJo — a1J1 — angpA)

N =o(apJo > anJh — agds) [1+ KZ Bk Px(cosb,)|,  (26)
>0
kur
Br = Agaiy. (27)
Cia,
Ao — (2K +1)B*(0, K, K,0, K,0,0,0, K) (28)
K= B¢%(0,0,0,0,0,0,0,0,0)
yra nepoliarizuotais elektronais suzadinto nepoliarizuoto atomo rikiavimo parametras, o
2K +1)A%(K,0,K,0, K
a?(:( +)A(7777) (29)

A44(0,0,0,0,0)

vadinamas Auger elektronu kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametru.

5.3 Rezonansiné fotonu sklaida

Atomai fotonus gali sklaidyti tampriai ir netampriai. Pirmuoju atveju turime Reléjaus, o
antruoju — Komptono ir rezonansine fotonuy sklaida [174]. Reléjau ir komptono pilnutinius
ir difrencialinius sklaidos skerspjuvius ivairiems atomams ir jonams taip pat skai¢iavo Kupli-
auskiené ir kt. [175, 176]. Kai fotono energija artima energiju skirtumui tarp atomo kokiu nors
diskretiniuy busenu, atomas sugeria fotona ir pereina i suzadinta busena. Kadangi jo naujoji
biisena néra stabili, po kurio laiko, jis pereina i zemesne bisena, iSspinduliuvodamas ilgesnio ar
trumpesnio, jei atomo pradiné busena buvo suzadinta, bangos ilgio fotona. Pastarasis procesas

vadinamas rezonansine nekoherentine sklaida.
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Poliarizacijos pasireiskima, tiriant gama spinduliuotés pernaSa medziagoje, tyré Fernadez
ir kt. [177]. Dalinai poliarizuotos $viesos sklaida orientuotais ir isrikiuotais atomais tyré
Agre [178, 179], naudodamas tankio matricos formalizma. Khoperskii ir kt. [180] nagrinéjo,
kaip pasikei¢ia nepoliarizuotais atomais nekoherentiskai iSsklaidytos nepoliarizuotos Rentgeno
spinduliuotés diferencialinis skerspjuvis, kai atsizvelgiama i Auger elektrony isspinduliavimo
galimybe.

Rezonansinés fotonuy sklaidos atomais procesa galima uzraSyti Sitaip:
hu(éqkl) + A(CYlJlMl) — A(OéQJQ) — A(OéngMg) + hl/(éq/kg). (30)
Si procesa nagrinésime dvieju stadiju artinyje. Pagal 2.1.4 skirsnio metodika, (30) proceso

diferencialinio skerspjuvio iSraiska, galima uzrasyti Sitaip:

dU(OlelMlqul — agJy — angMgéqug)
dQ

AW, N, (9 Jo = a3 J3Maéyks)

= Z WKQ,NQ(CMlJlMl&]kl —)CMQJQ) a0

Ka,N2

. (31)

Pirmojo (31) nario Wi, n,(a1J1 Miéky — agJa) iSraiSka yra (2.27), o antrojo nario — (3.7). Tai
— pati bendriausia formulé, aprasanti atveji, kai atomas ir fotonas pradinéje busenoje yra poliar-
izuoti, o detektorius jautrus atomo ir fotono galinéje buisenoje poliarizacijai. Labai daznai atomai
buna nepoliarizuoti, o detektoriai nejautrus atomo ar fotono poliarizacijai. Tokiais atvejais pato-
giau naudoti formules, aprasanc¢ias konkretaus eksperimento salygas. Surasime paprastesnes
iSraiskas atskiriems poliarizacijos atvejams. Formuliy iSvedimui palengvinti ir Zzyméjimams su-

vienodinti perrasysime (2.27) ir (3.7) formules:

Wion, (a1 i Miégko — o) =21 Y /2Ky + 1B (K1, Ky, Ko, k, k')

K1,Kr kK’
KlKerl*K S\ K (g 1) i
X Tyt (J, Ju, Ma| )T (kK qlko), (32)
NLZNTJ Ny N, No | ™ e
Ji K1 N
B (Ky, K, Ko,k k') = (a2 12]|QP||a1 J1 ) (a2 || Q¥ 1) kK, K
Jo Ko Jo
[(2J1 + 1)(2J5 + 1)(2k + 1)(2K5 + 1)]/2. (33)
dWT Jo = asJ3Msé, k 1
o l0ade 0 ool Mibulkor) - LS s, K Ky ko )
T K1 Ks ko k)
K, K. Ky e .
x > [N NN ]TJI\/{;(J&J&M?,U?,) Ty " (k2, k3, g2l koz), (34)
N/,N3 2 r 3
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A(Ko, K}, K3, k1, k) = (a3 J3]|Q"2)||az Jo) (a3 J5]| Q2 ||z J2)*

Jo Ko J
(2K2 +1)(2J3 +1)(2k2 + 1)1/ k2 K? /j (35)
(2J3 +1)(2K3 + 1) s K. K, o}
J3 K3 J3

Reikia atkreipti démesi, kad fotono energija submatricinio elemento (o/J’ HQ(k)HaJ ) israiskoje
sugerties atveju yra E*~1/2 o spontaninés emisijos — E¥t1/2,

Nepoliarizuoty, fotonu rezonansinés sklaidos nepoliarizuotais atomais, kai detektorius nejautrus

issklaidytu fotonu poliarizacijai, skerpsjuvio israiska yra:

1 d JiMyégk J: J3M3é  k
U(aljl — agdy — ang) = Z /dQ 0(0[1 1M1€qKy — o = a3J3lM3€Eq 2)
2J +1 M , a0
1,M3,q,q
272 1 2
= ' k,k A" ko, k
= Wabs(OélJl — agJe) - W (g Js — azJs). (36)

cia W% (g J; — aaJy) Zymi absorbcijos, o W™ (agJy — a3.J3) — spontaninés emisijos tikimybes.

Rezonansiskai issklaidytos spinduliuotés nepoliarizuotais atomais kampini pasiskirstyma, apra-

Santi skerpjuvio formulé gaunama sumuojant (31) atomo galinés ir vidurkinat pradinés buseny

atzvilgiu:

dU(OélJlqul — aoJy — Oéngéqlkg) 1 Z dU(OlelMléqkl — oy — ()43J3M3€q/k2)

dQ) 2J1+1 My dQ)

(37)
Sumavimo rezultatas yra K1 = N3 = K3 = N3 = 0. Irasome §ias reiksmes i atskirus (31) narius

ir gauname iSraiskas:

2 2
Wiyn, (a1 J1€gko = anda) = T B(0,K,, Ko, k, k') [2K> + 1]'/2
21 +1 K Ny k!
e M2 Lk K OK
X —k-t " Y, 0o, 0)d (K2, K, )8(Ny, N,.), 38
i) GV Y 000 K80, ), (38)
dWIQzNQ (042J2 — 053J3€q2k02) _ i Z A(KQ, K;,, 0, k27 ké)(—l)ké_l+K2_N2
ds) 2m ,
K1,N. koK,
4 20 ky ky K
X " Yir v (0, 0)6(Ky, KL)§(Ny, N). 39
[(2}{2 F1)(2ky + 1)] l ¢ —q¢ o | B O K)o, ). (39)
Matome, kad K, = Ko = K| ir N, = Ny = —N]. Parinke laboratoring z asi, sutampancia su

sklaidomos spinduliuotés kryptimi (6y = ¢9 = 0), galime uzrasyti galutine rezonansinés sklaidos

skerspjtvio iSraiska:
dO’(Oé1J1€q — a2J2 — agjgéq/kg)
dQ
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A 2J1+1k,k’ 2k+1 qg —q O

2 1/2 , IK
e BT(o,KT,KT,k,m(—l)’f—q[k g ”

1 I k2 k2 KT
B —— KT’7KT707k 7k/ _1 k2 quKT P ) 6
’ LZ;; ENGITE A 2 h2)(=1) ¢ —q 0 i cont?)
g
_ o(arJy — agJs — azJs) 1+ Z Bk, Pk, cos(@)} . (40)
47
K,>0
Cia
kur
/ k k/ KT’
ZM,{%H] B0, K, K, k,k')(—1) qlq ¢ 0 1

A = (42)

Sp(=1)k= quT’(O 0,0,k k) ’
apraso spinduliuote suzadintu, atomu poliarizacija. Kai K yra nelyginis, turime orientacija, o

kai K yra lyginis, — rikiavima. Antrasis parametras

B 1/2
oty @2+ 17" [

/

/ / kQ k/ K
ky—q'+ K, 2 r
A(E, Ky, 0,k k) (—1)R0+ [q _q, ]

ag = (43)

ks 77 A0, 0,0, Ky, ko)

aprago issklaidytos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrija,. Sios iSraiskos supaprastéja,

kai spinduliuoté aprasoma dipoliniame artinyje. Tuomet k =k =1, K = 0,1,2, o (42) ir (43)

pavirsta i
1 1 K
A = (2K +1)V3 [ . ] B(0,K,K,1,1)/B"(0,0,0,1,1), (44)
qg —q
k1 1 K
= (2J2 +1)V3(-1) / o A(K,K,0,1,1)/.A(0,0,0,1,1). (45)
qg —q

Konkre¢ioms K reik§méms apskritiminés poliarizacijos spinduliuotés atveju (44) ir (45) yra:

Ay = % B(0,1,1,1,1)/B"(0,0,0,1, 1), (46)

a1 = —/3/2(2J2 + 1)1 A(1,1,0,1,1)/.A4(0,0,0, 1, 1), (47)
As = 5y/1/2) B7(0,2,2,1,1)/87(0,0,0,1,1), (48)

az = /1/2(20 +1) A(2,2,0,1,1)/.4(0,0,0,1,1). (49)

Tuo atveju, kai sklaidoma nepoliarizuota spinduliuote, ji vaizduojama lygiu daliu kairineés

ir deSininés apskritiminés poliarizacijos spinduliuo¢iy suma. I§ ¢ia seka, kad K gali igyti tiktai
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lygines reikSmes, t.y. suzadinti atomai gali buti tiktai iSrikiuoti. Taigi sklaidomos nepliarizuotos
dipolinés spinduliuotés atveju issklaidytos spinduliuotés kampiniam pasiskirstymui tinka (48)
ir (49) formulés. IS ju matyti, kad issklaidyta spinduliuoté bus poliarizuota, o jos kampinis
pasiskirstymas bus asimetrinis.

Kai atomas suzadinamas i busena su vakansija vidiniuose sluoksniuose, i zemesne busena jis
gali pereiti iSspinduliuvodamas Auger elektrona. Skai¢iuojant fotonu rezonansinés nekoherentinés

sklaidos skerspjuvi, $io proceso poveikis gali biti zymus, todeél i ji reikia atsizvelgti [180].

5.4 Autojonizacijos ir Auger elektronai iS atomu, suzadintu spinduliuote

Kai spinduliuoté suzadina elektrona is vidiniy sluoksniu, atomas gali pereiti i zemesne biisena

ne tiktai iSspinduliuodamas fotona,, bet ir elektrona:
hu(éqkl) + A(allel) — A*(OéQJQ) — A(agngg) +e (pm) (50)

Sio proceso pasekoje atsiranda jonas ir laisvas elektronas. Jeigu suzadinto atomo lygmens plotis
daug mazesnis uz atstuma, tarp smulkiosios sandaros lygmenu, (50) procesa galima nagrinéti
dvieju stadiju artinyje. Tuomet pagal 2.1.4 skirsnio rekomendacijas, (50) skerspjuvi galima

uzrasSyti tarpinés busenos, kuri néra stebima, skleidinio multipoliais pavidalu:

dO’(Oélleléqkl — Qf2J2 — a3J3M3pm)
d§2

dWII?QNz (a2J2 — a3J3M3pm)
ds) ’

= Z WKQNQ(OélJlMlqul —>042J2)
K2,N2

(51)

(51) israiskos pirmasis narys yra atomo suzadinimo spinduliuote tikimybé (32), o antrasis —

Auger suolio diferencialiné tikimybé (3.52). Ja perrasome, norédami suvienodinti Zyméjimus:

Wikpoloale 2 ORMPI) 5 (i, 1y K K K) Y [ W a ]
ds2 K,K3,K),Ks N,N3,Ny,Ns N>‘ Ns N
Ky K K S .
X 3 2 T]{/ig(Jg,Jg,Mg‘Jg) T][V{SS(S,S,m’S) V47TYKANA(97¢)7 (52)
N3 N N,

A (Ka, K3, Ky, K, K) = > lasdsedi () o[ H |z J2) (s Jaeda(j2) Jo| | H|| oz J2)*

A1,J1,A2,72

% [(2A1 + 1)(2Ag + 1)(2J2 + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)(2J5 + 1)(2s 4 1)(2K + 1)]*/2

N =

J: i1 J A s ]
2 (7'1 2 2 J2 R NN K

X Jg J2 J2 K)\ KS K (—1) 2 0 0 0 . (53)
K3 K K Al s h
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(51) israiska apraso atsizvelgimo i visy procese dalyvaujanciy daleliy poliarizacija, pati
bendriausia atveji. Dazniausiai eksperimente atomai ar spinduliuoté buna nepoliarizuoti, o
detektoriai nejautris elektrono sukinio ar jono pilnutinio judéjimo kiekio momento krypciai.
Todél reikalingos formulés, tinkané¢ios paprastesniems poliarizacijos atvejams. Surasime jas.

Nepoliarizuoto atomo suzadinimo nepoliarizuota spinduliuote, kai elektronai ir jonai nereg-

istruojami, skerspjuvio iSraiska galima surasti sumuojant (51) jono ir Auger elektrono bei jo

sukinio buisenu, vidurkinat atomo biiseny ir integruojant elektrono kampu atzvilgiu:

1 do(ayJy Miék Jo M. J3 M.
o(arJi = asJy — azJs) = > /dQ alor/iMhégk — asJaMy — azJsMspm)

271 +1 Mi,M3z,q,m di

_ 272
2]+ 1

1 T a
> T B7(0,0,0, , k)(47).A%(0,0,0,0,0)

= Wabs(()élJl — CYQJQ) . WA(OQJQ — 043J3). (54)
Cia Ws(q1J; — asJy) yra fotono absorbcijos, o WA(ang — agJ3) — Auger Suolio arba
autojonizacijos tikimybés.

Auger elektronu i§ suzadintu spinduliuote nepoliarizuotu atomu kampini pasiskirstyma,

apraso formulé:

da(qul — OZQJQ — Oéngp) . 1 Z dO‘(OélJlMléqkl — OZQJQMQ — OéngMgpm)
dQ _2J1+1M1M3qm dQ
272 2K, +1 1) - kK K, ,
- "0, Ky, K, k, oK, + 1

O’(a1J1 — a2J2 — 043J3)

xAY(K,,0,K,,0,K,)Pk, (cosf) = 1
T

1+ Z Bk, Pk, (cos )
K,->0,lygin.

(55)
Cia i (51) buvo jrasyta K1 = K3 = Ky =0, K = K, = K = K,, o laboratoriné z asis parinkta
lygiagreti spinduliuotés sklidimo krypciai. Indéli duoda tiktai lyginiai skleidimo busenu multi-
poliais nariai, nepriklausomai ar spinduliuoté poliarizuota tiesiskai, ar apskritimigkai, nes Auger
elektronams nelygts nuliui tiktai K lyginiai nariai. Auger elektronu kampinio pasiskirstymo

asimetrijos parametras
Bk, = Ak, ak,, (56)

kur Ak, yra suzadinto atomo rikiavimo parametras (2.35), o —
ax, = 2K, + LAY(K,,0, K,,0, K,)/.A%0,0,0,0,0). (57)

Dipolinés spinduliuotés atveju K, = 2.
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5.5 Jonizuotu elektronais atomu elektromagnetiné spinduliuoté

Dvieju, stadiju artinyje nagrinéjamas poliarizuotais elektronais jonizuotu poliarizuotu atomuy
elektromagnetinés spinduliuotés vyksmas. Sakysime, kad jonizuojantys elektronai néra tiek léti,

kad galima naudoti sutrikdytu bangu artini. Ji galima uzraSyti Sitaip:

A(aq 1 M) + e (pomo) — AT (aadaMs) + e~ (pama) + e~ (p1ma)
— At (a3 J3M3) + e (pama) + e~ (p1ma) + hv(kog). (58)

Paprastai pirmojoje (58) vyksmo stadijoje jonizuoto atomo poliarizacijos busena neregistruo-
jama, todél pagal 2.1.4 skirsnio metodika, Siu busenu atzvilgiu yra sumuojama. Daug patogiau

(58) vyksmo skerspjuvi uzrasyti tarpinés busenos skleidiniu multipoliais

daio™ (g Ji Mipomg — aoJapimipams — azJsMségko) _
dEQdQldQQkoO

Z d30'%?2nN2 (Oéllelpomo — angplmlpgmg) dWIr{gNg (a2J2 — OéngMgéqko)

dEQdQldQQ koO ' (59)

Ko N>
Cia d€ ir dQ Zymi atitinkamai issklaidyto ir atplésto elektronu, o dQ — fluorescencijos fotono
erdvinius kampus, o pati iSraiska (59) yra dvieju stadiju proceso skerspjuvio skleidimas multipo-
liais pagal jonizuoto atomo neregistruojamas tarpines biisenas. Atomo jonizacijos diferencialinio

jon

skerspjuvio multipolio d3aK2 No /dead)1dS)s iSraiska sutrikdyty bangu artinyje yra

oy, (a1 J1 Mipomo — agJopamapimi)

= Co(4m)*? 2K, + 1]1/2
dEQdQldQQ 02( 7T) [ 2+ ]

X Z Bjon(K()?K(/]vK7K)\07K807K27K/7K>\17K517K{7K)\27K527Ké)
K7K07K67K)\07K807K/7
Ki, K5, K1, K1, Ko, Ko
5 Ko Ko K[ Ko Ky K[ K K K
No No N || No N N|| N N N
N7N07N(/)7N)\07N807N/
NinéyN)\lyNslyN)\ZyNﬂ

lKg K/ K'HIQ1 Kq K{HKAZ Ko K
X

Y* ~ Y ~
Né N{ N’ Ny1  Ngi N{ Nyy Ny Né] KAONAO(pO) K)\an(pl)

XY \oag (B2) Tan® (J1, Ju, Ml J1) TRE (s, 5,mq|3)
X Tt (s, 5,m1]3) T 2(s, s,mal3). (60)

Fluorescencijos diferencialinés tikimybés atskiro multipolinio skleidimo narj apraso (3.7) formule.
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Daznai eksperimentuose tiriami nepoliarizuoti atomai, kurie jonizuojami nepoliarizuotais
elektronais, o issklaidyto ir atpléSto elektronu bei jonizuoto atomo poliarizacijos neregistruo-
jamos. Tuomet (60) ir (3.7) iSraiskos supaprastéja, nes Ko = Ky = K1 = Kg = 0, K), =
K\ =K, K), = K{, K\, = Kj:

d30§?:zv2 (a1J1po — a2.J2p2p1) _ Cy(4m)3/2 2K, + 1]1/2
dead1dS29 2(2J1 + 1)

X Z Bjon(07K)\oaK)\oaK)\oyoaK27K/7K)\17O7K)\17K>\2’0’K>‘2)
Ky, K", Ky, K,

Ky K{ Ky || Ex Ky K. 5 )
y Z [ 2 1 0][ 2 1 YKAONAO(pO) YKAlN,\l(pl)

Mg NN Ny, L N2 NTNog [ [ Ny, Ny N
XYk, Ny, (D2), (61)
AW, n, (a2 s — azJzgko) 1 Z [ A 1/2
dQo) C2m(2Jp + 1) S L(2k 4+ 1)(2K, + 1)
kK K A
x (—1)fem et l 02 ] A"(Ka, K30, k, k') Yic,— v, (ko). (62)
qa —q
Kai N2 = 0,
AW o(az s = azJziko) 1 (1)t [ 1 ]1/2
dQo) C2m(20 1) 2k +1
A ¢
x [ 02 ] A" (K, Ky, 0, k, k') Py, (cos O, ). (63)
a —q

Atskiriems atvejams nagrinéti patogu naudoti (61) ir (62) formules.

5.5.1 Nepoliarizuotuy atomu, jonizuotu nepoliarizuotais elektronais, elektromag-

netiné spinduliuoté

Nepoliarizuoty atomu, jonizuotu nepoliarizuotais elektronais fluorescencijos pilnutinis sker-

spjuvis, kai i8sklaidyti ir atplésti elektronai neregistruojami, turi sitoki pavidala:

1
0(0[1J1 — OéQJQ — Oéng) = m/d52/d91/d92

X /ko 3 d*o (a1 1 Mipomg — agJopimipame — azJzMzégko)
0
M1,M3,mp,m1,msa dstQldQ2ko0
= Jjon(alJl — ag o)W (g dy — azJs3). (64)
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5.5.2 Nepoliarizuoty atomu, jonizuotu nepoliarizuotais elektronais, elektromag-

netinés spinduliuotés kampinis pasiskirstymas

Siuo atveju patogu naudoti (61) ir (62) formules:

dO’(Oélleo — OZQJQ — angquo) . 1
d€, 2(2J1 + 1)
d*o (a1 Ji Mipomo — asJapimipams — asJsMsé ko)
Q Q g
x / d@/ d 1/ (DD de2d 0 d0d 0

My ,Ms,mo,m1,m2

dWIr{gNg (a2J2 — agjgéqko)

jon
= > oW, (e Jipo = ) . (65)
o, e A,
Cia
; Coldm (2K, 4 1)]1/2 R
on o 2“2 2 *
xB17"(0, Ky, K2, K3, 0, K>3,0,0,0,0,0,0,0), (66)

o antrasis narys uzrasomas (62) formule.
Pasirinkus z asi lygiagreCiai pg krypciai, fluorescencijos spinduliuotés kampas matuojamas
nuo po krypties, o Yz, n,(0,0) = [(2K2 + 1)/4x]"/26(Ny,0). Tuomet

oro(ardi — andy) = (4m) 20, 1 1) B0, Ky, Ky, Ko,0, K5,0,0,0,0,0,0,0), (67)

o fluorescencijos kampinj pasiskirstyma apraso (63) formulé. Belieka uzrasyti nepoliarizuoty
atomu, jonizuotu nepoliarizuotais elektronais, elektromagnetinés spinduliuotés kampini pasiskirstyma,

apraSancio diferencialinio skerspjuvio iSraiska:

da(qul — OZQJQ — Oéngk(]) Ujon(Oqu — OéQJQ) WT(C)ZQJQ — Oéng)
= 1 P
Ay (4r)? A + %5 K2 Pica(cos0) |
(68)
kur
ﬁKQ = OszAKQ. (69)

Cia Ak, yra nepoliarizuotais elektronais jonizuoto nepoliarizuoto atomo rikiavimo parametras

A _ (22 +1) [ des(0, Ky, Ky, K3, 0, 552,0,0,0,0,0,0,0,0) 70)
K [ de;B7°7(0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0) ’

ag, — fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras

k kK K
2 ] A"(Ky, Kg,0,k, k')

. 1/2
g (—1)F2tE q[wlﬂ] [q g

e = (—1)K2 5L A7(0,0,0, k, k)
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5.5.3 Kampiné koreliacija tarp fluorescencijos spinduliuotés ir atpléstojo elektrono

po nepoliarizuotu atomu, jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

Siuo atveju vienas i§ galinés buisenos elektrony neregistruojamas. Sakysime, kad jis yra greitasis

elektronas p;. Tuomet diferencialinio skerspjuvio iSraiskai surasti patogiau naudoti (61) ir (62)

formules:
d?’a(aljlpo — 042J2p2 — a3J3€qk0) . 1
dQEQdQQkoO N 2(2J1 + 1)
dio (a1 Ji Mipomo — asJapimipems — azJsMségko)
x [ dfy >
dEQdQldQQkoO

My, Mz,mo,m1,m2

d20’}(?;N2 (alleO — O42J2p2) dWIT(QNQ (042,]2 — angéqko)

= . (72)
K§V2 dQead )y A,
Sios formulés antrojo nario israiska yra (62), o pirmojo nario (Ky, =0, K’ = K),) —
oy, (a1 ipo = aaJopa)  (4m)2Co[2Ky + 1]1/2
dQEQdQQ n 2(2J1 + 1)
X Z B(OuK)\oaK)\07K>\0707K)\zaK)\27070707K>\2707K)\2)
Ky K,
Ky Ky, Ky 1 ) .
X Y, vy (00)YE,, Ny, (D2)- (73)
NA%VAZ [ N2 NAQ NAO Ao o taA2
z adi sutapatinus su pg kryptimi, No = —N),,

A2 a1y — s Am)32Co 25 + 1)1/ :
Orean, (11 = a2 Jap2)  (4m)*2Ch2K5 + 1] S 2Ky, + 12BN (K, Ky, K,)

dQeadQs N 2(2J1 + 1) KT,
Ky K, K, R
X Yi, — . 74
[Ng Ny, 0 | Fn N2 (P2) (74)
Cia,
Bjon(K27K)\07K)\2) - B(O7K>\07K>\07K>\0707K)\27K)\27070707K)\2707K)\2)' (75)

5.5.4 Fluorescencijos spinduliuotés magnetinis dichroizmas po poliarizuotu atomu

jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

Kai issklaidyti ir atplésti elektronai neregistruojami, galima surasti nelabai sudétinga, formule
diferencialinio skerspjuvio, aprasancio fluorescencijos spinduliuotés priklausomybe nuo nepolia-

rizuotais elektronais jonizuojamu, atomu poliarizacijos. Ja galima uzrayti Sitaip:
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dza(allelpo — 042J2 — agjgéqk()) . 1

d€2koO 2
/dQ /dQ d*o(aq J1 Mipomg — aaJopimipamas — asJsMsé ko)
1 ’ d€2d91dQQko0

M37m0 ,M1,M2

dUK2N2 (a1 Jipo = aoJ2) AW, n, (o J2 — asJ3égko)
deo dQy, ’

P>

Ka,Ng
kur Ky = K1 = Kgo = Ky = K| = K' = K), = K\, =0, K), = K{), K, = K, laboratoriné z

(76)

adis sutapatinta su krentanciy elektronu kryptimi (Ny, = 0) ir

jon
dO'KQNz(Oéljlp() — a2J2) _ /dQl /dQQ Z d30(a1J1M1p0m0 — ()42J2p1m1pgTTL2)

d€2 Mo .M ;M2 d€2d91d92
Ko K, K A
= Co(d4m)? Y [(2Ka + 1)(2Kx, + 1)]V2B(Ko, Ky Ka) | 0 72 2 | i, ny(Jo)
o No 0 N

X(_l)J1—M1{ A ]1/2 Ji Ji Ko
2J1+1 M, —M; 0

] Yieons (1) (77)

B(K(b K)\oy KQ) = B(K07 K)\ov K27 K)\O? 07 K27 07 07 07 07 07 07 0) (78)
Magnetinis dichroizmas yra (77) skerspjuviy skirtumas, kai matuojama esant prieSingoms
pilnutinio judéjimo kiekio momento Jq orientacijos kryptims. Galima parinkti, kad J; buty ly-
giagretus ir antilygiagretus z asiai. Tuomet Y, n, (0,0) = Yz, N, (7,0) = [(2Ko+1) /47" /25(No, 0).
Taip pamatuoty skerspjuviu skirtuma, galima uzrasyti:

AZ

dO‘K2O OélJlMl J1 — CYQJQ) dWK O(OéQJQ — angMgeqko)
dEg koo

(79)

kur

do_%'(ozno(allel = Jl — 042J2)

e = Cy(d4m)® D7 (2K +1)(2K2+1(2K0+ D)2 B(Ko, K1, K2)
2

Ky Ko
" Ky K, K> J 1 Ky . (80)
0 0 0 J —-J1 0
Sia, iSraiska galima suintegruoti atpléstojo elektrono energiju atzvilgiu:
: AW, (OQJQ — agjgé k())
= ZU%(O;]((IlJlMl :Jl — a2J2) K20 1 . (81)

e T

Is (79) formuléje esancio Klebso ir Gordano koeficiento matyti, kad Ko + K, + K» turi buti

lyginis skaicius. Jeigu spinduliuote aprasytume dipoliniame artinyje, Ko = 0,1,2. Zinant, kad
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Ky < 2Jp, nelygaus nuliui magnetinio dichroizmo galima tikeétis tiesisSkai poliarizuotai §viesai,
kai J1 Z 1.
Magentinis dichroizmas gali pasireiksksti ir tada, kai matuojamas pilnutinis (81) skerspjuvis,
suintegruotas fluorescencijos spinduliuotés kampu atzvilgiu (K3 = 0):
A// = Jggn(alJlMl — OZQJQ)W&)(CMQJQ — 043J3)
1 .
= (4 )3 Ujon(allel — OéQJQ)WT(OéQJQ — ang). (82)
T

Kaip matome i$ Sios formulés, magnetinis dichroizmas priklauso tiktai nuo pirmojo proceso. Jis

iSnagrinétas 4.5.7 skirsnyje.

5.6 Greitais elektronais jonizuotu poliarizuotu atomu elektromagnetiné spin-

duliuoté

Kai jonizuojantys elektronai yra greiti, pirmosios stadijos procesui aprasSyti galima naudoti
pirmaji Borno artini. Tuomet dvieju stadiju artinyje nepoliarizuotais elektronais jonizuotuy
poliarizuoty, atomu elektromagnetinés spinduliuotés vyksma,, kai isklaidytu elektronu polia-

rizacija neregistruojama, galima uzrasyti Sitaip:

Aoy J1My) + e (po) = AT (o JoM3) + e~ (pm) + e (p1)
— AT (a3 JsMs) + e~ (pm) + e~ (p1) + hr(kog). (83)

Paprastai pirmojoje (83) vyksmo stadijoje jonizuoto atomo poliarizacijos buisena neregistruo-
jama, todél pagal 2.1.4 skirsnio metodika, Siu busenu atzvilgiu yra sumuojama. Daug patogiau
(83) vyksmo skerspjuvi uzrasyti tarpinés busenos skleidiniu multipoliais

d4a(a1J1M1q0 — a2J2p2m2 — agnggéqko) _
dedSYq, Q0

_ Z d30'}glN2 (allelqomo — angpm) dW;{QNQ (OQJQ — agnggéqko)

B KaNo d€2qu0 df) koO

: (84)

Cia dQyo ir d€) zymi atitinkamai perduoto judéjimo kiekio qo=po—p1 ir atplésto elektrono, o
dQyp — fluorescencijos fotono erdvinius kampus, o pati iSraiska (84) yra dvieju stadiju proceso

skerspjuvio skleidimas multipoliais pagal jonizuoto atomo neregistruojamas tarpines busenas.
Atomo jonizacijos diferencialinio skerspjuvio multipolio d?’a}?;NQ /deadQy,dSY israiska Borno artinyje
yra )

dga}?:NQ (041 JIMiqo — OéQJgpm) B kik

= 2Ky 4+ 1]1/2
FETOMTS) g 2K 1]
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Bi
X Z B jon(KlaK27KQ()7K>\7K87Kj7K)
Kviq07K7Kj7K)\7Ks

K Ky KHKA K, KjHIQ K; K]
X

4%[
N1, Nag N.N;,Na,Ns N1 Ny N Ny Ns N; Ny N; N
X Yic, Ny (B) Yicy Nog (G0) T (J1, Ju, Ml Jy) T* (s, s,m]3). (85)

Fluorescencijos diferencialinés tikimybés atskiro multipolinio skleidimo nari apraso (3.7) formule.

5.6.1 Greitais elektronais jonizuotu nepoliarizuotu atomu elektromagnetiné spin-

duliuoté

Pirma surasime greitais nepoliarizuotais elektronais jonizuotu nepoliarizuoty atomu, elektromag-
netine spinduliuote aprasanti skerspjuvi, kai iSsklaidyti ir atplésti elektronai neregistruojami.
Reikia sumuoti Ms ir m, vidurkinti pradiniy bisenu, integruoti issklaidytuy ir atplésty elektronuy
kampu atzvilgiu. Integravimas iSsklaidytu elektronu kampais pakei¢iamas integravimu pagal

perduota, judéjimo kieki gg. Galima uzraSyti skerspjuvio israiska:

O'(Oéljl — 042J2 — ang)

1 d40(a1J1M1q0 — OZQJQPQmQ — 013J3M3€ ko)
= a2, | dQ, [ dQ d 4
271 +1 / p/ q/ ’“0/ = Mlzmm dz2dS,dQ g

= o/ a1y = )W (aady — azs), (86)

kur jonizacijos skerspjuvio israiska yra (4.180).

5.6.2 Greitais elektronais jonizuotu nepoliarizuotu atomu elektromagnetinés spin-
duliuotés kampinis pasiskirstymas
Siuo atveju skerspjivi galima uzrasyti sitaip:

dO’(a1J1 — a2J2 — a3J3€qk0)
Q%

1 d4a(a1J1M1q0 — a2J2p2m2 — 043J3M3€ k(])
- de / 4o / 4o a
2J; + 1 / S M%m de2d gy dQdg

WIT(Q (OéQJQ — angquo)

dQy,

= de}{?(aﬂl — OQJQ)
Ky

O'(Oéljl — a2J2 — 043J3)
4

K>

1+ Br, Pk, (cos 9)} . (87)
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Cia fluorescencijos spinduliuotés kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras yra

/BKQ - aKzAK27 (88)

kur Ag, — jonizuoto atomo rikiavimo parametras. Siuo atveju spinduliuotés kampinio pa-
siskirstymo asimetrija matuojama nuo z aSies, kuri sutampa su juonizuojanciojo elektrono

skriejimo kryptimi.
(2K5 + 1)BBion(Ky)

A = -
K> BBwn(O) ’ (89)
O
. dmax d
BBzon(K2) _ / qqo BBzon(O K>, K>5,0,0,0, K2)PK2 (COS 9,10) (90)
min 0

kur kampas 6, matuojamas nuo juonizuojanciojo elektrono skriejimo krypties. as iSraiska

uzrasoma (72) formule.

5.6.3 Poliarizuotuy atomu, jonizuotu nepoliarizuotais elektronais, fluorescencijos

kampinio pasiskirstymo magnetinis dichroizmas

Siuo atveju skerspjuvi galima uzrasyti

dO’(a1J1 — a2J2 — a3J3€qk0)
Q%

d O’ a1J1M1q0 — a2J2p2m2 — a3J3M36qk0)
d ds2 sy,
/ E2/ / Z dz2d$2g A2

2J1-|—1

WIT(Q (042 J2 — agjgéq.ko)
dQp,

= Z U%‘{O:(alJlMl — OéQJg)
Ko No

(91)

Antrasis (5.6.3) narys yra toks pat, kaip ir nepoliarizuoty atomu atveju. Pirmasis narys

gaunamas i$ (4.194)

d (o} 041J1M1 — agjgpgmg)

UKzNz(allel — 042J2M2 /dEQ/dQ Z

Ms,m dEng
87TCL(2) 1/2 Bjon
- eo/de 2K + 1] Z BBI (K1,K2,KQ,O,0,O,K2)
KI,KQ,NLNQ
K1 Ko K [ Am ]1/2 newm | N Ky .
X —1)“1 1 Y* J 7J ’M . 92
[Nl NQ N2] 2J1 +1 ( ) M, —M; 0 K1N1( 1,J1 1| 1) ( )

Labai paprastas atvejis gaunamas, kai J; sutapatinamas su qg kryptimi. Tuomet M; = Jq,

NQZOiI‘

8mag (2K, +1)(2K; +1
or0(arJiMy = Jy — asJaMs) = 0 Z [ 2+ 1)(2K; + 1)

1/2
B(K1,Kp, K
2J1—|—1 :| ( 1, 2@, 2)

0 Ky Kq
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><K1 Ko Ko Ji i Ky
0 0 0 J —J, 0 |’

kur

B(K1,Kg, Ks) = /da BB (K, Ky, Kg,0,0,0, K>).

Spinduliuotés magnetinis dichroizmas yra

W}}Q (OZQJQ — angéq.ko)

A= 2ZUK20(Q1J1M1 = Jl — 042J2M2) ko
0

Ky

Jis yra (93) skerspjuvio verciy su M; = Jj ir My = —J; skirtumas.

5.7 Jonizuotu elektronais atomu Auger elektronu spinduliavimas

Ao JoMo) + e (pomg) — AT (ar JiMy) + € (pama) + e (p1ma).
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