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Pratarmė

Iš kvantinės mechanikos, nagrinėjančios mikrodaleliu̧ ir ju̧ sistemu̧ savybes, žinome, kad elektronu̧ ,

atomu̧ , molekuliu̧ ir kitu̧ mikrodaleliu̧ sistemu̧ būsenos, aprašomos L, S, J kvantiniais skaičiais,

yra ǐssigimusios šiu̧ kvantiniu̧ skaičiu̧ projekciju̧ atžvilgiu. Išsigimimas ǐsnyksta, kai mikrodalelės

patalpinamos i̧ elektrini̧ , magnetini̧ ar elektromagnetini̧ lauka̧ , kuriame ju̧ energijos lygmenys

suskyla (Štarko ir Zėmano reǐskiniai). Sklaidos procesus aprašantys dydžiai (tikimybės ir sker-

spjūviai) priklauso nuo juose dalyvaujančiu̧ daleliu̧ poliarizacijos, t.y. nuo ju̧ judėjimo kiekio mo-

mento vektoriaus orientacijos daleliu̧ tarpusavio judėjimo krypties atžvilgiu. Jeigu nei taikinio,

nei sklaidomosios dalelės judėjimo kiekio momento projekcijos i̧ jokia̧ krypti̧ nėra fiksuojamos,

sklaidos procesa̧ aprašantis diferencialinis skerspjūvis yra skaliarinis dydis, nepriklausantis nuo

abieju̧ daleliu̧ kartu pasukimo erdvėje.

Invariantǐskoms erdvės sukimo atžvilgiu atomu̧ ir jonu̧ charakteristikoms teorǐskai tirti buvo

sukurtas matematinis aparatas, kuris remiasi neredukuotiniais tenzoriniais operatoriais ir judėjimo

kiekio momento grafine technika [1]. Jo galia ir grožis atsiskleidė taikymuose, skirtuose tirti

sudėtingus atomus ir jonus su daugeliu atviru̧ sluoksniu̧ [2, 3, 4]. Tačiau tas pats matematinis

aparatas gali būti sėkmingai pritaikytas tirti atomu̧ ir jonu̧ sa̧veikos su fotonais, elektronais

ir kitais krūvininkais dydžiams. Paremti sklaidos procesais metodai yra galingas i̧ rankis tirti

medžiagos sandarai, todėl svarbūs teoriniams ir praktiniams taikymams.

Šis darbas skirtas atomo teorijos metodu̧ pritaikymui poliarizuotu̧ daleliu̧ sklaidai aprašyti.

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

skerspjūviai skleidžiami neredukuotiniu̧ tenzoriu̧ (sferiniu̧ funkciju̧ ) skleidiniais dar vadinamais

multipoliais. Skleidimas neredukuotiniais tenzoriais pasirinktas todėl, kad ju̧ transformacijos,

sukant koordinačiu̧ sistema̧, yra paprasčiausios.

Knyga susideda ǐs penkiu̧ skyriu̧ . Pirmajame skyriuje supažindinama su judėjimo kiekio mo-

mento teorijos pagrindais, banginiu̧ funkciju̧ ir tenzoriniu̧ operatoriu̧ grafiniu vaizdavimu, veiks-

mais su tenzoriniais operatoriais ir ju̧ matriciniais elementais. Daug dėmesio skiriama sferinėms

funkcijoms ir baigtiniu̧ posūkiu̧ matricoms, skaliariniu̧ ir vektoriniu̧ funkciju̧ bei operatoriu̧

skleidimui multipoliais, fotono sa̧vokai ir jo funkcijoms. Atskirai pateikiamas tenzoriniu̧ operatoriu̧

matriciniu̧ elementu̧ sandaugos skleidimas multipoliais, kuris sudaro atomo teorijos metodu̧

taikymo sklaidos uždaviniams esmȩ . Skyrius užbaigiamas poliarizacijos sa̧vokos paaǐskinimu.

Antrasis skyrius skirtas atomo sa̧veikos su spinduliuote konkretiems uždaviniams nagrinėti.
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Taikant atomo teorijos metodus surastos poliarizuotu̧ atomu̧ fotosužadinimo ir fotojonizacijos

diferencialiniu̧ skerspjūviu̧ bendrosios ǐsraǐskos. Parodyta, kaip ǐs bendru̧ ju̧ ǐsraǐsku̧ ǐsvesti

paprastesniems atvejams tinkančias formules, kai visos ar dalis procese dalyvaujančiu̧ daleliu̧

nepoliarizuotos.

Atomo sužadintos būsenos ǐsnykimas, ǐsspinduliuojant fotona̧ ar Auger elektrona̧ , aprašytas

trečiajame skyriuje. Čia jonas sukuriamas jonizuojant atoma̧ fotonais. Ketvirtajame skyriuje

nagrinėjami dažniausiai sutinkami plazmoje atomu̧ ir jonu̧ sa̧veikos su elektronais procesai.

Išvestos atomu̧ sužadinimo ir jonizacijos elektronais, fotorekombinacijos, dvielektronės ir tridalės

rekombinaciju̧ diferencialiniu̧ skerspjūviu̧ bendrosios ǐsraǐskos.

Paskutiniajame penktame skyriuje pasakojama apie elektronais sužadintu̧ ir jonizuotu̧ atomu̧

ir jonu̧ spinduliuotės tyrima̧ . Atomo ar jono sužadintos būsenos nėra stabilios. Jos savaime

ǐsnyksta sužadintiems elektronams peršokant i̧ žemesnius lygmenis. Išspinduliuojamas fotonas,

kuris dar vadinamas fluorescencija. Tuo atveju, kai atome ar jone atsiranda vakansija vidinia-

me sluoksnyje, galimas kitas savaiminis procesas, kurio metu ǐsspinduliuojamas elektronas. Jis

vadinams Auger procesu, o ǐslėkȩ s elektronas – Auger elektronu. Jeigu galima prileisti, kad

sužadinimo ar jonizacijos elektronais metu atsiradusi atomo ar jono sužadinta būsena gyvuoja

pakankamai ilgai, toki̧ atomo sužadintos būsenos susidaryma̧ ir ǐsnykima̧ galima aprašyti dvieju̧

stadiju̧ artinyje. Šiame skyriuje ǐsnagrinėti poliarizuou̧ atomu̧ sužadinimo ir jonizacijos polia-

rizuotais elektronais fluorescencijos spinduliuotės ir Auger elektronu̧ spinduliavimas bei rezo-

nansinė fotonu̧ sklaida.

Šioje knygoje formulės numeruojamos eilės tvarka atskirai kiekviename skyriuje. Kai nurodoma

formulė ǐs kito skyriaus, nurodoms skyriaus numeris ir formulės numeris tame skyriuje, pvz.

(2.17).

Autorė dėkinga bendradarbiams dr. V.Tutliui, dr. K.Glemžai ir dr. N.Rakštikui, kurie sti-

muliavo domėjima̧si poliarizacijos reǐskiniais atomu̧ sa̧veikos su elektronais ir fotonais procesuose

ir talkino juos tiriant. Taip pat dėkinga V.Tutliui ir K.Glemžai už kritines pastabas.
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1.13 Tenzoriniu̧ operatoriu̧ matriciniu̧ elementu̧ sandauga 37

1.14 Poliarizacija 38

2 Atomo sa̧veika su spinduliuote 42
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5.5 Jonizuotu̧ elektronais atomu̧ elektromagnetinė spinduliuotė 186
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spinduliuotė
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I̧vadas

Atomu̧ sa̧veikos su fotonais, elektronais ir kitais krūvininkais panaudojimas yra galingas medžiagos

ir sa̧veiku̧ tyrimo i̧rankis, turintis teorinės ir praktinės reikšmės. Bet kokiame su atomais susi-

jusiame procese, bet ypatingai susidūrimuose, tarp i̧vairiu̧ daleliu̧ vyksta apsikeitimas energija,

judėjimo kiekiu ir judėjimo kiekio momentu. Visiems trims fizikiniams dydžiams galioja tvermės

dėsniai. Klasikinėje teorijoje visas šiu̧ triju̧ dydžiu̧ apibrėžtas vertes galima ǐsmatuoti vienu

metu. Tačiau kvantinės būsenos negali vienu metu būti tikrinės ir judėjimo kiekiui, ir judėjimo

kiekio momentui. Sklaidos eksperimentuose judėjimo kiekis būna gerai žinomas ir turi apibrėžta̧

vertȩ . Tuo tarpu judėjimo kiekio momento vertė nebūna žinoma. Suprantama, judėjimo kiekio

momentas egzistuoja, bet šia informacija negalima tiesiogiai pasinaudoti. Geriausia, kuo gal-

ima pasinaudoti, yra judėjimo kiekio momento dedamu̧ju̧ sandaugu̧ vidutinės vertės, kurios

proporcingos parametrams, aprašantiems poliarizacija̧ , t.y. orientacija̧ ir rikiavima̧ [9]. Būtent

tik šie parametrai apibrėžia būsenas. Rikiavimo ir orientacijos parametru̧ ǐsmatavimas leidžia

sužinoti apie apsikeitima̧ judėjimo kiekio momentu atomu̧ susidūrimuose. Rikiavimo ir ori-

entacijos parametrai ǐs esmės apibūdina atitinkamai elektrono skriejima̧ apie atomo elektronu̧

kamiena̧ , sužadinto elektrono debesėlio forma̧ ir jo krypti̧ erdvėje. Tokiu būdu, orientacijos ir

rikiavimo parametrai suteikia daugiau informacijos už sklaidos skerspjūvi̧ . Palankiais atvejais

jie gali pagelbėti ǐsgauti ǐs eksperimento visu̧ kvantmechaniniu̧ sklaidos amplitudžiu̧ ir faziu̧

vertes. Šiuo atveju sakoma, kad padaromas pilnas eksperimentas [10].

Poliarizacijos reǐskiniu̧ atomu̧ sa̧veikos su krūvininkais ir spinduliuote nagrinėjimas stimu-

liavo plazmos ir jonizuotu̧ duju̧ [11] bei kietu̧ ju̧ kūnu̧ [12] nauju̧ tyrimo metodu̧ sukūrima̧ . Po-

liarizacinė plazmos spektroskopija [11] yra vienas ǐs ju̧ , kadangi elektronu̧ ir jonu̧ sa̧veika labora-

torinėje ir astrofizikinėje plazmoje yra pagrindinė spinduliuotės atsiradimo priežastis. Plazmos

spektroskopiniu̧ charakteristiku̧ poliarizacijos matavimai yra vienintelė galimybė dideliu tik-

slumu nustatyti elektronu̧ ir jonu̧ pasiskirstymo pagal greičius funkcijos nuokrypi̧ nuo Maksvelo

funkcijos. Plazmos pluošteliu̧ buvimas gali suvaidinti esmini̧ vaidmeni̧ emisijos spektru̧ atsir-

adime [13]. Registruojant plazmos diskretinio ir tolydinio spektro poliarizacija̧ buvo tiesiogiai

nustatyti elektronu̧ pasiskirstymo pagal greičius funkcijos nuokrypiai nuo maksvelǐskojo laz-

erinėje [14], tokamako [15], vakuuminės kibirkšties [16] ir astrofizikinėje (Saulės vainiko) [17]

plazmoje. Emisiniu̧ ir absorbciniu̧ liniju̧ poliarizacija yra atomu̧ ir jonu̧ poliarizacijos pasekmė,

kai būsenos, aprašomos J pilnojo judėjimo kiekio memento M projekcijomis, užpildomos nevie-

nodai arba judėjimo kiekio momentai plazmoje ǐsrikiuojami. Šis rikiavimas atsiranda savaime
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dėl plazmos šaltiniu̧ anizotropiniu̧ savybiu̧ , todėl vadinamas savirikiavimu [17].

Kitas orientacijos ir rikiavimo aspektas yra galimybė atsieti geometrinius parametrus nuo

dinaminiu̧ . Iš klasikinės spinduliuotės teorijos seka, kad, kai stebima šviesa, matoma tiktai stat-

mena žiūrėjimo krypčiai objekto dalis. Norint nustatyti visa̧ jo elektromagnetinȩ konfigūracija̧ ,

reikia apžiūrėti objekta̧ i̧vairiais kampais, kitaip sakant ǐs visu̧ pusiu̧ . Poliarizacijai aprašyti

neredukuotiniai tenzoriai pasirinkti todėl, kad ju̧ ǐsraǐskos paprasčiausios ir geriausiai aprašo

koordinačiu̧ sistemos posūkius [18].

Eksperimentai su laisvais poliarizuotais atomais atvėrė galimybȩ atpainioti atominius dydžius

nuo kietojo kūno efektu̧ [12]. Daugelis atomu̧ dėl savo magnetiniu̧ savybiu̧ plačiai tiriami, nes

svarbūs paaǐskinant labai plonu̧ ir daugiasluoksniu̧ feromagnetiniu̧ plėveliu̧ savybes [12, 19].

Jos naudojamos tobulinant informacijos i̧ rašymo ir apdorojimo i̧renginius. Fotoelektronu̧ spek-

troskopija, paremta tiesiniu ir apskritiminiu dichroizmu [20], i̧galina gauti informacijos apie

mažus specialiai parinktus paviršius [12, 19]. Magnetiniu̧ ir optiniu̧ reǐskiniu̧ vienu metu na-

grinėjimas vakuuminio ultravioleto ir minkštu̧ ju̧ Rentgeno bangu̧ ilgiu̧ diapazone yra labai svar-

bus i̧ rankis magnetinėms medžiagoms tirti [20].

Parametru̧ , tinkamu̧ aprašyti poliarizacija̧ atomu̧ fotojonizacijoje, ǐsraǐskoms surasti Fano

[21] pasiūlė naudoti tankio maticos formalizma̧ [5], kuris beveik ǐsimtinai plačiai naudojamas

iki šiol [7, 8, 22, 23, 24, 25, 26, 27, 28]. Fano metode mikrodaleliu̧ poliarizacija aprašoma

statistiniais tenzoriais (būsenu̧ multipoliais), kurie ir sudaro bazȩ tankio matricos skleidiniui.

Metodai, paremti tankio matricos formalizmu, tapo visuotinai pripažintais ir naudojamais. 1973

metais Fano ir Macek [29] suformulavo alternatyvu̧ metoda̧ šviesos ǐsspinduliavimui, suyrant

atomo stacionariai būsenai po atomo sužadinimo elektronais arba fotonais, aprašyti. Jame

vietoje tankio matricos elementu̧ naudojamas matuojamu̧ dydžiu̧ vidutiniu̧ charakteristiku̧

pilnas rinkinys. Matuojamiems vidutiniams dydžiams susieti su neredukuotiniais tenzoriais,

sudarytais ǐs judėjimo kiekio momento matriciniu̧ elementu̧ , naudojama Vignerio ir Ekarto

teorema [1]. Taigi, šie vidutiniai dydžiai yra proporcingi būsenu̧ multipoliams, todėl tankio

matricos elementu̧ nereikia.

Fano ir Macek metodas paskatino Kupliauskienȩ ir kt. [30, 31] prieiti prie ǐsvados, kad

diferencialini̧ skerspjūvi̧ galima užrašyti daugelio multipoliu̧ skleidiniu̧ sumomis, kuriose yra

submatriciniu̧ elementu̧ , invariantǐsku̧ koordinačiu̧ pasukimui, ir neredukuotiniu̧ tenzoriniu̧

operatoriu̧ , aprašančiu̧ koordinačiu̧ sistemos posūkius, sandaugos. Buvo sukurtas metodas,

kuriame naudojami gerai ǐsplėtoti i̧prastiniai atomo teorijos metodai [2, 3, 4] ir judėjimo kiekio

memento grafinė technika [1, 32, 33, 34, 35, 36, 37, 38]. Iki tol šie metodai buvo naudojami
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surasti tokioms atomu̧ charakteristikoms, kurios invariantǐskos erdvės sukimo atžvilgiu. Prik-

lausomybės nuo judėjimo kiekio momento projekciju̧ buvo atsisakoma, pasinaudojant Vignerio

ir Ekarto teorema, t.y. matricinius elementus užrašant submatricinio elemento ir Klebšo ir

Gordano koeficiento sandaugos pavidalu.

Keletas bandymu̧ apsieiti be tankio matricos buvo ir anksčiau, bet jie buvo skirti specialiems

atvejams nagrinėti [39, 40, 41, 42]. Fano ir Dill [39] fotoelektrono kampinio pasiskirstymo

asimetrijos parametro ǐsraǐska̧ užrašė judėjimo kiekio jt, perduoto nepoliarizuotam atomui,

indėliu̧ nekoherentine suma. Išraǐskos, aprašančios nepoliarizuotu̧ Auger elektronu̧ , jonizuojant

atomus nepoliarizuotais elektronais ir protonais, kampini̧ pasiskirstyma̧, taip pat buvo suras-

tos [40], nenaudojant tankio matricos. Taigi, alternatyvus tankio matricai metodas, paremtas

atomo teorijos metodais, yra suprantamesnis ir lengviau i̧ sisavinamas dirbančiu̧ ju̧ atomo teorijos

srityje.

Mūsu̧ metodo tikslas buvo ǐsvesti poliarizuotu̧ atomu̧ sa̧veikos su poliarizuota spinduliuote,

elektronais ar kitais krūvininkais diferencialiniu̧ skerspjūviu̧ bendra̧sias ǐsraǐskas nereliatyvis-

tiniame artinyje multipoliniu̧ skleidiniu̧ sferiniais tenzoriais sumu̧ pavidalu. Kadangi ǐsraǐskos

sudėtingos, tai integravimui kampiniu̧ ir sumavimui sukininiu̧ kintamu̧ ju̧ atžvilgiu naudojama

judėjimo kiekio momento grafinė technika [1]. Visas ǐsraǐskas, surandamas grafinės technikos pa-

galba, galima gauti ir naudojant i̧prastinius algebrinius metodus, kadangi kiekvienai algebrinei

operacijai egzistuoja grafinis atitikmuo. Tačiau grafinis metodas turi pranašumu̧ , lyginant su al-

gebriniu: a) visi žymėjimai yra kompaktǐskesni, nes nereikia rašyti magnetiniu̧ kvantiniu̧ skaičiu̧ ,

kuriu̧ atžvilgiu sumuojama; b) supaprastinimai gali būti atliekami, supaprastinant geometrines

diagramas.

Levinsono [32] pasiūlyta̧ ir vėliau ǐsplėtota̧ [1, 38, 43] grafinȩ technika̧ reikėjo papildyti

sferiniu̧ funkciju̧ ir sukimo matricu̧ grafiniais elementais [31, 44, 45], kad ji būtu̧ tinkama surasti

ǐsraǐskoms tikimybės, priklausančios nuo daleliu̧ pilnutinio judėjimo kiekio momento tarpusavio

orientacijos ar orientacijos atžvilgiu parinktos kvantavimo ašies.

Poliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo ar jonizacijos poliarizuotais krūvininkais ar spinduliuote

diferencialiniu̧ skerspjūviu̧ ar tikimybiu̧ bendrosios ǐsraǐskos gali būti lengvai supaprastinamos,

kad tiktu̧ aprašyti eksperimentus, kuriuose dalis arba visos dalelės nėra poliarizuotos. Tyrėjai,

naudojantys tankio matricos technika̧ , nagrinėjo paprastesnius atvejus, kiekvienam ju̧ ǐsvesdami

ǐsraǐskas atskirai, t.y. nuo pat pradžiu̧ formuluodami problema̧ konkrečiam eksperimentui.

Kadangi egzistuoja didelė atomu̧ sa̧veikos su krūvininkais ar spinduliuote procesu̧ i̧vairovė,

ǐs šios srities paskelbta daug darbu̧ . Apžvelgsime tik nedidelȩ dali̧ , mūsu̧ požiūriu, pačiu̧
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svarbiausiu̧ .

Jacobs [22] surado poliarizuoto atomo fotojonizacijos poliarizuota spinduliuote diferencialinio

skerspjūvio bendra̧ ja̧ ǐsraǐska̧ , fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametro β ir

fotoelektronu̧ sukinio poliarizacijos parametru̧ γ, δ ir ξ ǐsraǐskas. Nuo pat pradžiu̧ buvo laikoma,

kad fotojonai neregistruojami. Fotoelektronu̧ ǐs nepoliarizuotu̧ atomu̧ kampinis pasiskirstymas

buvo nagrinėtas [23, 24] darbuose. Cherepkov [46] ǐsvedė formules fotoelektronu̧ su fiksuota

sukinio orientacija kampiniam pasiskirstymui, kai nepoliarizuoti atomai jonizuojami poliarizuota

spinduliuote. Kabachnik ir Sazhina surado ǐsraǐskas, aprašančias fotoelektronu̧ ǐs nepoliarizuotu̧

atomu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ ir poliarizacija̧ autojonizacijos rezonansu̧ srityje. Čia fotonai

galėjo būti bet kokio multipolǐskumo. Vėliau gautos skerspjūviu̧ ir fotoelektronu̧ kampinio

pasiskirstymo asimetrijos parametru̧ ǐsraǐskos daug bendresniam atvejui, kai poliarizuoti atomai

apšviečiami poliarizuota spinduliuote rezonansu̧ [47] ir nerezonansinėje [20, 24] srityse. Šios

ǐsraǐskos buvo panaudotos fotoelektronu̧ kamppinio pasiskirstymo magnetiniam dichroizmui tirti

[47]. Hemmers ir kt. [48] aptiko eksperimentǐskai ir paaǐskino teorǐskai labai stipria̧ nedipoliniu̧

nariu̧ i̧ taka̧ fotojonizuojant atomus artimos jonizacijos slenksčiui energijos spinduliuote.

Daug daugiau darbu̧ skirta atomu̧ , jonizuotu̧ elektronais ar fotonais, Auger elektronu̧ ir

fluorescencijos spinduliuotės spektrams tirti. 1972 ir 1974 metais buvo paskelbti trys straips-

niai [40, 49, 50]. Charakteringosios spinduliuotės poliarizacija [49] ir po atomo fotojonizacijos

ǐslekiančiu̧ Auger elektronu̧ kampinis pasiskirstymas [40, 50] buvo aprašyti nenaudojant tankio

matricos. Vėliau Kabachnik su bendraautoriais [23, 51, 52, 53, 54, 55, 56], Lohman ir kt. [57, 58]

bei Bartschat ir Grum-Grzhimailo [59] surado ǐsraǐskas, aprašančias Auger elektronu̧ kampini̧

pasiskirstyma̧ ir poliarizacija̧ i̧vairiomis eksperimento sa̧ lygomis. Kadangi ǐsraǐskos buvo skirtos

inertinėms dujoms nagrinėti, i̧ atomu̧ poliarizacija̧ nebuvo atsižvelgta, tačiau atomai galėjo būti

jonizuojami poliarizuotais dipoliniais fotonais [52] ar nepoliarizuotais elektronais [53, 54, 55, 60].

Taip pat buvo tirtas Auger elektronu̧ pasiskirstymas, kai elektronais jonizuojami lazerio spinduli-

uote sužadinti atomai [55] bei buvo pasiūlytas daugiapakopis artinys kampinėms koreliacijoms

nagrinėti [51], kai suyra vidiniu̧ sluoksniu̧ vakansijos, atsiradusios fotoabsorbcijos eksperimen-

tuose. Pan ir Starace [61] nagrinėjo elektronu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧, o Streun ir kt. [62] –

elektronu̧ poliarizacija̧ atomu̧ jonizacijos elektronais atveju.

Atomu̧ ir jonu̧ rikiavimas, kai jonas atima elektrona̧ ǐs atomo ir ǐsspinduliuoja fotona̧ , yra

kita poliarizacijos pasireǐskimo elektronu̧ ir jonu̧ sa̧veikoje sritis [63, 64, 65]. Rekombinavu-

sio jono spinduliuotės kampinis pasiskirstymas gali suteikti naudingos informacijos apie tai, i̧

kokias jono būsenas elektronas pagaunamas ǐs atomo [66, 67], molekulės ar kietojo kūno. Tuo
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tarpu rezonansinio elektrono pagavimo ǐs atomo, sužadinant jona̧ (RETE), parametrai panašūs i̧

dvielektronės rekombinacijos parametrus. Kai kurie atskiri RETE atvejai tirti [67, 70] darbuose.

Šiame darbe nagrinėjamu̧ atomu̧ sa̧veikos su fotonais ir elektronais procesu̧ i̧vairovė pavaiz-

duota 1 pav. Atomai gali būti sužadinami fotonais ir elektronais. Po to juos gali jonizuoti kiti

fotonai ar elektronai. Dažniausiai atsiradusiu̧ jonu̧ būsenos būna nestabilios. Jos gali ǐsnykti jon-

ams ǐsspinduliuojant fluorescencijos arba Auger elektronus. Laisvuosius elektronus gali pagauti

jonai, t.y. i̧vykti jono ir elektrono rekombinacija, kurios metu atsiranda mažesnės jonizacijos

jonai. Rekombinacija būna fotorekombinacija ir dvielektronė rekombinacija. Fotorekombinacijos

metu ǐsspinduliuotas fotonu̧ spektras yra tolydinis, o dvielektronės rekombinacijos – diskretinis.

Knygoje naudojama atominė vienetu̧ sistema, kurioje Planko konstatnta, padalinta ǐs 2π,

elektrono krūvis e ir masė m prilyginami vienetui (h̄ = e = m = 1). Tuomet šviesos greitis

vakuume c = 137, ilgio vienetas yra pirmosios Boro orbitos vandenilio atome spindulys a0,

smulkiosios sandaros konstanta α = e/(mc) = 1/137, atominis laiko vienetas lygus 2, 42 ·10−17s,

atominis ploto vienetas – πa20, atominis dažnio vienetas – 4, 1341 · 1016 s−1, atominis elektrinio

potencialo vienetas – 27,216 V, atominis elektrinio lauko stiprio vienetas – 5, 142 · 1011 V/m.

Jeigu bus naudojama kita vienetu̧ sistema ar bendrumo dėlei, tuomet formulėse bus rašomos

visos konstantos.
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1 pav. I̧ vairūs procesai po atomu̧ sa̧veikos su fotonais ir elektronais.
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1 Judėjimo kiekio meomento teorijos pagrindai

1.1 Būsenos banginė funkcija

Kvantinės sistemos būsena̧ pilnai aprašo jos būsenos vektorius arba funkcija |ψ〉. Jeigu galimos

|ψ1〉, |ψ2〉, . . ., |ψn〉 būsenos, šiu̧ būsenu̧ funkciju̧ superpozicija

|ψ〉 =
n
∑

i=1

ai|ψi〉 (1)

taip pat aprašo sistemos būsena̧ . Amplitudės ai yra kompleksiniai skaičiai. Superpozicijos

principas (1) yra viena ǐs fundamentaliausiu̧ kvantinės mechanikos sa̧voku̧ . Iš jo seka tikimybės

amplitudė ir kai kuriu̧ dydžiu̧ matavimo neapibrėžtumo principas. ”Bra” funkcija 〈ψ| yra ”ket”

funkcijai |ψ〉 kompleksǐskai jungtinė

〈ψ| =
n
∑

i=1

a∗i 〈ψi|. (2)

Čia a∗i yra ai komleksǐskai jungtinės amplitudės. Kai integralas

〈ψ|ψ′〉 = 0, (3)

sakoma, kad būsenos funkcijos yra ortogonalios. Tuo tarpu visada

〈ψ|ψ〉 > 0. (4)

Jeigu |ψi〉 funkcijos yra ortogonalios ir normuotos, galima surasti amplitudes

〈ψi|ψ〉 = ai = 〈ψ|ψi〉∗. (5)

Jeigu būsenos funkcija |ψ〉 normuota, t.y.

〈ψ|ψ〉 = 1, (6)

tuomet
∑

i

|ai|2 = 1, (7)

ir |ai|2 galima interpretuoti kaip tikimybȩ būti sistemai būsenoje |ψi〉.
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1.2 Judėjimo kiekio ir sukininio momentu̧ operatoriai

Klasikinėje mechanikoje dalelės judėjima̧ apskritimu aprašantis judėjimo kiekio meomento vek-

torius l apibrėžiams r atstumo nuo centro, kurio atžvilgiu skaičiuojamas momentas, ir judėjimo

kiekio p vektorine sandauga

l = [rp]. (8)

Kvantinėje mechanikoje naudojamas judėjimo kiekio meomento operatorius, kurio ǐsraǐska suran-

dama vietoje r ir p i̧ rašant juos atitinkančius operatorius

l = −ih̄[r∇]. (9)

kur i =
√
−1 – menamas vienetas, h̄ = h/2π, h – Planko konstanta, ∇ – vektorinis operatorius

(”nabla”), kurio ǐsraǐska̧ Dekarto koordinačiu̧ sistemoje galima užrašyti jo dedamosiomis

∇x =
∂

∂x
, ∇y =

∂

∂y
, ∇z =

∂

∂z
. (10)

Radiuso vektoriaus (atstumo nuo koordinačiu̧ pradžios) operatorius –

rx = x, ry = y, rz = z. (11)

Judėjimui apskritimu aprašyti geriau tinka sferinė koordinačiu̧ sistema, kurioje x, y, z atitinka

r atstumas nuo centro ir polinis θ bei azimutinis φ kampai. Sa̧ryšis tarp Dekarto ir sferinės ko-

ordinačiu̧ sistemu̧ yra:

x = r sin θ cosφ, y = r sin θ sinφ, z = r cos θ. (12)

Tuomet judėjimo kiekio momento operatoriaus dedamosios atitinkamai Dekarto ir sferinėje ko-

ordinačiu̧ sistemose yra:

lx = −ih̄
(

y
∂

∂z
− z

∂

∂y

)

,

ly = −ih̄
(

z
∂

∂x
− x

∂

∂z

)

,

lz = −ih̄
(

x
∂

∂y
− y

∂

∂x

)

, (13)

l2 = l2x + l2y + l2z , (14)

lx = ih̄

(

sinφ
∂

∂θ
+ ctgθ cosφ

∂

∂φ

)

ly = ih̄

(

− cosφ
∂

∂θ
+ ctgθ sinφ

∂

∂φ

)
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lz = ih̄
∂

∂φ
, (15)

l2 = −h̄2
[

1

sin θ

∂

∂θ

(

sin θ
∂

∂θ

)

+
1

sin2 θ

∂2

∂φ2

]

= −h̄2Λ, (16)

kur Λ – Ležandro operatorius.

Kvantinėje mechanikoje judėjimo kiekio momento operatoriu̧ patogu apibrėžti pasinaudojant

komutavimo sa̧ryšiais ir matuoti h̄ vienetais. Tuomet bendru atveju sistemos judėjimo kiekio

momentas J yra vektorinis dydis ir jam priskiriami trys ermitiniai operatoriai Jx, Jy , Jz, kurie

yra J projekcijos i̧ koordinačiu̧ x, y, z ašis. Jie patenkina šiuos komutacijos sa̧ryšius:

[Jx, Jy] = iJz, [Jy, Jz] = iJx, [Jz , Jx] = iJy, (17)

arba bendra forma

[Jk, Jl] = i
∑

m

εklmJm. (18)

εkli – trečiojo rango antisimetrinis vienetinis tenzorius, kurio dedamoji ε123 = 1. Ji̧ , panaudojant

vektorinȩ sandauga̧ , galima užrašyti

[a× b]p =
∑

i,j

εpijaibj .

Dažniausiai J vadinamas pilnutiniu judėjimo kiekio momentu ir yra lygus orbitinio L ir

sukininio S judėjimo kiekio momentu̧ vektorinei sumai

J = L+ S. (19)

Tuomet L=
∑

ili, S=
∑

isi, arba j=l+s, J=
∑

iji. Kartais vietoje Jx ir Jy naudojami operatoriai

J+ = Jx + iJy, J− = Jx − iJy, (20)

kuriu̧ komutacijos sa̧ryšiai yra

[J±, Jz ] = ∓J±, [J±, J∓] = ±2Jz.

Akivaizdu, kad J+ ir J− operatoriai komutuoja su J2 kaip ir Jx, Jy ir Jz .

Elektrono sukinio operatorius s (s=1/2, t.y. atvejis, kai J = 1/2) taip pat tenkina (18)

komutacijos sa̧ryšius, tiktai apibrėžiamas naudonjant Pauli matricas σi. Kai J = 1/2, Ji = σi/2,

o

σx =

(

0 1

1 0

)

, σy =

(

0 −i
i 0

)

, σz =

(

1 0

0 1

)

. (21)
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Pauli matricos yra ermitinės (σi = σ∗i ), unitarinės (σ2x = σ2y = σ2z = I, kur I – vienetinė

matrica), tarpusavyje antikomutuoja (σiσj = −σjσi, i 6= j) ir dvieju̧ matricu̧ sandauga lygi

trečiajai (σxσy = iσz, σyσz = iσx, σzσx = iσy). Pauli matricoms taip pat galioja sa̧ryšis,

analogǐskas (20):

σ+ =

(

1 0

0 0

)

, σ− =

(

0 0

0 1

)

. (22)

Sukininės funkcijos yra:

|sµ〉 = |1/2, 1/2〉 =
(

1

0

)

, |s− µ〉 = |1/2,−1/2〉 =
(

0

1

)

,

〈1/2, 1/2| = (1, 0), 〈1/2,−1/2| = (0, 1). (23)

1.3 Klebšo ir Gordano koeficientas

Klebšo ir Gordano koeficientas atsiranda, kai reikia susieti du komutuojančius judėjimo kiekio

momentus i̧ viena̧

j = j1 + j2. (24)

Judėjimo kiekio momento ji kvadratas ir viena ǐs projekciju̧ tenkina tikriniu̧ verčiu̧ lygtis

j2i |jimi〉 = ji(ji + 1)h̄2|jimi〉, (25)

jiz|jimi〉 = mih̄
2|jimi〉, (26)

ir bendra nesusietu̧ momentu̧ funkcija yra:

|j1j2m1m2〉 = |j1m1〉|j2m2〉. (27)

(27) funkcija nėra tikrinė j2 funkcija, kadangi šio operatoriaus matrica |j1j2m1m2〉 funkciju̧

bazėje nėra diagonali. Priežastis ta, kad

j2 = j21 + j22 + 2(j1j2) (28)

nekomutuoja su j1z ir j2z , nors (27) funkcija yra tikrinė

jz = j1z + j2z (29)

funkcija. Norint surasti funkciju̧ , tikriniu̧ (28) ir (29) operatoriams, bazȩ reikia (28) operatoriaus

matrica̧ (27) funkciju̧ bazėje diagonalizuoti. Po diagonalizavimo (28) tikrinė funkcija užrašoma

(27) funkciju̧ tiesiniu skleidiniu

|j1j2jm〉 =
∑

m1,m2

[

j1 j2 j

m1 m2 m

]

|j1j2m1m2〉, (30)
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kurio skleidimo koeficientai yra Klebšo ir Gordano koeficientai. Naujoje funkciju̧ bazėje (28) ir

(29) operatoriai tenkina tikriniu̧ verčiu̧ lygtis

j2|j1j2jm〉 = j(j + 1)h̄2|j1j2jm〉, (31)

jz|j1j2jm〉 = mh̄|j1j2jm〉. (32)

Fiksuotoms j1 ir j2 vertėms

|j1 − j2| ≤ j ≤ j1 + j2. (33)

m = m1 +m2. (34)

Reikia atkreipti dėmesi̧ i̧ tai, kad Vignerio koeficientams galioja sa̧ryšis tarp projekciju̧ : m1 +

m2 +m = 0.

Labai paprastos ǐsraikos yra tu̧ Klebšo ir Gordano koefieciento, kuriu̧ vienas ǐs momentu̧

lygus nuliui [1]
[

j 0 j′

m 0 m′

]

=

[

0 j j′

0 m m′

]

= δ(jm, j′m′), (35)

[

j j′ 0

m m′ 0

]

=

[

j′ j 0

−m′ −m 0

]

= (−1)j−m(2j + 1)−1/2δ(jm, j′ −m′). (36)

Kartais ǐsraǐskas, kuriose yra Klebšo ir Gordano koeficientu̧ , pavyksta supaprastinti, pasi-

naudojant Klebšo ir Gordano koeficientu̧ simetrijos savybėmis [1]:

[

j1 j2 j

m1 m2 m

]

=

[

j2 j1 j

−m2 −m1 −m

]

(37)

= (−1)j1+j2−j
{[

j2 j1 j

m2 m1 m

]

,

[

j1 j2 j

−m1 −m2 −m

]}

(38)

= (−1)j1−m1

[

2j + 1

2j2 + 1

]1/2
{[

j1 j j2

m1 −m −m2

]

,

[

j j1 j2

m −m1 m2

]}

(39)

= (−1)j2+m2

[

2j + 1

2j1 + 1

]1/2
{[

j j2 j1

−m m2 −m1

]

,

[

j2 j j1

−m2 m m1

]}

(40)

= (−1)j2−j−m1

[

2j + 1

2j2 + 1

]1/2
{[

j j1 j2

−m m1 −m2

]

,

[

j1 j j2

−m1 m m2

]}

(41)

= (−1)j1−j+m2

[

2j + 1

2j1 + 1

]1/2
{[

j2 j j1

m2 −m −m1

]

,

[

j j2 j1

m −m2 m1

]}

. (42)

Naudinga žinoti, kad
[

l1 l2 l

0 0 0

]

= 0, (43)
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jeigu l1, l2, l – sveiki skaičiai, o l1 + l2 + l = nelyginis skaičius.

Dažnai reikalingos šios sumos

∑

m1,m2

[

j1 j2 j

m1 m2 m

] [

j1 j2 j′

m1 m2 m′

]

= δ(jm, j′m′), (44)

∑

j,m

[

j1 j2 j

m1 m2 m

] [

j1 j2 j

m′
1 m′

2 m

]

= δ(m1m2,m
′
1m

′
2). (45)

1.4 Neredukuotiniai tenzoriniai operatoriai

Neredukuotiniu tenzoriniu operatoriumi ( sutrumpintai neredukuotiniu tenzoriumi) T
(k)
q , kurio

rangas k, o projekcija i̧ z aši̧ q, vadinama visuma (2k+1) operatoriu̧ , kurie, sukant koordinačiu̧

sistema̧, transformuojasi taip pat, kaip būsenu̧ funkcijos |jm〉. Transformacijos ǐs senosios i̧

nauja̧ ja̧ koordinačiu̧ sistema̧, pažymėta̧ vingele, dėsni̧ galima užrašyti [8]:

T̃ (k)
q ≡ R(ω)T (k)

q R−1(ω) =
k
∑

p=−k

Dk
pq(α, β, γ)T

(k)
p , (46)

|jm̃〉 ≡ R(ω)|jm〉 =
j
∑

m′=−j

Dj
m′m(α, β, γ)|jm′〉. (47)

Čia R(ω) – posūkio operatorius, kuris transformuoja būsenos funkcija̧ |jm〉 i̧ būsenos funkcijas
|jm̃〉. R−1(ω) ≡ R(−ω) , ω = (α, β, γ) – Eulerio kampai, Dj

m′m – baigtiniu̧ posūkiu̧ matricos

[18].

Sukant koordinačiu̧ sistema̧ sferinės funkcijos Ylm(r̂) transformuojasi pagal (47), todėl jos

yra neredukuotiniai tenzoriai. Kai jos naudojamos kaip operatoriai, jos apibrėžiamos šitaip:

C(k)
q (r̂) =

√

4π

2k + 1
Ykq(r̂). (48)

r̂ žymi θ ir φ kampus sferinėje koordinačiu̧ sistemoje.

Norint bet kokiam operatoriui F (r) suteikti tenzorini̧ pavidala̧ , jis skleidžiamas sferiniu̧

funkciju̧ eilute. Toks skleidinys vadinamas neredukuotiniu̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ skleidiniu.

Pateiksime daugiau neredukuotiniu̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ pavyzdžiu̧ . Kai k = 0, T
(0)
0 turi

vienintelȩ dedama̧ja̧ , kuri sukant koordinačiu̧ sistema̧ nesikeičia. Taigi jis yra skaliaras, jeigu po

koordinačiu̧ sistemos inversijos jo ženklas nesikeičia. Priešingu atveju, jis yra pseudoskaliaras.

Kai k = 1, neredukuotinis tenzorinis operatorius susideda ǐs triju̧ dedamu̧ju̧ T
(1)
±1,0, kurios

transformuojasi sukant koordinačiu̧ sistema̧ taip pat kaip ir sferinė funkcija Y1m(θ, φ). Tarp
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vektoriaus arba psieudovektoriaus a=(ax, ay, az) ir pirmojo rango neredukuotinio tenzoriaus

komponenčiu̧ Dekarto koordinačiu̧ sisitemoje egzistuoja sa̧ryšis:

T
(1)
1 = −ax + iay√

2
, T

(1)
0 = az, T

(1)
−1 =

ax − iay√
2

. (49)

Kai k = 2, neredukuotinis tenzorius turi 5 dedama̧sias q = ±2,±1, 0. Jos susijusios su

Y2m(θ, φ) sferine funcija

T (2)
q =

√

4π

5
Y2q(θ, φ), (50)

ir su erdvine sferine funkcija Ykq(r)

T (2)
q =

√

4π

5
r2 Y2q(θ, φ). (51)

Vektorinė ir skaliarinė dvieju̧ neredukuotiniu̧ tenzoriu̧ sandauga taip pat yra neredukuotinis

tenzorius.

1.5 Tenzoriniu̧ operatoriu̧ matriciniai elementai. Vignerio ir Ekarto teorema

Neredukuotiniams tenzoriams būdinga tokia pati simetrija koordinačiu̧ sistemos pasukimo at-

žvilgiu kaip ir judėjimo kiekio momento kvadrato bei jo dedamu̧ju̧ tikrinėms funkcijoms. Dėl

šios priežasties kvantinėje mechanikoje operatoriai užrašomi neredukuotiniu̧ tenzoriu̧ pavidalu,

kas palengvina fizikiniu̧ dydžiu̧ operatoriu̧ matriciniu̧ elementu̧ ǐsraǐsku̧ suradima̧.

Neredukuotinius tenzorinius operatorius ir judėjimo kiekio momento tikrines funkcijas ga-

lima pavadinti vienu neredukuotiniu̧ tenzoriniu̧ rinkiniu̧ vardu, nes, sukant koordinačiu̧ sistema̧,

jie transformuojasi vienodai. Judėjimo kiekio momento tikriniu̧ funkciju̧ rango vaidmeni̧ vai-

dina judėjimo kiekio momentas, todėl ieškant matriciniu̧ elementu̧ kampiniu̧ daliu̧ ǐsraǐsku̧

su jais galima elgtis vienodai. Vienok, matriciniame elemente yra papildomu̧ charakteristiku̧ ,

kurios neredukuotiniam tenzoriniam operatoriui ir judėjimo kiekio momento tikrinėms funkci-

joms nėra vienodos. Neredukuotiniu̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ atveju papildoma charakteristika

yra jo matematinė ǐsraǐska ir fizikinis turinys. Judėjimo kiekio meomento tikrinėms funkcijoms

papildomos charakteristikos yra komutuojančiu̧ operatoriu̧ tikrinės vertės. Papildomi komu-

tuojantys operatoriai kartu su judėjimo kiekio momento operatoriumi sudaro pilna̧ tarpusavyje

komutuojančiu̧ operatoriu̧ sistema̧. Papildomos charakteristikos neredukuotiniams tenzorini-

ams rinkiniams pažymėti naudojamos tam, kad juos būtu̧ galima atskirti.

Neredukuotinio tenzorinio operatoriaus T
(k)
q matricinis elementas yra

〈αjm|T (k)
q |α′j′m′〉, (52)
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kur |αjm〉 yra būsenu̧ funkcijos. Panaudojant Vignerio ir Ekarto teorema̧, ši̧ matricini̧ elementa̧

galima padalinti i̧ du narius:

〈αjm|T (k)
q |α′j′m′〉 = 〈αj||T (k)||α′j′〉

[

j′ k j

m′ q m

]

. (53)

Iš ju̧ pirmasis vadinamas redukuotuoju arba submatriciniu elementu, ir yra invariantǐskas ko-

ordinačiu̧ sistemos pasukimo atžvilgiu. Antrasis daugiklis (53) dešinėje pusėje yra Klebšo ir

Gordano koeficientas [1, 18].

Dažnai naudojamas sumetrǐskesnis būsenu̧ funkciju̧ perstatymo vietomis atžvilgiu subma-

tricinis elementas, kuris susijȩ s su naudojamu (53) formulėje sa̧ryšiu:

〈αj||T (k)||α′j′〉 = (2j + 1)−1/2(αj||T (k)||α′j′). (54)

Jis buvo i̧vestas Racach ir naudojamas Balašovo ir kt. [8] ir kitose knygose.

Submatricinio elemento būsenu̧ funkciju̧ perstatymo vietomis savybės yra šitokios [1]:

〈αj||T (k)||α′j′〉 = (−1)j
′−j+k

[

2j′ + 1

2j + 1

]1/2

〈α′j′||T (k)||αj〉, (55)

(αj||T (k)||α′j′) = (−1)j
′−j+k(α′j′||T (k)||αj)∗. (56)

Vignerio ir Ekarto teorema naudinga, kai skaičiuojami nepriklausantys nuo kvantinės sistemos

orientacijos erdvėje dydžiai.

Kadangi (53) formulėje visa matricinio elemento priklausomybė nuo projekciju̧ persikelia i̧

Klebšo ir Gordano koeficienta̧ , galima i̧vairias kvantmechanines ǐsraǐskas susumuoti projekciju̧

m,m′, q atžvilgiu algebriniu būdu. Pasinaudojama tiktai Klebšo ir Gordano koeficientu̧ ortonor-

mavimo sa̧ lygomis. Toki̧ sumavima̧ tenka padaryti, kai nagrinėjami nepoliarizuotu̧ daleliu̧

susidūrimai arba detektorius nejautrus registruojamu̧ daleliu̧ poliarizacijai. Tuomet proceso

skerspjūvi̧ arba šuolio tikimybȩ reikia vidurkinti pradinės būsenos ir sumuoti galinės būsenos

projekciju̧ atžvilgiu. Tam tinka šios

∑

m,q

|〈αjm||T (k)||α′j′m′〉|2 = |〈αj||T (k)||α′j′〉|2, (57)

∑

m,q

|(αjm||T (k)||α′j′m′)|2 =
1

2j + 1
|(αj||T (k)||α′j′)|2, (58)

∑

m,m′

|〈αjm||T (k)||α′j′m′〉|2 =
2j′ + 1

2k + 1
|〈αj||T (k)||α′j′〉|2, (59)

∑

m,m′

|(αjm||T (k)||α′j′m′)|2 = 1

2k + 1
|(αj||T (k)||α′j′)|2 (60)

ir panašios formulės [1, 8].
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1.6 Banginiu̧ funkciju̧ ir tenzoriniu̧ operatoriu̧ grafinis vaizdavimas

Integravima̧ kampiniu̧ ir sumavima̧ sukininiu̧ kintamu̧ ju̧ atžvilgiu labai palengvina judėjimo

kiekio meomento grafinė technika [1]. Ji remiasi Klebšo ir Gordano koeficiento (30) grafiniu

vaizdiniu A1. Iš 2 pav. diagramos A1 matyti, kad Klebšo ir Gordano koeficientas vaizduojamas

mazgu su trimis linijomis. Rezultatini̧ momenta̧ j vaizduojanti linija yra pastorinta. Momento

projekcijos galima ir nerašyti. Prie mazgo būna ′+′ arba ′−′ ženklas. Ženklas ′+′ rašomas

tuomet, kai j1 linija̧ reikėtu̧ sukti prieš laikrodžio rodyklȩ , kad ji sutaptu̧ su j2 linija, nekertant

rezultatinio j momento pastorintos linijos. Priešingu atveju prie mazgo rašomas ′−′ ženklas.

Kai vienas ǐs momentu̧ j1 ar j2 lygus 0, (35) Klebšo ir Gordano koeficientas vaizduojamas A2

diagrama (2 pav.). Jeigu rezultatinis judėjimo kiekio momentas lygus nuliui, (36) Klebšo ir

Gordano koeficientas vaizduojamas A3 diagrama (2 pav.).

jm

mj1 1

2
j m2

A1

jm mj1 1

A2

.

A3

jm mj1 1

2 Pav. Banginiu̧ funkciju̧ ir tenzoriniu̧ operatoriu̧ grafinis vaizdavimas

Taikant grafinȩ judėjimo kiekio momento technika̧ , taip pat reikalingi operatoriu̧ ir banginiu̧

funkciju̧ grafiniai vaizdai. Kadangi, sukant koordinačiu̧ sistema̧, tenzoriniai operatoriai ir
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būsenu̧ funkcijos transformuojasi vienodai, jiems vaizduoti naudojama ta pati grafinė diagrama

A4 ir A5 (1 pav.). Norint operatoriu̧ atskirti nuo funkcijos, ties operatoriumi galima užrašyti jo

varda̧ , pvz. T , kaip parodyta A4 diagramoje.

Tenzorinio operatoriaus matricinis elementas (52) vaizduojamas A6 diagrama, o Vignerio ir

Ekarto teorema̧ (53) grafiškai vaizduoja A6–A8 diagramos, kur A7 yra submatricinis elementas

(54), o A8 – Klebšo ir Gordano koeficientas.

1.7 Veiksmai su tenzoriniais operatoriais

Dvieju̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ tiesioginȩ sandauga̧ vaizduoja A9 diagrama 3 pav. Šia̧ sandauga̧

galima redukuoti, pasinaudojant matrica, kurios matriciniai elementai yra Klebšo ir Gordano

koeficientai. Dvieju̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ tenzorinė sandauga

[T (k1) × U (k2)](k)q =
∑

q1,q2

T (k1)
q1 U (k2)

q2

[

k1 k2 k

q1 q2 q

]

(61)

vaizduojama 3 pav. A10 diagrama.

3 pav. Dvieju̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ tenzorinės sandaugos (61) grafinis vaizdavimas

Kai k = 0, tenzorinė sandauga (61), kuri k = 1 atveju atitinka vektorinȩ sandauga̧ , pavirsta

dvieju̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ skaliarine sandauga

[T (k) × U (k)]
(0)
0 =

∑

q

(2k + 1)−1/2(−1)k−qT (k)
q U

(k)
−q = (2k + 1)−1/2(T (k) · U (k)). (62)

Daugiau negu dvieju̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ tenzorinės sandaugos plačiau nagrinėjamos A.Jucio

ir A.Bandzaičio monografijoje [1].

Matriciniai ir submatriciniai elementai. Parinkus standartinȩ faziu̧ sistema̧, sferinės

funkcijos operatoriaus submatricinis elementas visada teigiamas ir simetrǐskas transponavimo

atžvilgiu

(l||C(k)||l′) = (l′||C(k)||l). (63)
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Jo ǐsraǐska yra

(l||C(k)||l′) = (−1)g−l(2l + 1)1/2
[

l′ k l

0 0 0

]

, (64)

kur g = (l + l′ + k)/2.

Dabar panagrinėsime neredukuotiniu̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ tenzoriniu̧ sandaugu̧ matriciniu̧

ir submatriciniu̧ elementu̧ ǐsraǐsku̧ grafini̧ vaizdavima̧. Kai abu operatoriai veikia tas pačias

koordinates, ju̧ tenzorinės sandaugos matricinis elementas sumuojamas papildomos linijos, jun-

giančios du skrituliukus, t.y. judėjimo kiekio momento j′ ir jo projekcijos m′ bei papildomu̧

kvantiniu̧ skaičiu̧ α′ atžvilgiu. 4 pav. A11 diagrama vaizduoja

〈α1j1m1|[T (k1) × U (k2)]q1q2 |α2j2m2〉

=
∑

α′,j′,m′

〈α1j1m1|T (k1)
q1 |α′j′m′〉〈α′j′m′|U (k2)

q2 |α2j2m2〉. (65)

Jeigu (65) suteiktume redukuotini̧ pavidala̧ , gautume ǐsraǐska̧ , vaiduojama̧ A12 diagrama

〈α1j1m1|[T (k1) × U (k2)](k)q |α2j2m2〉

=
∑

q1,q2,α′,j′,m′

〈α1j1m1|T (k1)
q1 |α′j′m′〉〈α′j′m′|U (k2)

q2 |α2j2m2〉
[

k1 k2 k

q1 q2 q

]

. (66)

(66) pritaikius Vignerio ir Ekarto teorema̧, gauname A13 diagrama̧, padauginta̧ ǐs Klebšo ir

Gordano koeficiento,

〈α1j1m1|[T (k1) × U (k2)](k)q |α2j2m2〉

=

[

j2 k j1

m2 q m1

]

〈α1j1||[T (k1) × U (k2)](k)||α2j2〉 (67)

Pagal A.Jucio ir A.Bandzaičio [1] monografijos taisykles skrituliukus A13 diagramoje reikia

ǐspjauti. Juos vaizduoja A14 ir A15 diagramos. Lieka 6j koeficientas (A16 diagrama). Tada

dvieju̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ , veikiančiu̧ tas pačias koordinates, submatricini̧ elementa̧ galima

užrašyti šitaip:

〈α1j1||[T (k1) × U (k2)](k)q ||α2j2〉

= (−1)j1+j2+k
∑

α′,j′

[(2k+1)(2j′+1)]1/2〈α1j1||T (k1)||α′j′〉〈α′j′||U (k2)||α2j2〉
{

k1 k2 k

j1 j2 j′

}

. (68)

Dabar surasime dvieju̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ , veikiančiu̧ skirtingas koordinates, tenzorinės

sandaugos matricinio elemento

〈α1j1m1α2j2m2|[T (k1)×U (k2)]q1q2 |α′
1j

′
1m

′
1α

′
2j

′
2m

′
2〉 = 〈α1j1m1|T (k1

q1 |α′
1j

′
1m

′
1〉〈α2j2m2|U (k2)

q2 |α′
2j

′
2m

′
2〉

(69)
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4 Pav. Dvieju̧ neredukuotiniu̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ , veikiančiu̧ tas pačias koordinates, tenzorinės

sandaugos submatricinio elemento (68) ǐsraǐskos grafinis suradimas.

ǐsraǐska̧ , kurios grafinis suradimas vaizduojamas 5 pav. Ja̧ vaizduoja A17 diagrama.

Toliau susiejame rangus k1 ir k2 i̧ k bei momentus j1 ir j2 i̧ j ir j′1 ir j′2 i̧ j′. Gauname A18

diagrama̧. Toliau ǐspjauname atskiru̧ operatoriu̧ submatricinius elementus, vaizduojamus A20

ir A21 diagramomis, o pasilikusia̧ digrama̧ uždarome Klebšo ir Gordano koeficientu. Gauname

9j koeficienta̧ , vaizduojama̧ A19 diagrama. Belieka užrašyti galutinȩ submatricinio elemento

ǐsraǐska̧ :

〈α1j1α2j2j|+ [T (k1) × U (k2)]k||α′
1j

′
1α

′
2j

′
2j

′〉 = [(2j1 + 1)(2j2 + 1)(2j′ + 1)(2k + 1)]1/2

×〈α1j1||T (k1 ||α′
1j

′
1〉〈α2j2||U (k2)||α′

2j
′
2〉















j′1 j′2 j′

k1 k2 k

j1 j2 j















. (70)

Kartu su (70) ateina dar ir Klebšo ir Gordano koeficientas, taikant Vignerio ir Ekarto teorema̧.

Judėjimo kiekio momento grafinės technikos pagalba galima surasti bet kokio skaičiaus tenzoriniu̧
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5 pav. Dvieju̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ , veikiančiu̧ skirtingas koordinates, tenzorinės sandaugos matricinio

elemento (70) ǐsraǐskos grafinis suradimas.

operatoriu̧ sandaugu̧ submatriciniu̧ elementu̧ ǐsraǐskas. Jeigu rezultatinis k = 0, turime tenzoriniu̧

operatoriu̧ skaliarinȩ sandauga̧ , kurios submatricini̧ elementa̧ galime surasti, i̧ rašydami i̧ (68)

ir (70) k = 0 ir supaprastindami 6j arba 9j ǐsraǐskas. Reikalingos formulės yra šios:
{

a b e

d c 0

}

= (−1)a+b+e
δ(a, c)δ(b, d)δ(abe)

[(2a+ 1)(2b + 1)]1/2
, (71)















j1 j2 j3

l1 l2 l3

k1 k2 0















= δ(j3, l3)δ(k1, k2)

×(−1)j2+j3+l1+k1 [(2j3 + 1)(2k1 + 1)]−1/2

{

j1 j2 j3

l2 l1 k1

}

, (72)















j1 j2 j3

l1 l2 l3

0 k2 0















= δ(j1, l1)δ(j2, l2)δ(j3, l3)δ(k2, 0)
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×δ(j1j2j3)[(2j1 + 1)(2j2 + 1)(2j3 + 1)]−1/2, (73)















j1 j2 j3

l1 0 l3

k1 k2 0















= δ(j2, k2)δ(j3, l3)δ(l1, l3)δ(k1, k2)

×δ(j1j2j3)(−1)j1−j2−j3 [(2j2 + 1)(2j3 + 1)]−1. (74)

Tas pačias ǐsraǐskas gautume ir grafiškai, tiktai, prieš nutrinant nulines linijas, reikia perkelti

pastorinimus [1].

1.8 Sferinės funkcijos

Orbitinio judėjimo kiekio momento kvadrato l2 ir jo projekcijos i̧ z aši̧ lz tikrinės funkcijos yra

sferinės funkcijos Ylm(θ, φ) (−l ≤ m ≤ l, l - sveiki skaičiai ir nulis). Sferinė funkcija yra Laplaso

lygties ∆Ylm(r)=0 sprendinio kampinė dalis, kur

Ylm(θ, φ) = rlYl1m1
(θ, φ). (75)

Mokslinėje literatūroje sferinės funkcijos i̧vairiai apibrėžiamos. Šiame darbe naudojamos

šitaip apibrėžtos sferinės funkcijos:

Ylm(θ, φ) = Θlm(θ)Φm(φ), (76)

Θlm(θ) = (−1)m
[

(2l + 1)(l −m)!

2(l +m)!

]1/2

Pml (cos θ), m ≥ 0, (77)

Φ(φ) =
1√
2π
eimφ. (78)

Čia Pml (cos θ) – prijungtinis Ležandro polinomas [18], Θl−|m|(θ) = (−1)mΘl|m|(θ).

Naudingi sferiniu̧ funkciju̧ sa̧ ryšiai.

1. Sferiniu̧ funkciju̧ sandauga:

Yl1m1
(θ, φ) Yl2m2

(θ, φ) =
∑

L

[

(2l1 + 1)(2l2 + 1)

4π(2L+ 1)

]1/2
[

l1 l2 L

m1 m2 0

] [

l1 l2 L

0 0 0

]

YL0(θ, φ).

(79)

2. Sferiniu̧ funkciju̧ integralai:

∫ 2π

0
dφ

∫ π

0
sin θdθYlm(θ, φ) =

√
4πδ(l, 0)δ(m, 0), (80)

∫ 2π

0
dφ

∫ π

0
sin θdθ Yl1m1

(θ, φ) Y ∗
l2m2

(θ, φ) = δ(l1, l2)δ(m1,m2), (81)
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∫ 2π

0
dφ

∫ π

0
sin θdθ Yl1m1

(θ, φ) Yl2m2
(θ, φ) = (−1)m2δ(l1, l2)δ(−m1,m2), (82)

∫ π

0
sin θdθ Y ∗

l1m1
(θ, φ) Yl2m2

(θ, φ) =
1

2π
δ(l1, l2), (83)

∫ 2π

0
dφ

∫ π

0
sin θdθ Yl1m1

(θ, φ) Yl2m2
(θ, φ) Y ∗

l,m(θ, φ)

=

[

(2l1 + 1)(2l2 + 1)

4π(2l + 1)

]1/2
[

l1 l2 l

m1 m2 m

] [

l1 l2 l

0 0 0

]

. (84)

3. Sferinės funkcijos skleidimas sferinėmis funkcijomis:

Ylm(θ, φ) =

[

4π(2l + 1)

(2l1 + 1)(2l2 + 1)

]1/2
[

l1 l2 l

0 0 0

]−1

×
∑

m1,m2

[

l1 l2 l

m1 m2 m

]

Yl1m1
(θ, φ) Yl2m2

(θ, φ). (85)

4. Atskiri sferiniu̧ funkciju̧ atvejai:

Ylm(0, 0) =

√

2l + 1

4π
δ(m, 0), (86)

Y ∗
lm(θ, φ) = (−1)mYl−m(θ, φ) = Ylm(θ,−φ), (87)

Ylm(0, φ) = δ(m, 0)

√

2l + 1

4π
, (88)

Yl0(θ, φ) =

√

2l + 1

4π
Pl(cos θ). (89)

5. Ležandro polinomo rekurentinė ǐsraǐska:

PN+1(x) =
2N + 1

N + 1
xPN (x)−

N

N + 1
PN−1(x), (90)

x = cos θ, P0(x) = 1, P1(x) = x.

6. Sferiniu̧ funkciju̧ , kai l ≤ 3, ǐsraǐskos [18]

Y00(θ, φ) =
1√
4π

Y1±1(θ, φ) = ∓1

2

√

3

2π
sin θe±iφ

Y10(θ, φ) =

√

3

4π
cos θ

Y2±2(θ, φ) =
1

2

√

3 · 5
8π

sin2 θe±i2φ =
1

4

√

3 · 5
8π

(1− cos 2θ)e±i2φ

Y2±1(θ, φ) = ∓
√

3 · 5
8π

cos θ sin θe±iφ = ∓1

2

√

3 · 5
8π

sin 2θe±iφ
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Y20(θ, φ) =
1

2

√

5

4π
(3 cos2 θ − 1) =

1

4

√

5

4π
(1 + 3 cos 2θ) =

√

5

4π
(1− 3

2
sin2 θ)

Y3±3(θ, φ) = ∓1

4

√

5 · 7
4π

sin3 θe±i3φ = ∓ 1

16

√

5 · 7
4π

(3 sin θ − sin 3θ)e±i3φ

Y3±2(θ, φ) =
1

2

√

3 · 5 · 7
8π

cos θ sin2 θe±i2φ =
1

8

√

3 · 5 · 7
8π

(cos θ − cos 3θ)e±i2φ

Y3±1(θ, φ) = ∓1

4

√

3 · 7
4π

(5 cos2 θ − 1) sin θe±iφ = ∓ 1

16

√

3 · 7
4π

(sin θ + 5 sin 3θ)e±iφ

Y30(θ, φ) =
1

2

√

7

4π
(5 cos2 θ − 3) cos θ =

1

8

√

7

4π
(3 cos θ + 5cos 3θ)

Naudingos ǐsraǐskos

eiφ = cosφ+ i sinφ,

eiφ/2 = i.

1.9 Baigtiniu̧ posūkiu̧ matricos

Būsenos funkcija |jm〉, kur m – judėjimo kiekio momento projekcija i̧ pradinės koordinačiu̧

sistemos S z aši̧ , transformuojasi i̧ funkcija̧ |jm̃〉, kur m̃ – j projekcija i̧ pasuktos koordinačiu̧

sistemos S̃ z̃ aši̧ , šitaip [18]:

|jm̃〉 =
∑

m

Dj
mm̃(α, β, γ)|jm〉. (91)

ČiaDj
mm̃(α, β, γ) – Vignerio posūkio matrica, kuria̧ trumpumo sumetimais vadinsimeD funkcija,

α, β, γ – Eulerio kampai, kuriais pasukant pereinama nuo koordinačiu̧ sistemos S prie S̃ [18].

Ju̧ kitimo ribos yra: 0 ≤ α ≤ 2π, 0 ≤ β ≤ π ir 0 ≤ γ ≤ 2π. Dj
mm̃(α, β, γ) aprašo posūki̧

fiksuotomis α, β, γ kampu̧ vertėmis. Ji taip pat yra hamiltoniano, aprašančio kietojo kūno su

vienodais inercijos momentais ǐsilgai pagrindiniu̧ ašiu̧ (simetrinis vilkelis), tikrinė funkcija.

Svarbiausios D funkcijos savybės.

1) D funkcja yra unitarinės matricos elementas, nes

∑

m

D∗j
mµ′(α, β, γ)D

j
mµ(α, β, γ) = δ(µ, µ′). (92)

2) D funkcijos yra ortomormuotos:

∫ 2π

0
dα

∫ π

0
dβsinβ

∫ 2π

0
dγ
∑

m

D∗j
mµ(α, β, γ)D

j′

m′µ′(α, β, γ) =
8π2

2j + 1
δ(j, j′)δ(m,m′)δ(µ, µ′). (93)
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3) D funkciju̧ sandauga:

Dj1
m1µ1(α, β, γ)D

j2
m2µ2(α, β, γ) =

∑

j,m,µ

[

j1 j2 j

m1 m2 m

] [

j1 j2 j

µ1 µ2 µ

]

Dj
mµ(α, β, γ). (94)

4) Vienos D funkcijos skleidimas D funkcijomis:

Dj
mµ(α, β, γ) =

∑

m1,µ1,m2,µ2

[

j1 j2 j

m1 m2 m

] [

j1 j2 j

µ1 µ2 µ

]

Dj1
m1µ1(α, β, γ)D

j2
m2µ2(α, β, γ). (95)

5) D funkcijos fiksuotoms α, β ir γ vertėms:

Dj
mµ(0, 0, 0) = δ(m,µ), (96)

Dj
mµ(0, π, 0) = (−1)j+mδ(m,−µ). (97)

6) D funkcijos fiksuotoms m ir µ vertės (j = l – sveiki skaičiai):

Dl
00(α, β, γ) = Pl(cos θ), (98)

Dl
m0(α, β, γ) = (−1)m

√

4π

2l + 1
Yl−m(β, α) =

√

4π

2l + 1
Y ∗
lm(β, α), (99)

Dl
0µ(α, β, γ) =

√

4π

2l + 1
Yl−m(β, γ) = (−1)µ

√

4π

2l + 1
Y ∗
lµ(β, γ). (100)

7) D funkciju̧ kompleksinio jungtinumo sa̧ryšis:

D∗j
mµ(α, β, γ) = (−1)m−µDj

−m−µ(α, β, γ). (101)

8) D funkciju̧ integralai:

∫ 2π

0
dα

∫ π

0
sin βdβ

∫ 2π

0
dγ Dj

mµ(α, β, γ) = 8π2δ(j, 0)δ(m, 0)δ(µ, 0), (j - sveikas skaičius). (102)

∫ 2π

0
dα

∫ π

0
sin βdβ

∫ 2π

0
dγ Dj1

m1µ1(α, β, γ)D
j2
m2µ2(α, β, γ)

= (−1)m1−µ18π2δ(j1, j2)δ(m1,m2)δ(µ1, µ2), (j - sveikas skaičius). (103)

∫

D∗j
mµ(α, β, γ)D

j1
m1µ1(α, β, γ)D

j2
m2µ2(α, β, γ) sin β dβ dα dγ

=
8π2

2j + 1

[

j1 j2 j

m1 m2 m

] [

j1 j2 j

µ1 µ2 µ

]

. (104)

9. Kai pasukama w1 = α1β1γ1, o po to w2 = α2β2γ2 kampais, tuomet

Dj
mµ(w2 · w1) =

m′′=j
∑

m′′=−j

Dj
mm′′(w2)D

j
m′′µ(w1). (105)
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D funkcijos ǐsraǐskas galima rasti [1, 8, 18] ir kitose knygose.

Dvieju̧ D funkciju̧ sandauga̧ (94) galima užrašyti pavidalu, kuris bus naudojamas ieškant

poliarizuotu̧ atomu̧ sa̧veikos su poliarizuotais fotonais ar elektronais diferencialiniu̧ skerspjūviu̧

ǐsraǐsku̧ . Ju̧ grafiniai vaizdai pateikti 6 pav.

DJ
M̃M

(α, β, γ)D∗J ′

M̃ ′M ′
(α, β, γ) =

∑

K,N,N ′

[

J ′ K J

M̃ ′ N ′ M̃

]

TKN ′N (J, J
′,M,M ′|α, β, γ). (106)

Ši̧ skleidini̧ grafiškai vaizduoja A22 diagrama.

*D
J’M’ J’M’

~

D
JMJM

~

= S
K,N,N’

JM
~

J’M’
~ +

KN’

A
22

T KNKN’ *

*D
JM JM’

~

D
JMJM

~

= S
K,N

JM
~

JM’
~ +

KN

A
23

KN
T

*

6 pav. Dvieju̧ Vignerio baigtiniu̧ posūkiu̧ matricu̧ sandaugos (105) ir (106).

Kai J = J ′ ir M =M ′, (106) supaprastėja

DJ
M̃M

(α, β, γ)D∗J
M̃ ′M

(α, β, γ) =
∑

K,N

[

J K J

M̃ ′ N M̃

]

TK∗
N (J, J,M |β, γ). (107)

(107) grafinis atitikmuo yra A23 diagrama.

(106) ir (107) ǐsraǐskose esančiu̧ tenzoriu̧ pavidalas yra šitoks:

TKN ′N (J, J
′,M,M ′|α, β, γ) = (−1)J

′−M ′

[

2K + 1

2J + 1

]1/2
[

J J ′ K

M M ′ N

]

DK
N ′N (α, β, γ), (108)

TKN (J, J,M |β, γ) = (−1)J−M
[

4π

2J + 1

]1/2
[

J J K

M −M 0

]

YKN(β, γ). (109)

Tenzoriai TKN ′N ir TKN grafiškai pavaizduoti 7 pav. A24 ir A25 diagramose.

1.10 Skaliariniu̧ funkciju̧ ir operatoriu̧ skleidimas multipoliais

Procesuose, kur dalyvauja atomai, skaliarinȩ funkcija̧ patogu naudoti pavaizduota̧ sferiniu̧

funkciju̧ tiesiniu dariniu. Dažniausiai sutinkamos skaliarinės funkcijos yra plokščia banga ir
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A
24

=T KNKN’
D

KNKN’(-1)
J’ M’- 2K+1

2J+1[ ]
½ KN

JM

J’M’
+

7 pav. Tenzoriu̧ (108) ir (109) grafiniai vaizdai.

dvieju̧ krūvininku̧ elektrostatinės sa̧veikos energija.

Plokščios bangos, kurios banginis vektorius q, skleidinys sferinėmis funkcijomis yra:

exp (iqr) = 4π
∞
∑

l=0

l
∑

m=−l

iljl(qr) Y
∗
lm(nq) Ylm(nr), (110)

kur nq ir nr yra atitinkamai banginio vektoriaus ir trimatės erdvės r kintamojo θ ir φ kampai,

jl(qr) – sferinė Beselio funkcija.

Dvieju̧ krūvininku̧ , kuriu̧ krūviai e1 ir e2, elektrostatinės sa̧veikos energijos ǐsraǐska yra:

e1e2
|r1 − r2|

= 4πe1e2
∑

lm

(2l + 1)−1 r
l
<

rl+1
>

Y ∗
lm(r1) Ylm(r2), (111)

kur r1 ir r2 yra trimatės erdvės kintamu̧ ju̧ θ ir φ kampai, r> ir r< – didesniojo ir mažesniojo

r1 ir r2 vertės.

Operatorius taip pat galima ǐsskleisti multipoliais. Toks skleidimas vadinamas operatoriaus

vaizdavimu neredukuotiniu̧ tenzoriniu̧ operatoriu̧ suma. Pavyzdžiu parinkime operatoriu̧

F (r) = ϕ(r)T (k)
q , (112)

kur ϕ(r) – r kintamojo skaliarinė funkcija, o T
(k)
q – k rango neredukuotinis tenzorinis operatorius.

Pradžioje skaliarinȩ funkcija̧ ǐsskleisime sferiniu̧ funkciju̧ eilute

ϕ(r) =
∑

LM

aLM (r) YLM (θ, φ), (113)

kur aLM (r) priklauso nuo skaliarinės funkcijos ǐsraǐskos. I̧ rašome (113) i̧ (112), Klebšo ir Gor-

dano koeficiento pagalba susiejame L su k i̧ J ir užrašome ieškoma̧ (112) multipolini̧ skleidini̧ :

F (r) =
∑

LJMj

ALkqJMJ
(r)QLkJMJ

. (114)
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Čia

QLkJMJ
=
∑

M,q

[

L k J

M q MJ

]

YLM (θ, φ) T (k)
q , (115)

ALkqJMJ
(r) =

∑

M

[

L k J

M q MJ

]

aLM (r). (116)

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

Atskiru atveju, kai k = 1, turime vektorini̧ operatoriu̧ Vq = T
(1)
q , q = 0,±1 ir

QL1JMJ
= (YL

JMJ
(θ, φ) ·V), (117)

o YL
JMJ

(θ, φ) – vektorinė sferinė funkcija, kuri bus aptariama sekančiame skirsnyje.

1.11 Vektoriniu̧ funkciju̧ skleidimas multipoliais

Prieš skleisdami vektorini̧ operatoriu̧ vektoriniu̧ funkciju̧ eilute, susipažinsime su vektorinėmis

funkcijomis ir ju̧ savybėmis. Sukant koordinačiu̧ sistema̧, vektorinė sferinė funkcija transformuo-

jasi lygiai taip pat, kaip dalelės, kurios sukinys s = 1, banginė funkcija. Todėl galime pasirinkti

pilnutinio judėjimo kiekio momento kvadrato J2 ir jo projekcijos i̧ z aši̧ Jz funkciju̧ bazȩ , kurio-

je bet koks posūkiu̧ grupės atvaizdavimas užrašomas neredukuotiniais atvaizdavimais. Kadangi

banginės funkcijos |LSJM〉 sudaromos ǐs |LML〉 ir |SMS〉 pagal žinoma̧ procedūra̧ , vektoriniu̧

funkciju̧ skleidimo bazȩ galime užrašyti:

|LSJM〉 =
∑

ML,MS

[

L S J

ML MS M

]

|LML〉|SMS〉. (118)

Vietoje |SMS〉 funkciju̧ bazės galima pasirinkti ciklinės bazės ortus [8]:

ξ±1 = ∓ 1√
2
(e1 ± ie2), ξ0 = e3, (119)

arba

ξ1 =
1√
2









1

i

0









, ξ0 =









0

0

1









, ξ−1 =
1√
2









1

−i
0









. (120)

Dabar galime užrašyti vektorinės sferinės funkcijos ǐsraǐska̧ :

YL
JM (θ, φ) =

L
∑

m,q

[

L 1 J

m q M

]

YLm(θ, φ) ξq. (121)

Šios funkcijos tenkina ortonormavimo [8]

∫

YL′∗
J ′M ′(θ, φ) YL

JM (θ, φ) sin θdθdφ = δ(J, J ′)δ(M,M ′)δ(L,L′) (122)
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ir pilnumo
∑

L,J,M

YL∗
JM (θ, φ) YL

JM (θ′, φ′) = 3δ(cos θ − cos θ′)δ(φ − φ′) (123)

sa̧ lygas.

Iš (121) apibrėžimo seka, kad vektorinė sferinė funkcija yra tikrinė operatoriu̧ J2, Jz , L
2, S2

ir inversijos P funkcija [8]:

J2 YL
JM (θ, φ) = J(J + 1) YL

JM (θ, φ), (124)

Jz Y
L
JM(θ, φ) =M YL

JM (θ, φ), (125)

L2 YL
JM (θ, φ) = L(L+ 1) YL

JM (θ, φ), (126)

S2 YL
JM(θ, φ) = S(S + 1) YL

JM(θ, φ), (127)

P YL
JM (θ, φ) = (−1)L+1 YL

JM (θ, φ). (128)

Bet kokia vektorinė funkcija F(r) skleidžiama vektorinėmis sferinėmis funkcijomis šitaip:

F(r) =
∑

L,J,M

FLJM (r)YL
JM (θ, φ). (129)

Dabar surasime skleidini̧ , kai vektorinė funkcija gaunama, paveikiant vektoriniu operatoriumi

sferinȩ funkcija̧

F(r) = V(r)Ylm(θ, φ) =
∑

L

(−1)L+m
1√

2l + 1
〈L||V ||l〉ΩYL

lm(θ, φ). (130)

Čia Ω rodo, kad submatriciniame elemente integruojama tiktai θ ir φ kampu̧ atžvilgiu, o L i̧ gyja

vertes, tenkinančias trikampio, sudaryto ǐs L, l, 1, sa̧ lygas.

(130) galima pritaikyti elektromagnetinio lauko atveju. Jam operatorius V(r)=grad f(r),

kur f(r) skaliarinė funkcija. Šiuo atveju submatricinio elemento ǐsraǐskos (130) yra:

〈L||∇f(r)||l〉 =















√
l + 1

(

d
dr − l

r

)

, kai L = l + 1;

0, kai L = l;

−
√
l
(

d
dr +

l+1
r

)

, kai L = l − 1.

(131)

(130) elektromagnetinio lauko atveju –

grad[f(r) Ylq(θ, φ)] =

[

l

2l + 1

]1/2 ( d

dr
+
l + 1

r

)

f(r)Yl−1
lq (θ, φ)

−
[

l + 1

2l + 1

]1/2 ( d

dr
− l

r

)

f(r)Yl+1
lq (θ, φ). (132)

(132) formulė plačiai naudojama ir vadinama gradientine.
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Dar naudojamos ir kitaip apibrėžtos vektorinės sferinės funkcijos, kurios ǐsreǐskiamos (132)

tiesiniais dariniais:

Y
(1)
JM (θ, φ) =

[

J + 1

2J + 1

]1/2

YJ−1
JM (θ, φ) +

[

J

2J + 1

]1/2

YJ+1
JM (θ, φ), (133)

Y
(0)
JM (θ, φ) = YJ

JM(θ, φ) (134)

Y
(−1)
JM (θ, φ) =

[

J

2J + 1

]1/2

YJ−1
JM (θ, φ)−

[

J + 1

2J + 1

]1/2

YJ+1
JM (θ, φ). (135)

Jos sudaro ortonormuotu̧ funkciju̧ bazȩ vektoriniu̧ funkciju̧ erdvės sferos paviršiuje. Dvi pirmo-

sios (133) ir (134) ortogonalios normalės vektoriui n, o trečioji – jam lygiagreti: nY
(1)
JM (θ, φ) = 0,

nY
(0)
JM (θ, φ) = 0 ir [n×Y

(−1)
JM (θ, φ)] = 0.

Daugiau vektoriniu̧ funkciju̧ skleidimo pavyzdžiu̧ galima rasti V. Balašovo ir kt. knygoje

[8].

1.12 Fotono sa̧voka. Spinduliuotės skleidimas multipoliais

Laisvojo elektromagnetinio lauko hamiltoniano operatoriu̧ galima užrašyti [8, 68, 69]:

H =
∑

i

h̄wi a
+
i ai, (136)

kur wi = 2πνi – ciklinis dažnis, a
+
i ir ai – fotono atsiradimo ir ǐsnykimo operatoriai. Iš šios lygties

matyti, kad lauko i-ojo laisvės laipsnio sužadinima̧ atitinka diskretinis ekvidistancinis energijos

spektras, kurio gretimi lygmenys nutolȩ vienas nuo kito per vienoda̧ energija̧ h̄wi. Todėl galima

i̧vesti fotono sa̧voka̧ . Fotonas yra elementarus nedalomas elektromagnetinio lauko energijos

kvantas. Elektromagnetinio lauko i-ojo laisvės laipsnio sužadinima̧ galima traktuoti kaip fotono,

kurio energija h̄wi, atsiradima̧. Fotona̧ aprašo kvantiniu̧ skaičiu̧ i rinkinys. Naudojami du

kvantiniu̧ skaičiu̧ rinkiniai: i = λk ir i = pkLM .

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

plokščiomis bangomis. Elektromagnetinio lauko banginės lygties

∇A(r, t)− 1

c2
∂2A(r, t)

∂t2
= 0 (137)

su kuloninės kalibruotės sa̧ lyga

divA(r, t) = 0 (138)

sprendinys užrašomas plokščiu̧ bangu̧ skleidiniu

Aλk(r, t) =
1

2π

√

h̄c

k
eλk exp(ikr − iwt). (139)
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Čia k = |k| = w/c, eλk – plokščios bangos poliarizacijos vienetiniai vektoriai, kuriems galioja

eλk · k = 0 ir e∗λk · eµk = δ(λ, µ) sa̧ lygos. Jos rodo, kad elektromagnetinės bangos poliarizacijos

plokštuma statmena bangos judėjimo krypčiai. Tai reǐskia, kad jos yra skersinės bangos.

h̄k kvantinis skaičius turi fotono judėjimo kiekio prasmȩ . Poliarizacijos vektoriams dažniausiai

naudojamas apskritiminis vaizdavimas. Tuo atveju, kai dešininėje Dekarto koordinačiu̧ sistemoje

z ašis nukreipiama k kryptimi,

eλk = −(λ
√
2)(ex + iλey). (140)

Vienetiniai ortai ex ir ey nukreipiami x ir y ašiu̧ kryptimis, o λ = ±1 vadinamas spiralǐskumu.

Kadangi fotono masė lygi nuliui, jam negalima priskirti sukinio tokia prasme, kokia suteikiama

turinčiai masȩ dalelei. Todėl fotonui aprašyti naudojamas spiralǐskumas λ, kuris lygus fotono

pilnutinio judėjimo kiekio momento projekcijai i̧ jo judėjimo krypti̧ . Kadangi fotonas orbitinio

judėjimo kiekio momento neturi, indėli̧ i̧ spiralǐskuma̧ i̧neša tiktai sukininis momentas, kuris ly-

gus 1. Tuomet λ = ±1, nes vertė λ = 0 negalima dėl kuloninės kalibruotės sa̧ lygos. Tokiu būdu,

fotonai yra vektorinės dalelės, kurios skiriasi nuo turinčiu̧ masȩ daleliu̧ tuo, jog aprašomos

dvikomponentėmis banginėmis funkcijomis vietoje trikomponenčiu̧ . Iš analogijos su klasikine

elektrodinamika seka, kad λ = 1 atitinka dešininės, o λ = −1 – kairinės apskritiminės poliar-

izacijos spinduliuotȩ . Kitokios poliarizacijos spinduliuotės būsena̧ galima užrašyti apskritiminės

poliarizacijos būsenu̧ superpozicija. Pavyzdžiui, nepoliarizuota spinduliuotė vaizduojama kaip

lygiu̧ daliu̧ dešininės ir kairinės apskritiminės poliarizacijos spinduliuočiu̧ suma. Fotono, poliar-

izuoto eψ kryptimi koordinačiu̧ sistemoje, kurios z||k, o azimutinis kampas ψ, banginȩ funkcija̧

galima užrašyti:

|eψ,k〉 = − 1√
2
{exp(−iψ)|λ = +1k〉 − exp(−iψ)|λ = −1k〉} . (141)

Antrasis kvantiniu̧ skaičiu̧ rinkinys (i = pkLM) naudojamas, kai (137) lygties sprendinys

užrašomas vektorinėmis sferinėmis funkcijomis:

Ae(m)kLM (r, t) = Ae(m)kLM (r) exp(−iwt), (142)

Am kLM(r) = −2
√
h̄kc iL jL(kr) Y

L
LM (n), (143)

Ae kLM(r) = 2
√
h̄kc

×
{

[

L+ 1

2L+ 1

]1/2

iL−1jL−1(kr)Y
L−1
LM (n) +

[

L

2L+ 1

]1/2

iL+1jL+1(kr)Y
L+1
LM (n)

}

, (144)

kur n=r/r, w = kc, jL(kr) – sferinė Beselio funkcija, YL
LM (n) yra vektorinė sferinė funkcija

(121). Šis skleidimas dar vadinamas multipoliniu koordinačiu̧ sistemoje, kur z||k. Elektrini̧
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multipolini̧ (EL) skleidini̧ vaizduoja |ekLM〉 funkcijos, kuriu̧ lygǐskumas π = (−1)L, o magnetini̧

(ML) – |mkLM〉, kuriu̧ π = (−1)L+1. Bendru atveju fotono funkcija̧ patogu užrašyti |pkLM〉,
π = (−1)L+p, kur EL atitinka p = 0, o ML – p = 1.

|λk〉 funkcija̧ galima ǐsskleisti |pkLM〉 funkciju̧ bazėje:

|λk〉 = 1

k

∑

p=0,1

∑

L,M

〈pLM |θ, φ, λ〉|pkLM〉, (145)

kur θ ir φ – k vektoriaus polinis ir azimutinis kampai. Norint surasti transformacijos matrica̧

〈pLM |θ, φ, λ〉, reikia žinoti Aλ,k(r) (139) skleidini̧ multipoliais. Koordinačiu̧ sistemoje, kurioje

z nukreipta k kryptimi, jis yra šitoks [8]:

Aλ,k(r) =
1

2π

√

h̄c

k
eλ exp(ikz) =

1

k
√
8π

∑

p=0,1

∞
∑

L=1

√
2L+ 1λpApkLM(r). (146)

Tuomet (145) i̧gyja pavidala̧ :

|λk〉 = 1

k
√
8π

∑

p=0,1

∞
∑

L=1

√
2L+ 1 λp |pkLM〉. (147)

Iš šiu̧ ǐsraǐsku̧ matyti, kad fotonu̧ su nuliniu judėjimo kiekio momentu nėra (L > 0).

1.13 Tenzoriniu̧ operatoriu̧ matriciniu̧ elementu̧ sandaugos

Ieškosime tenzorinio operatoriaus T
(k)
q matricinu̧ elementu̧ sandaugos

〈j1m1|T (k)
q |j2m2〉〈j′1m′

1|T
(k′)
q′ |j′2m′

2〉∗ (148)

ǐsraǐskos. Banginės funkcijos ir operatoriai yra trimatės erdvės ir sukininiu̧ kintamu̧ ju̧ funkcijos.

Laikysime, kad būsenos, aprašomos judėjimo kiekio momentu̧ ji ir projekcijos mi, gali būti

nustatomos skirtingu̧ koordinačiu̧ sistemu̧ z ašies atžvilgiu.

Sandaugai (148) apskaičiuoti reikia, kad visos banginės funkcijos ir operatoriai būtu̧ apibrėžti

vienoje koordinačiu̧ sistemoje, o judėjimo kiekio momentu̧ projekcijos nustatomos bendros z

ašies atžvilgiu. Tam tikslui reikia visu̧ būsenu̧ ir operatoriu̧ koordinačiu̧ ašis pasukti taip, kad

jos sutaptu̧ su matricinio elemento skaičiavimui parinkta koordinačiu̧ sistema. Būsenos banginė

funkcija naujoje koordinačiu̧ sistemoje užrašoma skleidiniu:

|jm〉 =
∑

m̃

|jm̃〉Dj
m̃,m(ĵ), (149)

kur ĵ žymi Eulerio kampus φ, θ, ψ [1], o Dj
m̃,m(ĵ) yra Vignerio posūkio matrica [18].
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Pritaikius transformacija̧ (149), matriciniu̧ elementu̧ sandauga̧ (148) galima užrašyti

〈j1m1|T (k)
q |j2m2〉〈j′1m′

1|T
(k′)
q′ |j′2m′

2〉∗ =
∑

m̃1,m̃′

1
,m̃2,m̃′

2
,q̃,q̃′

〈j1m̃1|T (k)
q′ |j2m̃2〉∗

×〈j1m̃′
1|T (k)

q |j2m̃′
2〉D∗j1

m̃1,m1
(ĵ1)D

∗k
q̃,q(k̂0)D

j2
m̃2,m2

(ĵ2)D
j′
1

m̃′

1
,m′

1

(ĵ′1)D
k′

q̃′,q′(k̂
′
0)D

∗j′
2

m̃′

2
,m′

2

(ĵ′2)

=
∑

K1,N1,N ′

1
,K2,N2,N ′

2
,Kr,Nr,N ′

r

〈j1||T (k)||j2〉〈j′1||T (k′)||j′2〉∗















j′2 K2 j1

k′ Kr k

j′1 K1 j1















×(2j1 + 1)[(2k + 1)(2j2 + 1)(2j′1 + 1)(2K1 + 1)]1/2

×
[

K2 Kr K1

N2 Nr N1

]

T ∗K1

N ′

1
N1

(j1, j
′
1,m1,m

′
1|ĵ1)T ∗Kr

N ′

rNr
(k, k′, q, q′|k̂0)TK2

N ′

2
N2

(j2, j
′
2,m2,m

′
2|ĵ2). (150)

Čia i̧vestas pažymėjimas

TKN ′N (j, j
′,m,m′|ĵ) = (−1)j

′−m′

[

2K + 1

2j + 1

]1/2
[

j j′ K

m m′ N

]

DK
N ′N (ĵ). (151)

(150) ǐsraǐska surasta panaudojant judėjimo kiekio momento teorijos grafinȩ technika̧ [1] ir

sa̧ryši̧

DJ
M̃M

(Ĵ)D∗J ′

M̃ ′M ′
(Ĵ) = (−1)J

′−M ′
∑

K,N,N ′

[

2K + 1

2J + 1

]1/2
[

J ′ K J

M̃ ′ N ′ M̃

] [

J J ′ K

M M ′ N

]

DK
N ′N (Ĵ).

(152)

Tuo atveju, kai procesui galioja ašinė simetrija, N = 0, M ′ = −M , ir (152) sa̧ryšis atrodo

šitaip:

DJ
M̃M

(Ĵ)D∗J ′

M̃ ′M ′
(Ĵ) = (−1)J

′−M
[

4π

2J + 1

]1/2
∑

K,N

[

J ′ K J

M̃ ′ N M̃

] [

J J ′ K

M −M 0

]

Y ∗
KN(Ĵ),

(153)

nes (153) panaudota

Dl
m0(α, β, γ) =

[

4π

2l + 1

]1/2

Y ∗
lm(β, α). (154)

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

Atskiru atveju, kai N = 0,

TKN (j, j′,m|ĵ) = (−1)j
′−m

[

4π

2j + 1

]1/2
[

j j′ K

m −m 0

]

YKN(ĵ). (155)
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1.14 Poliarizacija

Mikrodaleliu̧ poliarizacija aprašoma ju̧ pilnutinio judėjimo kiekio momento J vektoriaus pro-

jekcija M i̧ pasirinkta̧ krypti̧ . Paprastai Dekarto koordinačiu̧ sistemos z ašis sutapatinama

su šia kryptimi. Tapatingu̧ daleliu̧ ansamblio poliarizacija yra jo atstojamojo judėjimo kiekio

momento vektoriaus vertė. Jeigu J=
∑

iJi, kur Ji atskiru̧ daleliu̧ judėjimo kiekio momento

vektoriai, projekcija i̧ z aši̧ nelygi nuliui, daleliu̧ ansamblis yra poliarizuotas. Poliarizacija yra

bendra sa̧voka. Skiriamos dvi poliarizacijos rūšys: orientacija ir rikiavimas. Skirtumui tarp

ju̧ paaǐskinti, pasinaudosime 9 ir 10 paveikslais. Kad būtu̧ aǐskiau, pasirinkime daleliu̧ , kuriu̧

J = 3/2, ansamblio pavyzdi̧ . Orientacija̧ vaizduoja 9 pav., o rikiavima̧ – 10 pav. Linijos storis

proporcingas daleliu̧ tankiui n(M) būsenose, aprašomose judėjimo kiekio meomento projekciju̧

vertėmis −3/2 ≤M ≤ +3/2.

Orientacijai ir rikiavimui aprašyti naudojami bedimensiniai parametrai Ak (k=1,2,...). Jie

yra santykiai, rodantys daleliu̧ atstojamojo judėjimo kiekio momento nuokrypi̧ nuo izotropinio.

Pavyzdžiui, J = 3/2 atveju

A1(J = 3/2) =
n(M = 3/2) + n(M = 1/2) − n(M = −1/2) − n(M = −3/2)

n(M = 3/2) + n(M = 1/2) + n(M = −1/2) + n(M = −3/2)
, (156)

A2(J = 3/2) =
2[n(|M | = 3/2) − n(|M | = 1/2)]

2[n(|M | = 3/2) + n(|M | = 1/2)]
. (157)

Kvantinėje mechanikoje poliarizacija̧ aprašo tikimybė, kad dėl dalelės sa̧veikos su kita dalele,

pvz., atomo su fotonu ar atomo su elektronu, jos judėjimo kiekio momento projekcija i̧ z aši̧ bus

M . Tuomet rikiavimo parametra̧ A2, kai J = 3/2 galima užrašyti

A2(J = 3/2) =
2[σ(J = 3/2, |M | = 3/2) − σ(J = 3/2, |M | = 1/2)]

2[σ(J = 3/2, |M | = 3/2) + σ(J = 3/2, |M | = 1/2)]
, (158)

o orientacijos –

A1(J = 3/2) =

σ(J = 3/2,M = 3/2) + σ(J = 3/2,M = 1/2) − σ(J = 3/2,M = −1/2) − σ(J = 3/2,M = −3/2)

σ(J = 3/2,M = 3/2) + σ(J = 3/2,M = 1/2) + σ(J = 3/2,M = −1/2) + σ(J = 3/2,M = −3/2)
.

(159)

Iš (156) – (159) matyti, kad −1 ≤ A1 ≤ +1 ir −1 ≤ A2 ≤ +1 , t.y. gali i̧gyti teigiamas ir

neigiamas vertes. |A1| = 1, kai visos dalelės orientuotos viena kryptimi ǐsilgai ar prieš z aši̧ , o

|A2| = 1, kai yra tiktai tos krypties daleliu̧ , kuriu̧ |M | vienodas.
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8 pav. Tenzoriniu̧ operatoriu̧ matriciniu̧ elementu̧ sandaugai surasti naudotos judėjimo kiekio momento

diagramos.
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9 pav. Daleliu̧ ansamblio orientacija. Dešinėje daleliu̧ tankio ni priklausomybė nuo pilnutinio judėjimo

kiekio momento projekcijos M i̧ z aši̧ vertės.

10 pav. Daleliu̧ ansamblio rikiavimas ir daleliu̧ tankio n priklausomybė nuo pilnutinio judėjimo kiekio

momento projekcijosM i̧ z aši̧ vertės. Kairėje dvi diagramos vaizduoja neigiama̧, o dešinėje – kitos

dvi diagramos vaizduoja teigiama̧ rikiavimo parametro A2 vertȩ .
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2 Atomo sa̧veika su spinduliuote

Kai spinduliuotės pluoštelis nukreipiamas i̧ atomus ar jonus, jie gali būti sužadinami arba

jonizuojami, o spinduliuotė gali būti sugeriama arba ǐssklaidoma. Elektromagnetinės spinduli-

uotės sklaida gali būti koherentinė (Reilėjaus) ir nekorentinė (Komptono). Šiame skyriuje na-

grinėjamas poliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimas ir jonizacija poliarizuota spinduliuote.

2.1 Atomo sužadinimas spinduliuote

Lazerio [71] ar parenkamo dažnio sinchrotroninė spinduliuotė leidžia ne tiktai ǐsmušti elektronus

ǐs norimo atomo sluoksnio, bet ir juos sužadinti i̧ pageidaujama̧ būsena̧ [72, 73]. Jeigu spin-

duliuotė poliarizuota, tai atomo sužadinta būsena bus poliarizuota. Taigi atomu̧ sužadinimas

poliarizuota spinduliuote yra vienas ǐs būdu̧ sukurti poliarizuotus atomus tolimesniems eksper-

imentams [74, 75]. Atomu̧ vidiniu̧ sluoksniu̧ sužadinimo atveju jonai gali spinduliuoti fluores-

cencijos spinduliuotȩ [28, 51], kuri teikia informacijos apie atomo poliarizacijos būsena̧ prieš

sužadinima̧. Kai elektronas sužadinamas ǐs ǐsorinio elektronu̧ sluoksnio, fluorescencija yra

vienintelis sužadintos būsenos ǐsnykimo kelias. Elektrono ǐsspinduliavimas vidinio elektronu̧

sluoksnio sužadinimo atveju yra kitas atomo sužadintos būsenos ǐsnykimo būdas [29]. Taigi,

atomo fotosužadinimas gali būti pirmasis etapas atomo sužadintoms būnoms su gerai žinomais

judėjimo kiekio momento orientacija ir lygǐskumu sukurti tolimesniam poliarizacijos ir kampiniu̧

koreliaciju̧ tyrimui [55, 51].

Šio skyriaus tikslas – ǐsvesti poliarizuoto atomo sužadinimo poliarizuota spinduliuote tikimybės

bendra̧ ja̧ ǐsraǐska̧ ir ja̧ panaudoti i̧vairiems atvejams, aprašantiems konkrečius eksperimentus.

Taip pat pritaikyti bendra̧ ja̧ ǐsraǐska̧ tam atvejui, kai sužadinimas spinduliuote tėra tik pirmasis

sudėtingo proceso etapas. Tikimybės bendroji ǐsraǐska bus surasta, panaudojant judėjimo kiekio

meomento grafinȩ technika̧ [1].

2.1.1 Atomo sužadinimo skerspjūvis

Pagal bendra̧ ja̧ trikdžiu̧ teorija̧ proceso, kurio metu ǐsspinduliuojamas fotonas su banginiu

vektoriumi intervale k0, k0+dk0 diferencialinė tikimybė yra apinbrėžiama [76]:

dW (i→ f) =
2π

h̄
| − e

m

[

2π(n + 1)

V ω

]1/2

ǫ̂λ〈f |p exp(ik0r))i〉 |2δ(Ef − Ei + ω)
V dk0

(2π)3
. (1)

Čia i ir f – pradinė ir galinė būsenos, p – elektrono judėjimo kiekis, Ei ir Ef – atomo pradinės

ir galinės būsenos energija, n – fotonu̧ skaičius pradinėje būsenoje, ω = 2πν – fotono ciklinis
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dažnis, kuris atominėje vienetu̧ sistemoje sutampa su fotono energija, V – tūrio elementas.

Integruojant (1) pagal dk0 = dω/c, galima surasti fotono, kurio poliarizacija ǫ̂λ, ǐsspinduliavimo

i̧ erdvinio kampo elementa̧ dΩ tikimybȩ

dWλ(i→ f) =
e2ω

2πh̄c3m2
|ǫ̂λ〈f |p exp(ik0r))i〉|2(nk0λ + 1)dΩ. (2)

Analogǐskai galima surasti fotoabsorbcijos diferencialinȩ tikimybȩ :

dWλ(i→ f) =
e2ω

2πh̄c3m2
|ǫ̂λ〈f |p exp(ik0r))i〉|2nk0λdΩ. (3)

Formulėse (2) ir (3) nk0λ – fiksuotos poliarizacijos vidutinis fotonu̧ skaičius banginio vektoriaus

intervale k0, k0+dk0. Ji̧ galima surasti, žinant spinduliuotės spektrini̧ intensyvuma̧ Ik0λ [76]

nk0λ =
8π3c3

h̄ω3
Ik0λ. (4)

Tuomet sa̧ryšis tarp tikimybės fotona̧ ǐsspinduliuoti (dW spont), sugerti (dW abs) ir priverstinai

ǐsspinduliuoti (dW ind) yra šitoks:

dW abs
λ (f → i) = dW ind

λ (i→ f) = dW spont
λ (i→ f)

8π3c2

h̄ω3
Ik0λ. (5)

Fotoabsorbcijos ir priverstinės spinduliuotės nagrinėjimo patogumui i̧vedamas efektinis difer-

encialinis absorbcijos skerspjūvis, kuris apibrėžiamas kaip diferencialinės tikimybės ir i̧ atoma̧

krentančios spinduluotės intensyvumo santykis:

dσλ(f → i)

dΩ
=
dWλ(f → i)

Ik0λ
. (6)

Kadangi spektriniu̧ liniju̧ pločiai visuomet nelygūs nuliui, atomas gali absorbuoti ne tiktai

grynai monochromatinȩ elektromagnetinȩ spinduliuotȩ , bet ir spinduliuotes, kuriu̧ dažniai yra

artimi ω.

2.1.2 Spinduliuotės poliarizacija

Elektrinio dipolinio šuolio ∆m = 0 metu ǐsspinduliuota šviesa, poliarizuota ǐsilgai kvantavimo

arba z ašies, vadinama π šviesa. Kai ∆m = +1 arba ∆m = −1, randasi atitinkamai σ+ ir

σ− šviesa. π šviesos kampinis pasiskirstymas proporcingas sin2 θ, o σ± – (1− 1
2 sin

2 θ), kur θ –

kampas tarp šviesos elektrinio lauko E ir stebėjimo krypties.

Kai ǐsorinis magnetinis laukas B nukreiptas link stebėtojo, t.y. lygiagretus, stebimos tik-

tai σ komponentės, nes π komponentė nematoma. Šiuo atveju pagal susitarima̧ σ+ vadinama
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kairinės, o σ− dešininės apskritiminės poliarizacijos šviesa. Jeigu spinduliuotė stebima stat-

menai z ašiai kryptimi, t.y. θ = 900 kampu, Iπ bus π šviesos intensyvumas, o Iσ = 1
2Iσ+ + 1

2Iσ−

šviesos, poliarizuotos statmenai z ašiai, intensyvumas. Taigi, šviesos, ǐsspinduliuotos elektronui,

peršokant ǐs aukštesniojo lygmens i i̧ žemesni̧ ji̧ f , intensyvumas I0 =
2
3(Iπ+2Iσ) yra proporcin-

gas aukštesniojo lygmens užpildai n(i)

I0 =
h̄ωif
4πl

n(i)A(i→ f), (7)

kur l – atstumas nuo atomo iki detektoriaus, A(i→ f) – Einšteino koeficientas (šuolio tikimybė

per laiko vieneta̧ [76]).

2.1.3 Atomo sužadinimo tikimybės ǐsraǐskos suradimas

Nagrinėsime šitoki̧ atomo sužadinimo spinduliuote procesa̧ :

A(α0J0M0) + hν(ǫ̂λk0) → A∗(α1J1M1). (8)

Čia atomas A būsenoje α0J0M0 elektromagnetinės spinduliuotės sužadinamas i̧ būsena̧ α1J1M1,

kur αi žymi i būsenos konfigūracija̧ ir kitus kvantinius skaičius, Ji yra elektronu̧ apvalkalo pil-

nutinis judėjimo kiekio momentas, o Mi – jo projekcija i̧ laboratorinȩ z aši̧ . Elektromagnetinė

spinduliuotė aprašoma banginiu vektoriumi k0 ir poliarizacijos vienetiniu vektoriumi ǫ̂λ. λ = ±1

ir vadinamas spiralǐskumu. Atominėje vientu̧ sistemoje k0 = ω/c, kur ω – fotono energija a. v.

Laikoma, kad lygmenu̧ smulkiosios sandaros suskilimas daug didesnis už hipersmulkiosios san-

daros. Šiuo atveju atomo lygmenis galima aprašyti elektronu̧ apvalkalo pilnuoju judėjimo kiekio

momentu. Reikalingi formuliu̧ pakeitimai, i̧galinantys aprašyti tuos atvejus, kai hipersmulkioji

sandara svarbi, bus nurodyti vėliau. Padarysime dar viena̧ prielaida̧ , kad projekciju̧ M0 ir M1

matavimo kryptys gali būti skirtingos.

(8) proceso efektini̧ skerspjūvi̧ galima užrašyti:

σ(α0J0M0ǫ̂λk0 → α1J1M1) = 2π2
[∫

〈α1J1M1|J(r)|α0J0M0〉Aλk0
(r)dr

]

×
[∫

〈α1J1M1|J(r)|α0J0M0〉Aλk0
(r)dr

]∗

. (9)

Čia J(r) yra elektronu̧ srovės operatorius, o Aλk0(r) – elektromagnetinio lauko vektorinis poten-

cialas. Padarȩ prielaida̧ , kad kr ≪ 1, ir transformavȩ fotono banginȩ funkcija̧ nuo laboratorinės

koordinačiu̧ sistemos z ašies prie atominės koordinačiu̧ sistemos z ašies bei Aλk0(r) ǐsskleidȩ

multipoliais (žr. pirmojo skyriaus 1.12 skirsni̧ ), (9) formulės dalis laužtiniuose skliaustuose i̧gyja
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pavidala̧ :

∫

〈α1J1M1|J(r)|α0J0M0〉Aλk0(r)dr =
∑

p=0,1

∞
∑

k=1

q=k
∑

q=−k

ik(−iλ)p
[

k + 1

k

]1/2 k
k−1/2
0

(2k − 1)!!
Dk
qλ(k̂0)

×〈α1J1M1|Qp
kq|α0J0M0〉 =

∞
∑

k=1

q=k
∑

q=−k

〈α1J1M1|Q(k)
q |α0J0M0〉Dk

qλ(k̂0), (10)

〈α1J1M1|Q(k)
q |α0J0M0〉 = k

k−1/2
0

∑

p=0,1

[

k + 1

k

]1/2 ik(−iq)p
(2k − 1)!!

〈α1J1M1|Qp
kq|α0J0M0〉. (11)

Čia Dk
qλ(k̂0) – Vignerio posūkio matrica [18]. Kai p = 0, turime elektrinio multipolinio šuolio

operatoriu̧ (Ek) [4]

Q0
kq = −rkC(k)

q , (12)

o p = 1 – magnetinio multipolinio šuolio operatoriu̧ (Mk)[4]

Q1
kq = −1

c
[k(2k − 1)]1/2rk−1

{

1

k + 1

[

C(k−1) × L(1)
](k)

q
+
[

C(k−1) × S(1)
](k)

q

}

. (13)

Čia L(1) ir S(1) yra pilnutiniai atitinkamai orbitinio ir sukininio judėjimo kiekio momentu̧

operatoriai, o C
(k)
q – sferinės funkcijos, normuotos i̧ [4π/(2k + 1)]1/2 (48), operatorius.

Reikia pažymėti, kad elektrinio ir magnetinio lauko multipolio lygǐskumai yra atitinka-

mai (−1)k ir (−1)k+1. Dėl lygǐskumo atrankos taisykliu̧ i̧ šuoliu̧ tikimybes tarp diskretiniu̧

lygmenu̧ duoda indėli̧ tiktai arba Ek, arba Mk elektromagnetinio lauko multipoliai. Kadangi

nagrinėjamos tiktai grynosios elektromagnetinio lauko poliarizacijos būsenos, Stokso parametrai

nebus i̧vesti.

Elektrinio dipolinio šuolio atveju (11) matricinio elemento ǐsraǐska supaprastėja:

〈α1J1M1|Q(1)
q |α0J0M0〉 = i

√

2k0〈α1J1M1|Q0
1q|α0J0M0〉. (14)

Spiralǐskumas λ = ±1 vaizduoja kairinės ir dešininės apskritiminės poliarizacijos spinduliuotȩ .

Bet kokios ǫ poliarizacijos atveju spinduliuotȩ galima aprašyti apskritiminės poliarizacijos spin-

duliuočiu̧ tiesiniu dariniu:

Aǫk0
(r) = αAλ=+1k0

(r) + βAλ=−1k0
(r). (15)

Šia̧ ǐsraǐska̧ reikia i̧ rašyti i̧ (10) ieškant (9) skerspjūvio ǐsraǐskos.

Iš (14) matyti, kad elektriniam dipoliniam artėjime nėra priklausomybės nuo spinduliuotės

banginio vektoriaus krypties pakeitimo priešinga. Todėl, apskaičiuotas dipolinės spinduliuotės

kampinis pasiskirstymas yra simetrǐskas banginio vektoriaus k0 krypties pakeitimo atžvilgiu. Kai
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skleidime multipoliais paliekami nariai iki antrosios eilės, spinduliuotės kampinio pasiskirstymo

asimetrijos parametro ǐsraǐskoje ateina E1-M1 ir E1-E2 interferenciniai nariai, turintys nelygini̧

lyginuma̧, dėl ko simetrija spinduliuotės banginio vektoriaus krypties pakeitimo priešinga atžvilgiu

ǐsnyksta [77].

Kartais dalelės poliarizacija̧ būna daug patogiau nustatyti kitos krypties negu naudota

matriciniams elementams apskaičiuoti. Perėjimui nuo banginės funkcijos, apibrėžtos labora-

torinėje koordinačiu̧ sistemoje, prie banginės funkcijos atomo koordinačiu̧ sistemoje, naudo-

jamos šuolio operatoriaus matriciniam elementui surasti, panaudosime (1.149) operacija̧ visu̧

daleliu̧ banginėms funkcijoms. Tuomet laboratorinėje koordinačiu̧ sistemoje matricini̧ elementa̧

〈α1J1M1|Q(k)
q |α0J0M0〉 galime užrašyti:

〈α1J1M1|Q(k)
q |α0J0M0〉 =

∑

M̃0,q̃,M̃1

〈α1J1M̃1|Q(k)
q̃ |α0J0M̃0〉DJ0

M̃0M0

(Ĵ1) D
k
q̃q(k̂0) D

∗J1
M̃1M1

(Ĵ1). (16)

Matricinis elementas 〈α1J1M̃1|Q(k)
q̃ |α0J0M̃0〉 apibrėžtas atomo koordinačiu̧ sistemoje.

I̧ rašȩ matriciniu̧ elementu̧ (16) ǐsraǐskas i̧ (9) ǐsraǐska̧ , gauname (8) skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

σ(α0J0M0ǫ̂λk0 → α1J1M1) = 2π2
∑

k,k′,M̃0,q̃,M̃1,M̃ ′

0
,q̃′,M̃ ′

1

〈α1J1M̃1|Q(k)
q̃ |α0J0M̃0〉

×DJ0
M̃0M0

(Ĵ1) D
k
q̃λ(k̂0) D

∗J1
M̃1M1

(Ĵ1)〈α1J1M̃
′
1|Q

(k′)
q̃′ |α0J0M̃

′
0〉∗D∗J0

M̃ ′

0
M0

(Ĵ1) D
∗k′
q̃′λ(k̂0) D

J1
M̃ ′

1
M1

(Ĵ1)

(17)

(16) matricinio elemento kampinė dalis pavaizduota B1 diagramoje (žr. 11 pav.). Joje atviros

linijos vaizduoja judėjimo kiekio momentus, kuriu̧ projekcijos nustatomos laboratorinės koor-

dinačiu̧ sistemos z ašies atžvilgiu, o apskritimai su D raide viduryje vaizduoja Vignerio posūkio

matricas. Stačiakampiai atstovauja pradinės ir galinės būsenu̧ konfigūracijas ir kitus kvantinius

skaičius. Pritaikome Vignerio ir Ekarto teorema̧ (1.53), kuri leidžia atskirti matricinio elemento

dali̧ , invariantinȩ erdvės sukimo atžvilgiu, (diagrama B2) nuo priklausomybės nuo judėjimo

kiekio momentu̧ orientacijos erdvėje (diagrama B3). Antras Klebšo ir Gordano koeficientas

ateina ǐs kompleksǐskai sujungtinio matricinio elemento (9) ǐsraǐskoje. Vignerio posūkio matricas

DJ
M̃,M

(Ĵ) ǐs matricinio ir jam kopleksǐskai jungtinio matricinio elemento (9) judėjimo kiekio mo-

mentams J0, J1 ir k, k′ skleidžiame neredukuotiniais tenzoriais TKN (Ĵ) (1.109). Iš šiu̧ skleidiniu̧

ateina trys Klebšo ir Gordano koeficientai. Dar du – ǐs Vignerio ir Ekarto teoremos pritaikymo

(žr. B3 diagrama̧) matriciniam elementui ir jam kompleksǐskai jungtiniam. Visi penki Klebšo ir

Gordano koeficientai pavaizduoti B4 diagramoje (11 pav). Sumuojame (17) ǐsraǐskoje esančiu̧

projekciju̧ atžvilgiu ir gauname B5 diagrama̧. Joje esančias atviras linijas uždarome su Klebšo ir
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Gordano koeficientu ir gauname B6 diagrama̧. Atsiranda naujas Klebšo ir Gordano koeficientas,

prie kurio laisvu̧ liniju̧ prijungiame ǐs Vignerio posūkio matricu̧ sandaugu̧ skleidinio atsiradusius

neredukuotinius tenzorius TKN . Gautoji B7 diagrama aprašo judėjimo kiekio momentu̧ J0, J1 ir

fotono multipoliu̧ orientacijas erdvėje. Galutinė atomo sužadinimo tikimybės ǐsraǐska užrašoma

panaudojant B2, B6 ir B7 diagramas:

σ(α0J0M0ǫ̂λk0 → α1J1M1) = C
∑

K0,Kr,K1,k,k′

Br(K0,Kr,K1, k, k
′)

×
∑

N0,Nr,N1,q

[

K0 Kr K1

N0 Nr N1

]

T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) T ∗Kr

Nr
(k, k′, λ|k̂0) TK1

N1
(J1, J1,M1|Ĵ1), (18)

kur

Br(K0,Kr,K1, k, k
′) = (α1J1||Q(k)||α0J0)(α1J1||Q(k′)||α0J0)

∗















J0 K0 J0

k Kr k′

J1 K1 J1















[(2J0 + 1)(2J1 + 1)(2k + 1)(2K1 + 1)]1/2. (19)

(19) ǐsraǐskoje panaudotas sa̧ryšis

(α1J1||Q(k)||α0J0) = [2J1 + 1]1/2〈α1J1||Q(k)||α0J0〉. (20)

Kai atomo energijos lygmenu̧ hipersmulkioji sandara svarbi, submatricini̧ elementa̧

(α1J1||Q(k)||α0J0) (19) ǐsraǐskoje reikia pakeisti (α1J1(I)F1||Q(k)||α0J0(I)F0) submatriciniu el-

ementu, pasinaudojant sa̧ryšiu

(α1J1(I)F1||Q(k)||α0J0(I)F0) = (−1)F0−J1+I+k[(2F0 + 1)(2J1 + 1)]1/2

×
{

F0 k F1

J1 I J0

}

(α1J1||Q(k)||α0J0). (21)

Čia I – branduolio sukinys. Tuomet vertes J0 ir J1 (19) ir (20) formulėse reikia pakeisti F0 ir

F1.

Jeigu tikimybȩ W (α0J0M0ǫ̂λk0 → α1J1M1) padalinsime ǐs spinduliuotės srauto tankio,

gausime skerspjūvi̧ . Taigi, tikimybei ir skerspjūviui galime naudoti tas pačias ǐsraǐskas. Reikia

pakeisti tiktai konstanta̧ C.

2.1.4 Fotosužadinimas – pirmoji daugiapakopio proceso stadija

Atomui sužadintoje būsenoje paruošti dažnai naudojama lazerio ar kito šaltinio elektromagnetinė

spinduliuotė. Sekančio proceso pasėkoje ši atomo būsena nėra registruojama, todėl dvipakopio
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proceso skerspjūvio ǐsraǐska̧ reikia koherentǐskai sumuoti nestebimu̧ M1 būsenu̧ atžvilgiu [24].

Kai sužadinimas (8) yra pirmasis daugiapakopio proceso etapas, sekanti̧ procesa̧ galima užrašyti

šitaip:

A∗(α1J1M1) + b(a) → A(α2J2M2) + b′(a′). (22)

Čia b(a) vaizduoja spinduliuotȩ ar dalelȩ , sa̧veikaujančia̧ su sužadintu atomu A∗(α1J1M1).

Jos būsena pažymėta a. b′(a′) aprašo viena̧ ar daugiau ǐs atomo ǐsmuštu̧ daleliu̧ a′ būsenoje.

Dvipakopio proceso (8) ir (22) tikimybė W t bus:

W t(α0J0M0ǫ̂λk0 → α1J1a→ α2J2M2a
′) = |

∑

M1

〈α2J2M2a
′|H2|α1J1M1a〉

×〈α1J1M1|H1|α0J0M0ǫ̂λk0〉|2 =
∑

M1,M ′

1

〈α2J2M2a
′|H2|α1J1M1a〉〈α2J2M2a

′|H2|α1J1M
′
1a〉∗

×〈α1J1M1|H1|α0J0M0ǫ̂λk0〉〈α1J1M
′
1|H1|α0J0M0ǫ̂λk0〉∗. (23)

Čia H1 irH2 atitinkamai yra pirmojo ir antrojo procesu̧ sa̧veikos operatoriai. Šiuo atveju Vigne-

rio posūkio matricu̧ sandaugos skleidiniui nestebimos būsenos atžvilgiu reikia pritaikyti (1.106)

formulȩ . Neredukuotinis tenzorius TK1

N1N ′

1

(J1, J
′
1,M1,M

′
1|Ĵ1) apibrėžiamas (1.108) formule. Po

šiu̧ paruošiamu̧ ju̧ operaciju̧ galima (23) ǐsraǐska̧ sumuoti M1,M
′
1 atžvilgiu. Tolimesniuose sky-

riuose pamatysime, kad visu̧ skerspjūviu̧ ir tikimybiu̧ ǐsraǐskose nuo neregistruojamu̧ projekciju̧

priklauso tiktai neredukuotiniai tenzoriai TK1

N1N ′

1

(J1, J
′
1,M1,M

′
1|Ĵ1). Tai reǐskia, kad sumuojama

tik šiu̧ operatoriu̧ sandauga:

∑

M1,M ′

1

TK1

N1N
(J1, J1,M1,M

′
1|Ĵ1) T

∗K ′

1

N ′

1
N ′
(J1, J1,M1,M

′
1|Ĵ1) =

√

(2K1 + 1)(2K ′
1 + 1)

2J1 + 1

×D∗K1

N1N
(Ĵ)D

K ′

1

N ′

1
N ′
(Ĵ)

∑

M1,M ′

1

(−1)2J1−2M ′

1

[

J1 J1 K1

M1 M ′
1 N

] [

J1 J1 K ′
1

M1 M ′
1 N ′

]

=
2K1 + 1

2J1 + 1
D∗K1

N1N
(Ĵ)DK1

N ′

1
N (Ĵ)δ(K1,K

′
1)δ(N,N

′). (24)

Kadangi tarpinė būsena neregistruojama, kvantavimo aši̧ galima parinkti taip, kad ǐsraǐskos

būtu̧ paprastesnės. Todėl ja̧ galima sutapatinti su laboratorine z ašimi, t.y. kampai θ = φ = 0:

D∗K1

N1N
(0, 0, 0)DK1

N ′

1
N (0, 0, 0) = δ(N1, N)δ(N ′

1, N). (25)

Tuomet (24) ǐsraǐskoje lieka daugiklis (2K1+1)/(2J1+1). Vėliau pamatysime, kad
√
2K1 + 1

patogu priskirti pirmajam procesui, o
√
2K1 + 1/(2J1 + 1) – antrajam. Taip padarius pirmojo

ir antrojo procesu̧ tikimybės sutaps su nepoliarizuotu̧ daleliu̧ sa̧veikos pilnosiomis tikimybėmis.
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Dabar dvipakopio proceso tikimybȩ jau galime užrašyti tarpinės būsenos skleidinio multipo-

liais tokiu pavidalu:

W t(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1a→ α2J2M2a
′)

=
∑

K1,N1

WK1N1
(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1a) ·WA

K1N1
(α1J1a→ α2J2M2a

′), (26)

kur WA žymi antrojo proceso tikimybȩ . Ji bus surasta vėliau, nes priklauso nuo konkretaus

antrojo proceso.

Fotosužadinimo tikimybės skleidinio tarpinės būsenos multipoliais nario ǐsraǐska yra:

dWK1N1
(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1)

dΩ
= C

∑

K0,Kr,k,k′

Br(K0,Kr,K1, k, k
′)
√

2K1 + 1
∑

N0,Nr,q

[

K0 Kr K1

N0 Nr N1

]

×T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0)T ∗Kr

Nr
(k, k′, q|k̂0), (27)

W00(α0J0k → α1J1) =
C

(2J0 + 1)(2k + 1)
|〈α1J1||Q(k)||α0J0〉|2. (28)

Pasiūlyta̧ procedūra̧ lengva pritaikyti bet kokiam daugiapakopiam procesui. Pavyzdžiui,

tripakopio proceso atveju

W t(α0J0M0ǫ̂q1k1 → α1J1p1m1 → α2J2p2m2 → J3M3ǫ̂q2k2)

=
∑

M1,M ′

1
,M2,M ′

2

W 1(J0M0ǫ̂q1k1 → J1M1M
′
1p1m1)W

2(J1M1M
′
1p1m1 → J2M2M

′
2p2m2)

×W 3(J2M2M
′
2p2m2 → J3M3ǫ̂q2k2) =

∑

K1,N1,K2,N2

W 1
K1N1

(J0M0ǫ̂q1k1 → J1p1m1)

2K1 + 1

2J1 + 1
W 2
K1N1K2N2

(J1p1m1 → J2p2m2)
2K2 + 1

2J2 + 1
W 3
K2N2

(J2p2m2 → J3M3ǫ̂q2k2). (29)

Iš (29) matyti, kad pilnutinė tripakopio proceso tikimybė užrašoma neregistruojamu̧ tarpiniu̧

būsenu̧ multipoliu̧ skleidiniais.

2.1.5 Nepoliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimas

Poliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo poliarizuota spinduliuote tikimybės (19) ir (27) ǐsraǐskos yra

pačios bendriausios šio proceso formulės. Parodysime, kaip jas galima pritaikyti paprastesniems

atvejams. Vienas ju̧ – dažnai pasitaikantis nepoliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimas poliarizuota spin-

duliuote.

Iš kvantinės mechanikos žinome, kad tikimybes reikia sumuoti neregistruojamu̧ galiniu̧ būenu̧

ir vidurkinti nepoliarizuotu̧ pradiniu̧ būsenu̧ atžvilgiu. Mūsu̧ atveju atomas nepoliarizuotas,
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todėl (27) ǐsraǐska̧ reikia vidurkinti M0 atžvilgiu, t.y. tenzoriu̧ TK0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) sumuoti M0

atžvilgiu, nes tiktai jis priklauso nuo projekciju̧ M0. Pasinaudojame

∑

M0

TK0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) = δ(K0, 0), δ(N0, 0) (30)

ir gauname, kad K0 = N0 = 0. I̧ rašome šias vertes i̧ (27). Atlikȩ veiksmus, galime užrašyti

nepoliarizuoto atomo sužadinimo poliarizuota spinduliuote kaip pirmojo etapo proceso tikimybės

ǐsraǐska̧ :

W (α0J0ǫ̂qk0 → α1J1) =
∑

K,N,k,k′

4π C

(2J0 + 1)
√

(2k + 1)
(−1)k

′−qBr(0,K,K, k, k′)

×
[

k k′ K

q −q 0

]

YKN(θ, φ). (31)

θ ir φ – kampai tarp laboratorinės z ašies ir apskritiminės spinduliuotės krypties arba tiesinės

poliarizacijos spinduliuotės elektrinio vektoriaus E krypties. Sutapatinȩ šias kryptis su z ašimi,

pagal (1.86) formulȩ gauname, kad N = 0.

Galutinė nepoliarizuoto atomo sužadinimo poliarizuota spinduliuote tikimybės atskiro mul-

tipolinio skleidimo galinės būsenos atžvilgiu nario ǐsraǐska yra:

WK0(α0J0ǫ̂q → α1J1M1)

=
C

2J0 + 1

∑

k,k′

[

2K + 1

(2k + 1)

]1/2

(−1)k
′−qBr(0,K,K, k, k′)

[

k k′ K

q −q 0

]

, (32)

Br(0,K,K, k, k′) = (α1J1||Q(k)||α0J0)(α1J1||Q(k′)||α0J0)
∗

×(−1)k
′+K+J1+J0

[

(2J1 + 1)(2k + 1)

2K + 1

]1/2
{

k k′ K

J1 J1 J0

}

. (33)

Apskritimǐskai poliarizuotos dipolinės spinduliuotės atveju k = k′ = 1, q = ±1 ir K = 0, 1, 2.

Taigi, sužadintas atomas yra orientuotas, kai K = 1 ir J1 ≥ 1/2, ir ǐsrikiuotas, kai K = 2

ir J1 ≥ 1. Multipolinio skleidimo rangai K = 1 ir K = 2 aprašo atitinkamai orientacija̧ ir

rikiavima̧. Tiesǐskai poliarizuotai spinduliuotei q = 0, o K = 0, 2, kas seka ǐs Klebšo ir Gordano

koeficiento su nulinėmis projekcijomis (1.43).

Nepoliarizuota šviesa atvaizduojama lygiu̧ daliu̧ dešininės (q = +1) ir kairinės (q = −1)

apskritiminės poliarizacijos spinduliuočiu̧ suma. Sudėjus narius (32) su q = +1 ir q = −1,

lieka tiktai nariai su K = 0, 2. Tai reǐskia, kad sužadinto atomo būsena bus ǐsrikuota netgi

sužadinama nepoliarizuota spinduliuote.

50



Orientacijai ir rikiavimui aprašyti buvo pasiūlyti parametrai A1 ir A2 [8]. Sužadinimui

elektrine dipoline spinduliuote ju̧ ǐsraǐskos yra:

A1 =
W10

W00
= 3(−1)J1+J0+1−q

[

1 1 1

q −q 0

]{

1 1 1

J1 J1 J0

}

, (34)

A2 =
W20

W00
= 3(−1)J1+J0−q

[

1 1 2

q −q 0

]{

1 1 2

J1 J1 J0

}

. (35)

Jie tinka bet kokiai sužadinto atomo poliarizacijos būsenai aprašyti ir nepriklauso nuo atomo

submatriciniu̧ elementu̧ .

Tiesǐskai poliarizuotai elektrinei dipolinei spinduliuotei AL1 = 0, o

AL2 =
√
6(−1)J1+J0

{

1 1 2

J1 J1 J0

}

. (36)

Apskritimǐskai poliarizuotai elektrinei dipolinei spinduliuotei A2 sutampa su nepoliarizuotos

šviesos

A2 =

[

3

2

]1/2

(−1)J1+J0−1

{

1 1 2

J1 J1 J0

}

, (37)

A1 =
3√
2
(−1)J1+J0

{

1 1 1

J1 J1 J0

}

. (38)

1 lentelėje pateiktos apskaičiuotos orientacijos ir rikiavimo parametru̧ vertės J0 ≤ 4 ir

J1 ≤ 5 atveju. Atomo sužadintos būsenos poliarizacija turi i̧ takos antrojo proceso dydžiams.

Pavyzdžiui, buvo užregistruota [78], kad perduotoji sukinio poliarizacija kriptono rezonansǐskai

sužadintos 3d−1
J 5p būsenos Auger elektronams siekia iki 80%.

2.1.6 Poliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimas nepoliarizuota spinduliuote

Jeigu elektromagnetinė spinduliuotė nepoliarizuota, kaip jau buvo minėta, ji aprašoma lygiu̧

daliu̧ dešininės ir kairinės apskritiminės poliarizacijos spinduliuočiu̧ suma, todėl Kr = 0, 2.

Parinkȩ spinduliuotės sklidimo krypti̧ ǐsilgai z ašies, pagal (1.86) gauname, kad Nr = 0 ir

N0 = N1, kurias i̧ rašome i̧ (31) ir gauname:

WK1N1
(α0J0M0ǫ̂q → α1J1) = C

∑

K0,Kr,k,k′

[

4π

(2J0 + 1)(2k + 1)

]1/2

(−1)J0−M0+k′−q

×[2Kr + 1]1/2Br(K0,Kr,K1, 1, 1)

[

K0 Kr K1

N1 0 N1

] [

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

×
[

k k Kr

q −q 0

]

YK0N1
(θ, φ). (39)
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1 lentelė. Parametrai, aprašantys orientacija̧ A1 ir rikiavima̧ A2 dešininės apskritiminės po-

liarizacijos dipolinei spinduliuotei ir rikiavima̧ AL2 tiesinės poliarizacijos dipolinei spinduliuotei

J0 J1 A1 A2 AL2 J0 J1 A1 A2 AL2

0 1 1.2247 0.7071 −1.4142 5/2 3/2 −0.6708 0.1 −0.2

1/2 1/2 1 0 0 5/2 0.2928 −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 −0.7071 0.1195 −0.2390

1 0.6124 −0.3536 0.7071 3 0.25 −0.4330 0.8660

2 1.0607 0.4183 −0.8367 4 0.9682 0.3134 −0.6268

3/2 1/2 −0.5 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 0.9574 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 0.9487 0.2944 −0.5889

Kampai θ ir φ yra atomo judėjimo kiekio momento J0 nuokrypis nuo laboratorinės z ašies ir tuo

pačiu nuo spinduliuotės sklidimo krypties.

Elektrinės dipolinės elektromagnetinės spinduliuotės atveju k = k′ = 1, ir (39) galima

perrašyti:

WK1N1
(α0J0M0 → α1J1) =W00(α0J0 → α1J1)[1 +A2(J0M0,K1N1, θ, φ)], (40)

A2(J0M0,K1N1, θ, φ) =
∑

K0

[

4π

2K0 + 1

]1/2

YK0N1
(θ, φ)β(K0, 2,K1)

[

K0 2 K1

N1 0 N1

]

, (41)

β(K0, 2,K1) = 3(2J0 + 1)[(2J1 + 1)(2K1 + 1)(2K0 + 1)(2Kr + 1)]1/2(−1)J0−M0+1−q

×
[

1 1 Kr

q −q 0

] [

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]















J0 K0 J0

1 2 1

J1 K1 J1















. (42)

A2(J0M0,K1N1, θ, φ) parametras aprašo sužadinto atomo rikiavima̧, kuris atsiranda sužadinant

poliarizuota̧ atoma̧. Jis vadinamas diferencialiniu rikiavimu ir priklauso nuo atomo judėjimo

kiekio momento J0 orientacijos spinduluotės sklidimo krypties atžvilgiu, bet nepriklauso nuo

submatriciniu̧ elementu̧ verčiu̧ , kas reǐskia, kad šis parametras nepriklauso nuo ju̧ skaičiavimo

tikslumo. A2 vertei apskaičiuoti reikia žinoti kvantinius skaičius J0, J1 ir J0 krypti̧ . Jeigu
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2 lentelė. Parametrai A2(J0,M0 = J0,K1, 0, 0, 0), aprašantys rikiavima̧, po atomo, poliarizuoto

nepoliarizuotos spinduliuotės sklidimo kryptimi (J0 ≤ 3, J1 ≤ 3), sužadinimo.

K1

J0 J1 1 2 3 4 5 6

0 1 0.9129

1/2 1/2 −0.8165

3/2 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 paruošiamas būsenoje, kurioje J0 nukreiptas ǐsilgai z ašies (ir spinduliuotės krypties),

(pagal (1.86) formulȩ) N1 = 0, ir A2 ǐsraǐska supaprastėja

A2(J0J0,K10, 0, 0) = 3(2J0 + 1)
∑

K0≤2J0

[5(2K1 + 1)(2K0 + 1)/6]1/2

×
[

K0 2 K1

0 0 0

] [

J0 J0 K0

J0 −J0 0

]















J0 K0 J0

1 2 1

J1 K1 J1















. (43)

Čia K1 ≤ 2J1, o M0 = J0.

Apskaičiuotos pagal (43) formulȩ A2(J0J0,K10, 0, 0) vertės pateiktos 2 lentelėje. Jos neprik-

lauso nuo atomo submatriciniu̧ elementu̧ , todėl tinka bet kokiam atomui.
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2.2 Poliarizuoto atomo jonizacija poliarizuota spinduliuote

Poliarizacijos pasireǐskimui atomu̧ fotojonizacijoje tirti skirta bene daugiausia darbu̧ . Poliarizuotu̧

atomu̧ fotojonizacija̧ poliarizuota dipoline spinduliuote bendru atveju pirmasis aprašė Jacobs

[22], taikydamas tankio matricos formalizma̧. Iš bendrosios ǐsraǐskos jis ǐsvedė fotoelektronu̧

kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir ju̧ sukinio poliarizacijos parametru̧ formules. Metais

vėliau (1973 m.) Cherepkov [46] taip pat nagrinėjo fotoelektronu̧ ǐs poliarizuotu̧ vienelektroniu̧

atomu̧ poliarizacija̧ ir kampini̧ pasiskirstyma̧ dipolinės spinduliuotės artinyje, tačiau jo darbas

liko nepastebėtas. Vėlesni autoriai [24, 25] poliarizacijai ǐs nepoliarizuotu̧ atomu̧ aprašyti i̧vedė

patogius parametrus ξ, δ ir γ, kurie naudojami iki šiol. Klar darbuose [24, 25] fotojono būsenos

nuo nagrinėjimo pradžios buvo laikomos nepoliarizuotomis, o spinduliuotė aprašoma dipolinia-

me artinyje. Pirmajame straipsnyje [24] jis naudojo Fano ir Dill [39] i̧vesta̧ perduota̧ ji̧ judėjimo

kiekio momenta̧ jt, o antrajame darbe [25] – jo atsisakė. Pastarajame straipsnyje ǐsnagrinėta

nepoliarizuotu̧ ir poliarizuotu̧ elektronu̧ ǐs nepoliarizuotu̧ atomu̧ bei nepoliarizuotu̧ elektronu̧

ǐs poliarizuotu̧ atomu̧ kampiniai pasiskirstymai. Jame taip pat nagrinėtos pilnojo eksperimento

[10] galimybės. Vėliau buvo parodyta, kad penkiu̧ matuojamu̧ dydžiu̧ – pilnutinio skerspjūvio

σ, fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametro β ir triju̧ fotoelektrono sukinio

poliarizacijos parametru̧ ξ, δ, γ – nepakanka nustatyti visiems teoriniams submatriciniams ele-

mentams ir sklaidos fazėms reliatyvistiniame artinyje, jeigu visi atomo sluoksniai užpildyti [79].

Ju̧ pakanka tiktai nereliatyvistiniam atvejui.

Nepoliarizuotu̧ fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrui apskaičiuoti

pradžioje buvo naudojama Cooper ir Zare [41] ǐsraǐska. Vėliau Fano ir Dill [39], nenaudodami

tankio matricos formalizmo, ǐsvedė formules, kuriose i̧vedė perduota̧ ji̧ judėjimo kiekio momenta̧

jt. Jos buvo naudojamos fotoelektronu̧ ǐs nepoliarizuotu̧ atomu̧ su neužpildytais sluoksniais

fotoelektronu̧ kampiniam pasiskirstymui [81, 82, 83, 84, 85, 86, 87, 88] skaičiuoti. Connerade ir

kt. [84] bei Faucher ir kt. [85] atsižvelgė i̧ rezonansu̧ fotojonizacijos skerspjūvyje i̧ taka̧ asimetri-

jos parametrui β. Aukštesniu̧ už dipolini̧ nariu̧ indėlis i̧ fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo

asimetrijos parametra̧ svarbus, kai fotono energija pasiekia 1,4 KeV [89]. Pastaraisiais metais

pastebėta teorǐskai [48, 77, 90] ir eksperimentǐskai [48], kad nedipoliniai nariai gali būti svarbūs

ir esant mažoms fotono energijoms.

Fotojonu̧ rikiavimo parametrai nagrinėti atskiriems atomams su užpildytais sluoksniais [52,

91]. Rikiavimas pasireǐskia atskiru̧ antrojo etapo procesu̧ parametruose, kai fotojonizacija ar

kiti procesai naudojami kaip pirmasis etapas atomams ar jonams paruošti.
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Teorǐskai nuspėta [22, 46] fotoelektronu̧ sukinio poliarizacija pirma̧ karta̧ buvo ǐsmatuota

Xe atomu̧ ǐsorini̧ sluoksni̧ jonizuojant nepoliarizuota spinduliuote [92]. Kabachnik ir Sazhina

[23] ǐsnagrinėjo fotoelektronu̧ sukinio poliarizacija̧ rezonansu̧ srityje, o Cherepkov ir Semionov

[93] ǐstyrė nedipoliniu̧ nariu̧ indėli̧ i̧ fotoelektono sukinio poliarizacija̧ ir nustatė, kad jis galėtu̧

būti eksperimentǐskai pastebėtas fotono energijoms, mažesnėms už 350 eV Xe 4p ir 5p sluoksniu̧

fotojonizacijos atveju, ypač tuomet, kai dipoliniu̧ nariu̧ indėlis artimas nuliui.

Kai jonizuojamas poliarizuotas atomas, fotoelektrona̧ aprašantys parametrai priklauso nuo

atomo pilnutinio judėjimo kiekio momento orientacijos fotono judėjimo krypties atžvilgiu [25].

Šiu̧ parametru̧ priklausomybė nuo atomo pilnojo judėjimo kiekio momento krypties vadinama

magnetiniu dichroizmu [20, 26]. Laan ir kt. [94, 95] magnetini̧ dichroizma̧ naudojo aprašydami

fotoemisija̧ ǐs lokalizuotu̧ magnetiniu̧ sistemu̧ . Jis buvo pamatuotas O [47], Cr [12, 96], Fe [19],

Eu [97] atomu̧ fotojonizacijai. Grum-Grzhimailo [98] teorǐskai parodė, kad spinduliuotės sklei-

dinio nedipoliniai nariai gali būti žymūs elektronu̧ ǐs Na sužadinto 3p sluoksnio fotojonizacijai,

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

2.2.1 Fotojonizacijos skerspūvio ǐsraǐskos suradimas

Nagrinėsime šitoki̧ atomo sužadinimo spinduliuote procesa̧ :

A(α0J0M0) + hν(ǫ̂qk0) → A+(α1J1M1) + e−(p, sms). (44)

Laikome, kad lygmenu̧ smulkioji sandara daug didesnė už hipersmulkia̧ ja̧ sandara̧ , i̧ kuria̧

buvo atsižvelgta [31] straipsnyje. Spinduliuotė aprašoma banginiu skaičiumi k0 ir poliarizacijos

vienetiniu vektoriumi ǫ̂q, kur q = ±1 – spiralǐskumas. Fotoelektronas aprašomas judėjimo

kiekiu p (p = mev =
√
2εme, v – elektrono greitis, ε – energija), sukiniu s ir jo projekcija ms i̧

pasirinkta̧ laboratorinȩ z aši̧ .

Pagal Fermio aukso taisyklȩ [68] (44) tikimybė yra:

W = 2π〈α1J1M1,pms|H ′|α0J0M0ǫ̂qk0〉〈α1J1M1,pms|H ′|J0M0ǫ̂qk0〉∗. (45)

Čia H ′ – atomo elektronu̧ sa̧veikos su fotonu operatorius. (44) proceso skerspjūvi̧ surastume,

jeigu tikimybȩ (45) padalintume ǐs fotonu̧ srauto tankio [99].

Fotono ir elektrono banginės funkcijos apibrėžtos Dekarto, o atomo ir jono – sferinėje koor-

dinačiu̧ sistemose. Skerspjūvio ǐsraǐskai surasti reikia visas funkcijas turėti vienoje koordinačiu̧

sistemoje. Patogiau pasirinkti sferinȩ koordinačiu̧ sistema̧, nes atomas ir jonas yra sudėtingesnės

daugelio daleliu̧ sistemos, kurioms būdingas sferinis daleliu̧ judėjimas apie koordinačiu̧ sistemos
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centre esanti̧ branduoli̧ . Kvantinėje mechanikoje dalelės banginȩ funkcija̧ galima atvaizduoti

kitu̧ funkciju̧ skleidiniu, jeigu pastarosios sudaro pilna̧ funkciju̧ bazȩ [68]. Šiam tikslui puikiai

tinka sferinės funkcijos. Fotonui pasinaudosime 1.12 skyriaus ir (2.10)–(2.13) formulėmis, o

elektrono banginȩ funkcija̧ skleisime sferinėmis funkcijomis

|pm〉 = 4π
∑

λµ

Rλ(r)Yλµ(r̂)Y
∗
λµ(p̂)ξm(σ) =

∑

λµ

√

4π(2λ + 1)Rλ(r)C
(λ)
µ (r̂)Y ∗

λµ(p̂)ξm(σ)

=
∑

λµ

(2λ+ 1)Rλ(r)C
(λ)
µ (r̂)Dλ

µ,0(p̂)ξm(σ) (46)

Čia ξm(σ) – elektrono sukinio banginė funkcija,

R∗
λ(r) = iλ exp[i(σλ(p) + δλ)]r

−1P (ελ|r). (47)

Išlėkusio i̧ kontinuuma̧ elektrono radialiosios banginės funkcijos P (ελ|r), normuotos i̧ δ(ε− ε′).

Ju̧ asimptotika, kai r artėja i̧ begalybȩ , yra:

P (ελ|r → ∞) ∼ (πp)−1/2sin(pr − λπ/2 + Zef ln(2pr)/p + σλ(p) + δλ) (48)

su kulonine faze

σλ(p) = arg Γ(λ+ 1− i(Zef − 1)/p). (49)

Efektinis branduolio krūvis yra Zef = Z−N +1, Z – branduolio krūvis, N – elektronu̧ skaičius,

p = (2ε)1/2 atominiu̧ vienetu̧ , ε – fotoelektrono energija atominiais vienetais, δλ – fazės poslinkis,

atsirandantis dėl suderintinio lauko nuokrypio nuo kuloninio. Kartais (48) asimptotikos vardik-

lyje
√
π nebūna, todėl užrašant konstantas skerspjūviu̧ ǐsraǐskose būtina i̧ tai atsižvelgti. Sa̧ryšis

tarp tolydinio spektro radialiosios funkcijos normavimo i̧ δ(ε−ε′) ir δ(p−p′) yra Cελ = Cpλ/
√
p,

kur p = 2πk, p – judėjimo kiekis, k –banginis skaičius.

Surasime pačia̧ bendriausia̧ poliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos skerspjūvio formulȩ , todėl

numatysime galimybȩ matuoti reakcijos produktus bet kokia kryptimi. Perėjimui nuo banginės

funkcijos, apibrėžtos laboratorinėje koordinačiu̧ sistemoje, prie banginės funkcijos atomo koor-

dinačiu̧ sistemoje, naudojamos šuolio operatoriaus matriciniam elementu surasti, panaudosime

(1.149) operacija̧ visu̧ daleliu̧ banginėms funkcijoms. Tuomet skerspjūvio (45) ǐsraǐska̧ galime

užrašyti

dσ(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1M1psms)

dΩ
= π

∑

k,k′,λ,λ′,M̃0,q̃,M̃1,m̃s,µ,M̃ ′

0
,q̃′,M̃ ′

1
,m̃′

s,µ
′

×〈α1J1M̃1λµm̃s|Q(k)
q̃ |α0J0M̃0〉D∗J0

M̃0M0

(Ĵ1) D
∗k
q̃q (k̂0) D

J1
M̃1M1

(Ĵ1)D
λ
µ0(p̂)D

s
m̃sms

(ŝ)
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×〈α1J1M̃
′
1λ

′µ′m̃′
s|Q

(k′)
q̃′ |α0J0M̃

′
0〉∗DJ0

M̃ ′

0
M0

(Ĵ1) D
k′

q̃′q(k̂0) D
∗J1
M̃ ′

1
M1

(Ĵ1)D
∗λ′

µ′0(p̂)D
∗s
m̃sm′

s
(ŝ). (50)

Skerspūvio ǐsraǐskai surasti panaudosime judėjimo kiekio momento grafinȩ technika̧ . Visos

diagramos pateiktis 12 pav. ir 13 pav. C1 diagrama vaizduoja multipolinio šuolio operatoriaus

matricini̧ elementa̧ ir jam kompleksǐskai jungtini̧ matricini̧ elementa̧ laboratorinėje koordinačiu̧

sistemoje. Nupjautos Vignerio posūkio matricos nuo matricinio ir jam kompleksǐskai jungtinio

elementu̧ pavaizduotos C2 diagramoje. Nupjovus C2 diagramas, C1 matriciniuose elementuose

lieka atviros J0, J1, k, λ, s ir J0, J1, k
′, λ′, s linijos, kurios uždaromos C3 diagramomis. Pasirinkta

elektrono judėjimo kiekio λ ir s momentu̧ sujungimo i̧ rezultatini̧ j schema. Prijungus C3

apibendrintus Klebšo ir Gordano koeficientus prie C1 po C2 nupjovimo, gaunami submatriciniai

elementai C4, kurie jau yra invariantǐski koordinačiu̧ sistemos pasukimo atžvilgiu. Likusios C2 ir

C3 diagramos priklauso nuo koordinačiu̧ sistemos pasukimo. Tolimesni žingsniai analogǐski jau

nagrinėtam atomo sužadinimo spinduliuote atvejui. D matricu̧ sandaugas skleidžiame sferiniais

tenzoriais T pagal (1.106) ir (1.107) formules, atsiradusius Klebšo ir Gordano koeficientus su

varnele pažymėtomis projekcijomis ir C3 apibendrintus Klebšo ir Gordano koeficientus sumuo-

jame, gaudami C5 diagrama̧. Ji vaizduoja ieškomo skerspjūvio skleidima̧ sferiniais multipoliais.

Tačiau orientacija̧ erdvėje aprašanti ǐsraǐska dar gali būti supaprastinta. Uždarome C5 diagrama̧

apibendrintu Klebšo ir Gordano koeficientu, kuris yra toks pat, kaip ir C7, tiktai be tenzoriu̧ T ,

ir gauname C6. Dabar orientacijas erdvėje aprašo tiktai C7 diagrama. Belieka užrašyti galutinȩ

(50) skerspjūvio ǐsraǐska̧ , pasinaudojant C4, C6 ir C7 diagramomis,

dσ(α0J0M0, ǫ̂qk0 → α1J1M1,psms)

dΩ
= π

∑

k,λ,j,J,k′λ′,j′,J ′

(2J + 1)(2J ′ + 1)(2λ + 1)

×〈α1(J1), ελs(j)J ||Q(k)||α0J0〉〈α1(J1), ελ
′s(j′)J ′||Q(k′)||α0J0〉∗

×
∑

K0,Kr,K1
Kλ,Ks,Kj

K

(−1)K0+Kr















J0 K0 J0

k′ Kr k

J ′ K J





























J1 K1 J1

j′ Kj j

J ′ K J





























λ′ Kλ λ

s Ks s

j′ Kj j















×[(2J0 + 1)(2J1 + 1)(2Kj + 1)(2K + 1)(2k + 1)(2s + 1)(2λ′ + 1)(2j′ + 1)(2j + 1)]1/2

×
[

[

TK1 × [TKλ × TKs ]Kj

]K
×
[

TK0 × TKr

]K
]0

0
. (51)

(51) ǐsraǐskai suteiksime pavidala̧ , panašu̧ i̧ fotosužadinimo tikimybės (18),

dσ(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1M1pms)

dΩ
= π

∑

K0,Kr,K1,Kλ,Ks,Kj,K,k1,k′1

Bph(K1,K0,Kr,Kλ,Ks,Kj ,K, k1, k
′
1)

×
∑

N0,Nr,N1,Nλ,Nj ,N,Ns

[

K1 Kj K

N1 Nj N

] [

Kλ Ks Kj

Nλ Ns Nj

] [

K0 Kr K

N0 Nr N

]

TK1

N1N ′

1

(J1, J1,M1,M1|Ĵ1)
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×T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) T ∗Kr

Nr
(k1, k

′
1, q|k̂0) T

Ks

Ns
(s, s,ms|ŝ)

√
4π YKλNλ

(p̂), (52)

kur

Bph(K1,K0,Kr,Kλ,Ks,Kj ,K, k1, k
′
1) =

∑

λ,j,J,λ′,j′,J ′

(2J + 1)(2J ′ + 1)(−1)λ
′

×〈α1J1ε1λ(j)J ||Q(k1)||α0J0〉〈α1J1ε1λ
′(j′)J ′||Q(k′

1
)||α0J0〉∗

×[(2J0 + 1)(2Kj + 1)(2J1 + 1)(2k1 + 1)(2s + 1)(2λ + 1)(2λ′ + 1)(2j + 1)(2j′ + 1)]1/2

×
[

λ λ′ Kλ

0 0 0

]















J0 K0 J0

k′1 Kr k1

J ′ K J





























J1 K1 J1

j′ Kj j

J ′ K J





























λ′ Kλ λ

s Ks s

j′ Kj j















. (53)

Kai fotojonizacija naudojama kaip pirmosios pakopos procesas, (52) truputi̧ pasikeičia, nes

joje turi būti susumuota neregistruojamu̧ būsenu̧ atžvilgiu. Tuomet atskiro multipolinio sklei-

dimo pagal tarpines būsenas nario ǐsraǐska yra:

dσK1N1
(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1pms)

dΩ
= π

∑

K0,Kr,Kλ,Ks,Kj,K,k1,k′1

Bph(K1,K0,Kr,Kλ,Ks,Kj ,K, k1, k
′
1)

×(2K1 + 1)1/2
∑

N0,Nr,Nλ,Nj ,N,Ns

[

K1 Kj K

N1 Nj N

] [

Kλ Ks Kj

Nλ Ns Nj

] [

K0 Kr K

N0 Nr N

]

×T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) T ∗Kr

Nr
(k1, k

′
1, q|k̂0) T

Ks

Ns
(s, s,ms|ŝ)

√
4π YKλNλ

(p̂). (54)

Surastosios (52) ir (53) ǐsraǐskos yra bendriausios poliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos poliarizuo-

tais fotonais ǐsraǐskos. Jas sumuojant neregistruojamu̧ ir vidurkinant nepoliarizuotu̧ būsenu̧

atžvilgiu, galima surasti paprastesnes skerspjūvio ǐsraǐskas, aprašančias konkrečius eksperimen-

tus.

2.2.2 Pilnutinis nepoliarizuoto atomo fotojonizacijos skerspjūvis

Nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos nepoliarizuota spinduliuote skerspjūvis – dažnai matuojamas

ir skaičiuojamas dydis. Jam surasti reikia (52) ǐsraǐska̧ vidurkinti atomo pradinės būsenos pil-

nutinio judėjimo kiekio momento ir spinduliuotės poliarizacija̧ aprašančiu̧ projekciju̧ (q = ±1),

sumuoti fotojono galinės būsenos pilnutinio judėjimo kiekio momento ir fotoelektrono sukinio

projekciju̧ bei integruoti fotoelektrono ǐslėkimo ǐs atomo kampu̧ atžvilgiu. Atlikȩ šiuos veiksmus,

gauname

σ(α0J0 → α1J1) =
1

2(2J0 + 1)

∑

M0,q,M1,ms

∫

dΩ
dσ(αoJ0M0ǫ̂qk0 → α1J1pms)

dΩ

=
4π2

2J0 + 1

∑

k

1

2k + 1
Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, k, k), (55)
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kur

Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, k, k) =
∑

λ,j,J

(2J + 1)|〈α1J1, ελ(j)J ||Q(k) ||α0J0〉|2. (56)

Elektrinės dipolinės spinduliuotės atveju k = 1, ir ǐs (54) seka gerai žinoma formulė

σ(α0J0 → α1J1) =
8π2αE

3(2J0 + 1)

∑

λ,j,J

(2J + 1)|〈α1J1, ελ(j)J ||rC(1)||α0J0〉|2. (57)

(57) formulė užrašyta elektrinio dipolinio šuolio operatoriaus ilgio forma. Fotono energija E

matuojama atominiais vienetais. Jai surasti i̧ (54) buvo i̧ rašytos (2.11) ir (2.12) formulės. Iš

(2.11) matyti, kad k = 1 ir p = 0 atveju ateina daugiklis i
√
2k0 prieš elektrinio dipolinio šuolio

operatoriaus submatricini̧ elementa̧ .

2.2.3 Submatriciniai elementai

Sakysime, kad atomo ir jono būsenos i aprašomos elektronu̧ apvalkalo konfigūracija Ci, pilnu-

tiniais orbitiniu Li ir sukininiu Si judėjimo kiekio momentais, kurie susiejami i̧ atstojama̧ji̧

judėjimo kiekio momenta̧ Ji, kas reǐskia, kad galioja LS ryšys. Branduolio sukinys I yra vie-

nodas pradinei ir galinei būsenoms. Todėl būsena̧ αiFi galima užrašyti CiLiSi(Ji)IFi, o šuolio

operatoriaus submatricinis elementas yra:

〈α1J1, ελs(j)F ||Q(k)||α0J0〉 =
∑

J

(−1)F1−F0+j−k

×〈C1L1S1, ελs(j)J ||Q(k)||C0L0S0J0〉(2J + 1)[(2F0 + 1)(2F1 + 1)]1/2

×
{

j F F1

I J1 J

}{

k F F0

I J0 J

}

, (58)

kur

〈C1L1S1, ελs(j)J ||Q(k)||C0L0S0J0〉 =
∑

L,C′

1
L′

1
S′

1
,C′

0
L′

0
S′

0

(−1)k+S0+J0+Lc(C1L1S1, C
′
1L

′
1S

′
1)

×c(C0L0S0, C
′
0L

′
0S

′
0)(2L + 1)[(2J1 + 1)(2j + 1)(2S′

0 + 1)(2J0 + 1)]1/2

×〈C ′
1L

′
1ελ(L), S

′
1s(S

′
0)||Q(k)||C ′

0L
′
0S

′
0〉















L′
1 S′

1 J1

λ s j

L S′
0 J















{

L′
0 S′

0 J0

J k L

}

. (59)

(59) ǐsraǐskoje panaudotos daugiakonfigūracinės tarpinio ryšio funkcijos

φ(CiLiSiJi) =
∑

C′

i
L′

i
S′

i

c(CiLiSi, C
′
iL

′
iS

′
i)φ(C

′
iL

′
iS

′
iJi), (60)
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kur c(CiLiSi, C
′
iL

′
iS

′
i) – skleidimo koeficientai, o kvantinis skaičius Ji yra geras, kas reǐskia, kad

energijos operatoriaus matrica diagonali J atžvilgiu. 〈C ′
1L

′
1ελ(L), S

′
1s(S

′
0)||Q(k)||C ′

0L
′
0S

′
0〉 sub-

matricinio elemento ǐsraǐska priklauso nuo pradinės ir galinės konfigūraciju̧ . Šarminiu̧ metalu̧ ir

boro grupės atomu̧ vidiniu̧ sluoksniu̧ fotojonizacijos atveju šiu̧ submatriciniu̧ elementu̧ ǐsraǐskos

yra Kupliauskienės straipsnyje [100]. Jame laikoma, kad pradinės ir galinės būsenu̧ banginiu̧

funkciju̧ radialiosios orbitalės surastos nepriklausomai, todėl yra neortogonalios [101].

Kai pradinė būsena yra i = nil
4l+2n′l′L0S0 ir galinės būsenos f = nf l

4l+1n′′l′′(L1S1)λsL
′S′

radialiosios orbitalės skiriasi nuo pradinės būsenos, fotojonizacijos ǐs užpildyto sluoksnio elek-

triniame dipoliniame artinyje submatricinis elementas yra [100]:

〈f ||Q(1)||i〉 = δ(S0, s)δ(L0, l
′)〈nf l|nil〉4l+1{f (1)〈n′′l′′|n′l′〉〈ελ|R|nil〉

+f (2)〈ελ|n′l′〉〈n′′l′′|R|nil〉+ f (3)〈ελ|nil〉〈n′′l′′|R|n′l′〉

+f (4)〈n′′l′′|nil〉〈ελ|R|n′l′〉}. (61)

Čia

f (1)(l4l+1l′′(L1S1), λsL
′S′, l4l+2l′L0S0) = δ(l′′, l)δ(S′, S0)(−1)l+L0+L1+1

×
[

(2L1 + 1)(2L′ + 1)(2S1 + 1)

2(2l′ + 1)

]1/2
{

λ 1 l

L0 L1 L′

}

, (62)

f (2)(l4l+1l′′(L1S1), λsL
′S′, l4l+2l′L0S0) = δ(λ, l′)δ(S′, S0)δ(S1, 0)δ(L1, 1)

×δ(S1, 0, s)δ(L0, L
′, L1)

[

2(2L′ + 1)

(2L1 + 1)(2l′ + 1)

]1/2

, (63)

f (3)(l4l+1l′′(L1S1), λsL
′S′, l4l+2l′L0S0) = −δ(λ, l)δ(S′ , S0)δ(l

′′, L′)

×
[

(2L1 + 1)(2S1)

2(2l′ + 1)(2l′′ + 1)

]1/2

, (64)

f (4)(l4l+1l′′(L1S1), λsL
′S′, l4l+2l′L0S0) = δ(l′′, l)δ(S′, S0)δ(λ,L

′)

×δ(L1, 0)δ(S1, 0)δ(S0, 0, s)

[

2(2l + 1)

2l′ + 1

]1/2

, (65)

〈nl|R|n′l′〉 = (l||C(1)||l′)
∫ ∞

0
P (nl|r)RP (n′l′|r)dr, (66)

kur R = r ilgio formos ir R = d/dr − [l(l + 1) − l′(l′ + 1)]/2r greičio formos elektrinio dipolinio

šuolio operatoriaus radialiosios dalys. Kartais būna patogu šuolio operatoriaus radialu̧ ji̧ itegrala̧

(66), kai elektronas peršoka i̧ tolydini̧ spektra̧ , apibrėžti šitaip:

〈nl|R|ελ〉 = (l||C(1)||λ)iλ exp[i(σλ + δλ)]

∫ ∞

0
P (nl|r)RP (ελ|r)dr. (67)

Čia σλ ir δλ - sklaidos fazės.
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Submatricinis elementas šuoliui nlN (L1S1)n
′l′L0S0 → nlNL1S1ελLS yra:

〈nlN (L1S1)ελLS||Q(1)||nlN (L1S1)n
′l′L0S0〉

= δ(S, S0)(−1)L1+l′+L0
√
2L+ 1〈n′l′|R|ελ〉

{

l′ L0 L1

L λ 1

}

. (68)

Fotojonizacijai ǐs ekvivalentiniu̧ elektronu̧ sluoksnio nlN (L0S0) → nlN−1L1S1ελLS submatrici-

nis elementas yra:

〈nlN−1L1S1ελLS||Q(1)||nlNL0S0〉

= δ(S, S0)(−1)L1+l+L0

√

N(2L+ 1)〈nl|R|ελ〉
{

l L0 L1

L λ 1

}

. (69)

2.2.4 Fotoelektonu̧ ǐs nepoliarizuoto atomo kampinis pasiskirstymas

Norint surasti fotoelektronu̧ ǐs nepoliarizuotu̧ atomu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ aprašanti̧ sker-

spjūvi̧ reikia (52) ǐsraǐska̧ sumuoti elektrono sukinio ir jono būsenu̧ ir vidurkinti atomo pradinės

būsenos atžvilgiu. Iš šio sumavimo seka, kad K0 = N0 = K1 = N1 = Ks = Ns = 0,

K = Kj = Kλ = Kr ir N = Nj = Nλ = Nr. Sutapatiname laboratorinȩ kvantavimo aši̧

su krentančios spinduliuotės kryptimi, kas reǐskia, kad YKrNr(0, 0) = [(2Kr + 1)/4π]1/2δ(Nr, 0).

Pažymėkime multipolio skleidinio rangus K ir užrašykime galutinȩ ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0ǫ̂q → α1J1p)

dΩ
=

1

2J0 + 1

∑

M0,M1,ms

dσ(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1M1pms)

dΩ

= π
∑

K,k,k′

Bph(0, 0,K,K, 0,K,K, k, k′) 2K + 1

(2J0 + 1)
√
2k + 1

(−1)k
′−q

[

k k′ K

q −q 0

]

PK(cos θ).

(70)

Nepoliarizuotos ir apskritimǐskai poliarizuotos elektrinės dipolinės spinduliuotės atveju (k =

k′ = 1, K = 0, 2) gauname gerai žinoma̧ paprasta̧ skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0 → α1J1p)

dΩ
=
σ(α0J0 → α1J1)

4π

[

1− 1

2
βP2(cos(θ)

]

, (71)

kur

β =
5
√
2Bph(0, 0, 2, 2, 0, 2, 2, 1, 1)
Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1) (72)

yra fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras.

Jonizacijai tiesinės poliarizacijos spinduliuote daugiklis prieš β (71) formulėje yra ne −1/2,

bet +1. Kampas θ matuojamas nuo spinduliuotės krypties nepoliarizuotos ir apskritiminės ir

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

Kadangi fotojono poliarizacijos tiesiogiai ǐsmatuoti negalima, ja̧ aprašančio skerspjūvio ieškosime

ǐs fotojonizacijos kaip pirmojo daugiapakopio proceso etapo skerspjūvio ǐsraǐskos (54). Pana-

grinėsime nepoliarizuotu̧ ir poliarizatuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos atvejus.

Kai atomas nepoliarizuotas, o fotoelektronai neregistruojami, reikia (54) vidurkinti atomo

būsenu̧ , sumuoti fotoelektrono sukinio projekciju̧ ir intergruoti fotoelektrono kampu̧ atžvilgiu.

Gauname, kad K0 = N0 = Ks = Ns = Kλ = Nλ = Kj = Nj = 0, o Kr = K1 = K. Kvantavimo

ašimi parinkus spinduliuotės krypti̧ gaunama, kad Nr = N1 = N = 0. I̧ rašius šias vertes i̧ (54),

galima užrašyti:

σ(α0J0ǫ̂q → α1J1) =
1

2J0 + 1

∑

M0,ms,K1,N1

∫

dΩ
dσK1N1

(αoJ0M0ǫ̂qk0 → α1J1pms)

dΩ

=
4π2

2J0 + 1

∑

K1,k,k′

(−1)k
′−q 2K1 + 1√

2k + 1

[

k k′ K1

q −q 0

]

Bph(K1, 0,K1, 0, 0, 0,K1 , k, k
′). (73)

Ši ǐsraǐska supaprastėja elektrinės dipolinės spinduliuotės atveju, kai k = k′ = 1, o K1 =

0, 1, 2:

σ(α0J0ǫ̂q → α1J1) = σ(α0J0 → α1J1)

[

1 +
∑

K>0

AK

]

, (74)

kur

AK =
B(K)

B(0)
, (75)

B(K) =
2K + 1√

3
(−1)1−q

[

1 1 K

q −q 0

]

Bph(K, 0,K, 0, 0, 0,K, 1, 1). (76)

Kai K = 1, fotojonas yra orientuotas, o K = 2 – ǐsrikiuotas.

Kai fotojonizuojamas poliarizuotas atomas, fotojono būsena priklauso nuo atomo pilnutinio

judėjimo kiekio momento J0 orientacijos spinduliuotės krypties atžvilgiu. Norint surasti foto-

jono poliarizacija̧ aprašančio skerspjūvio ǐsraǐska̧ , reikia (54) integruoti fotoelektrono kampu̧ ir

sumuoti jo sukinio projekciju̧ atžvilgiu. Gauname, kad Ks = Ns = Kλ = Nλ = Kj = Nj = 0.

I̧ rašome jas i̧ (54), kvantavimo ašimi parenkame spinduliuotės sklidimo krypti̧ . Skerspjūvio

multipolinio skleidimo atskiro nario ǐsraǐska yra:

σ(α0J0M0ǫ̂q → α1J1) =
1

2J0 + 1

∑

ms,K1,N1

∫

dΩ
dσK1N1

(αoJ0M0ǫ̂qk0 → α1J1pms)

dΩ

= 4π2
∑

K0,Kr,k,k′

Bph(K1,K0,Kr, 0, 0, 0,K1, k, k
′)

[

4π(2K1 + 1)(2Kr + 1)

(2k + 1)(2J0 + 1)

]1/2
[

K0 Kr K1

N1 0 N1

]
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×(−1)k
′−q

[

k k′ Kr

q −q 0

]

(−1)J0−M0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

Y ∗
K0N1

(θA, φA). (77)

Čia θA ir φA – atomo judėjimo kiekio momento polinis ir azimutinis kampai, matuojami nuo

spinduliuotės sklidimo krypties.

(77) ǐsraǐska supaprastėja elektrinės dipolinės spinduliuotės atveju, kai J0 nukreiptas spin-

duliuotės sklidimo kryptimi:

σK10(α0J0M0 = J0ǫ̂q → α1J1) = 4π2
∑

K0,Kr

Bph(K1,K0,Kr, 0, 0, 0,K1 , 1, 1)(−1)k
′−q

×
[

K0 Kr K1

0 0 0

]

[

(2K0 + 1)(2K1 + 1)(2Kr + 1)

3(2J0 + 1)

]1/2
[

1 1 Kr

q −q 0

] [

J0 J0 K0

J0 −J0 0

]

.

(78)

Šiuo atveju skerspjūvis nelygus nuliui tik tuomet, kai K0 +Kr +K1 yra lyginis skaičius.

(77) ǐsraǐska̧ galima perrašyti ir šitaip:

σ(α0J0M0ǫ̂q → α1J1) = σ(α0J0 → α1J1)



1 +
∑

K1>0

AK1
(θA, φA)



 , (79)

kur dipolinės spinduliuotės atveju A2(θA, φA) vadinamas diferencialiniu rikiavimo parametru.

Jis yra:

AK1>0(θA, φA) =
π

σ(α0J0 → α1J1)

∑

K0,Kr,k,k′

Bph(K1,K0,Kr, 0, 0, 0,K1, k, k
′)

[

4π(2K1 + 1)(2Kr + 1)

(2k + 1)(2J0 + 1)

]1/2
[

K0 Kr K1

N1 0 N1

]

×(−1)k
′−q

[

k k′ Kr

q −q 0

]

(−1)J0−M0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

Y ∗
K0N1

(θA, φA). (80)

2.2.6 Poliarizuoto atomo pilnutinis fotojonizacijos skerspjūvis

Atomo fotojonizacijos pilnutinis skerspjūvis priklauso nuo atomo poliarizacijos. Jo vertės skirtin-

gos kairinės ir dešininės apskritiminės poliarizacijos spinduliuotei. Pilnutiniam skerspjūviui

surasti reikia (52) sumuoti fotojono ir fotoelektrono sukinio projekciju̧ ir integruoti fotoelek-

trono kampu̧ atžvilgiu, nes fotoelektrono sukinio poliarizacija nefiksuojama, ir registruojami

visi fotoelektronai. Gauname, kad K1 = N1 = Kλ = Nλ = Ks = Ns = Kj = Nj = K =

N = 0 ir K0 = Kr. Sutapatinus kvantavimo aši̧ su spinduliuotės kryptimi, N0 = Nr = 0, o

YK00(θA, φA) = [(2K0 + 1)/4π]1/2PK0
(cos θA), kur θA matuojamas nuo spinduliuotės krypties.

Tuomet galima užrašyti:

σ(α0J0M0ǫ̂q → α1J1) = 4π2
∑

Kr,k,k′

Bph(0,Kr,Kr, 0, 0, 0, 0, k, k
′)(−1)Kr+J0−M0+k′−q
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×
[

4π(2K0 + 1)

(2k + 1)(2Kr + 1)(2J0 + 1)

]1/2
[

J0 J0 Kr

M0 −M0 0

] [

k k′ Kr

q −q 0

]

PKr(cos θA). (81)

Santykinis skirtumas tarp skerspjūviu̧ , jonizuojant dešininės ir kairinės apskritiminės poliar-

izacijos spinduliuote, vadinamas apskritiminiu dichroizmu ir apibrėžiamas šitaip:

∆c =
I(q)− I(−q)
I(q) + I(−q) , (82)

kur intensyvumas tiesiog proporcingas fotojonizacijos skerspjūviui I(q) = Cσ(α0J0ǫ̂q → λ1J1),

o C – proporcingumo konstanta. I̧ rašome skerspjūvio ǐsraǐskas (81) i̧ (82). Kadangi

(−1)k
′−q

[

k k′ Kr

q −q 0

]

∓ (−1)k
′+q

[

k k′ Kr

−q q 0

]

= (−1)k−q
[

k k′ Kr

q −q 0

]

[1∓ (−1)k+k
′−Kr ], (83)

matome, kad i̧ skaitikli̧ i̧neša indėli̧ nariai, kuriu̧ k + k′ −Kr nelyginis, o i̧ vardikli̧ – lyginis.

Elektrinės dipolinės spinduliuotės atveju k = k′ = 1. Tuomet vardiklyje nelygūs nuliui

nariai, kai Kr = 0, 2, o skaitiklyje – Kr = 1. Pastarasis galimas tiktai apskritiminės poliar-

izacijos spinduliuotei, todėl vadinamas apskritiminiu dichroizmu, nes darant eksperimenta̧ su

tiesinės poliarizacijos spinduliuote, poliarizuoto atomo fotojonizacijos skerspjūvyje jo pastebėti

negalima.

Kai k = k′ = 1,

∆c =

√

3/2Bph(0, 1, 1, 0, 0, 0, 0, 1, 1)(−1)J0−M0

[

J0 J0 1

M0 −M0 0

]

P1(cos θA)

Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1)/
√
3 +

√

5
2Bph(0, 2, 2, 0, 0, 0, 0, 1, 1)

[

J0 J0 2

M0 −M0 0

]

P2(cos θA)

.

(84)

Čia i̧ rašyta

[

1 1 1

1 −1 0

]

= 1/
√
2 skaitiklyje ir

[

1 1 2

1 −1 0

]

= 1/
√
6 vardiklyje.

(84) ǐsraǐska supaprastėja, kai atomas poliarizuojamas ǐsilgai spinduliuotės sklidimo krypties.

Tuomet P1(cos 0) = P2(cos 0) = 1.

2.2.7 Fotoelektronu̧ kampinis pasiskirstymas poliarizuotam atomui

Poliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos diferencialinio skerspjūvio priklausomybȩ nuo atomo poliar-

izacijos lengviausia pastebėti matuojant skirtuma̧ tarp skerspjūviu̧ dviem skirtingoms atomo

ar spinduliuotės poliarizacijoms. 2.2.6 skirsnyje matėme, kad net pilnutinis skerspjūvis prik-

lauso nuo spinduliuotės apskritiminės poliarizacijos. Diferencialinis skerspjūvis atveria daugiau
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galimybiu̧ . Matuojant fotoelektronu̧ ǐs poliarizuotu̧ atomu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧, galima nus-

tatyti šitokius reǐskinius [20]:

1. Fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo apskritimini̧ dichroizma̧ (CDAD). Matuojama fo-

toelektronu̧ intensyvumu̧ skirtumas, jonizuojant kairinės ir dešininės apskritiminės poliar-

izacijos spinduliuote.

2. Fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo tiesini̧ dichroizma̧ (LDAD). Matuojamas fotojonizaci-

jos skerspjūviu̧ , kai jonizuojama dviem statmenomis kryptimis tiesǐskai poliarizuota spin-

duliuote, skirtumas.

3. Fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo apskritimini̧ magnetini̧ dichroizma̧ (CMDAD). Matuo-

jama, naudojant fiksuotos poliarizacijos spinduliuotȩ , dviem priešingai poliarizuoto atomo

kryptims.

4. Fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo tiesini̧ magnetini̧ dichroizma̧ (LMDAD). Matuo-

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

Surasime fotojonizacijos diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧ , kuri tiktu̧ visu̧ tipu̧ dichroiz-

mams. Sumuojame (52) nematuojamu̧ būsenu̧ M1 ir ms atžvilgiu. Gauname, kad K1 = N1 =

Ks = Ns = 0, Kλ = Kj = K, Nλ = Nj = N . I̧ rašȩ šias vertes i̧ (52), užrašome diferencialinio

skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1p)

dΩ
= 4π2

∑

K0,Kr,Kλ,k,k′

Bph(0,K0,Kr,Kλ, 0,Kλ,Kλ, k, k
′)

×
∑

N0,Nr,Nλ

[

4π

(2J0 + 1)(2k + 1)

]1/2

(−1)J0−M0+k−q

[

K0 Kr Kλ

N0 Nr Nλ

] [

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

×
[

k k′ Kr

q −q 0

]

YKλNλ
(θ, φ)Y ∗

K0N0
(θA, φA)Y

∗
KrNr

(θ0, φ0). (85)

Čia θ0 ir φ0, θ ir φ, θA ir φA yra atitinkamai spinduliuotės sklidimo (arba elektrinio vektoriaus

E), fotoelektrono ǐslėkimo ir atomo judėjimo kiekio momento J krypčiu̧ polinis ir azimutinis

kampai, matuojami nuo laboratorinės z ašies krypties. Šia̧ aši̧ sutapatinus su spinduliuotės

kryptimi, YKrNr(0, 0) = [(2Kr + 1)/4π]1/2δ(Nr, 0) ir N0 = Nλ. tuomet (85) ǐsraǐskoje triguba

suma pagal skleidimo rangu̧ projekcijas virsta vienguba, o pati ǐsraǐska supaprastėja.

Matome, kad diferencialinio skerspjūvio (85) ǐsraǐska yra sudėtinga. Visi minėti dichroizmo

atvejai dipolinės spinduliuotės atveju ǐsnagrinėti Cherepkov ir kt. straipsnyje [20], naudojant
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tankio matricos technika̧ . I̧ nedipoliniu̧ nariu̧ indėli̧ CMDAD ir LMDAD atsižvelgė Grum-

Grzhimailo [98], skaičiuodamas Na atomo 3p3/2 poliarizuotoje būsenoje fotojonizacija̧ . Schulz

ir kt. [97] LMDAD nagrinėjo europio 4d sluoksnio fotojonizacijai. Tačiau tokias pat ǐsraǐskas

galima gauti ir startuojant nuo (82) formulės.

Pavyzdžio dėlei surasime fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo apskritiminio dichroizmo

ǐsraǐska̧ . Kaip matėme ǐs (82), čia matuojama fotoelektronu̧ intensyvumas i̧vairiais kampais

dešininės ir kairinės poliarizacijos spinduliuotės atveju. ∆c surandamas i̧ (82) i̧ rašant (85) ir

laikant, kad k = k′ = 1 bei z aši̧ sutapatinant su spinduliuotės kryptimi. Skaitiklyje lieka nariai

su Kr = 1, o vardiklyje – Kr = 0, 2. Gauname, kad

I(q)− I(−q) = 8π2√
2J0 + 1

∑

K0,Kλ

Bph(0,K0, 1,Kλ, 0,Kλ,Kλ, 1, 1)
∑

N0

[

K0 1 Kλ

N0 0 N0

]

×(−1)J0−M0+1−q

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

] [

1 1 1

q −q 0

]

YKλN0
(θ, φ)Y ∗

K0N0
(θA, φA). (86)

Parinkus atomo poliarizacijos krypti̧ ǐsilgai z ašies, CDAD parametro ǐsraǐska yra šitokia:

∆c =

∑

Kλ
B(1,Kλ)PKλ

(cos θ)
∑

Kλ
[B(0,Kλ) +B(2,Kλ)PKλ

(cos θ)]
, (87)

kur

B(K,Kλ) = (−1)1−q
∑

K0

[(2K + 1)(2Kλ + 1)]1/2

4π
Bph(0,K0,K,Kλ, 0,Kλ,Kλ, 1, 1)

×
[

K0 K Kλ

0 0 0

] [

J0 J0 K0

J0 −J0 0

] [

1 1 1

q −q 0

]

. (88)

B(K,Kλ) nelygus nuliui, kai K +K0 +Kλ yra lyginis skaičius. Žinant, kad |λ− λ′| ≤ Kλ ≤
λ − λ′ visuomet lyginis skaičius, skaitiklyje nelygūs nuliui nariai, kuriuose K0 nelyginis, nes

K = 1, o vardiklyje – K0 lyginis, nes K lygus 0 ir 2.

2.2.8 Fotoelektrono sukinio poliarizacija

Nagrinėsime fotoelektrono ǐs nepoliarizuoto atomo sukinio poliarizacija̧ , kuri nusakoma poliari-

zacijos laipsniu:

P q =
σ(ms = +1/2)− σ(ms = −1/2)

σ(ms = +1/2) + σ(ms = −1/2)
, (89)

kur σ(ms) = σ(α0J0ǫ̂qk0 → α1J1pms). Ji̧ patogu matuoti trimis elektrono sukinio orientacijos

atžvilgiu sklaidos plokštumos kryptimis. Sklaidos plokštuma brėžiama per fotono ir fotoelek-

trono kryptis per koordinačiu̧ sistemos pradžia̧ .

66



Pirmieji nagrinėjȩ fotoelektrono poliarizacija̧ teoretikai i̧vedė tris parametrus ξ, δ, γ, kurie

surandami panaudojant trimis minėtomis kryptimis ǐsmatuotus poliarizacijos laipsnius [24, 46,

102]. Jie surandami ǐs poliarizacijos laipsnio formuliu̧ .

a) Elektrono sukinio kryptis statmena elektrono krypčiai ir sklaidos plokštumai:

P q(trans ⊥, θ) = −2ξq sin 2θ

1 + βq P2(cos θ)
, (90)

kur

ξq =

{

ξ q = 0

−1
2ξ q = ±1

, (91)

βq =

{

β q = 0

−1
2β q = ±1

, (92)

β – elektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras, elektrono sukinio orientacijos

azimutinis θs ir polinis φs ir elektrono judėjimo krypties azimutinis θ ir polinis φ kampai atžvilgiu

spinduliuotės krypties yra: θs = θ, φs = π/2, φ = φ/2, φs = φ.

b) Elektrono sukinio kryptis statmena elektrono krypčiai, bet lygiagreti sklaidos plokštumai

P q=±1(trans||, θ) = −sign q δ sin θ

1− 1
2β P2(cos θ)

, (93)

kur θs = θ + π/2, φ = π/2 ir φs = φ/2.

c) Elektrono sukinio kryptis lygiagreti elektrono judėjimo krypčiai:

P q=±1(long, θ) = sign q
γ cos θ

1− 1
2β P2(cos θ)

, (94)

kur θs = θ, φ = φ/2 ir φs = φ/2.

Parametrams ξ, δ, γ surasti reikalinga dσ(ms) = dσ(α0J0ǫ̂qk0 → α1J1pms)/dΩ ǐsraǐska.

Kadangi atomas nepoliarizuotas, o jono būsenos neregistruojamos, (52) sumuojama M0 ir M1

bei vidurkinama pradiniu̧ būsenu̧ atžvilgiu, t.y. dalinama ǐs 2J0+1. Gaunama, kad K0 = N0 =

K1 = N1 = 0, Kr = Kj = K. I̧ rašius jas i̧ (52), parinkus koordinačiu̧ z aši̧ ǐsilgai spinduliuotės

krypties ir apsiribojus elektrinės dipolinės spinduliuotės atveju, gaunamas elektrono poliarizacija̧

aprašantis skerspjūvis:

dσ(α0J0ǫ̂qk0 → α1J1pms)

dΩ
= 4π2

∑

Kr,Kλ,Ks

Bph(0, 0,Kr ,Kλ,Ks,Kr,Kr, 1, 1)

×
∑

N

(−1)1−q+s−ms

[

2Kr + 1

3(2s + 1)

]1/2
[

Kλ Ks Kr

N −N 0

] [

1 1 Kr

q −q 0

] [

s s Ks

ms −ms 0

]

×YKs−N (θs, φs)YKrN (θ, φ). (95)
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Iš (95) matyti, kad galimos tiktai Kr = 0, 1, 2, Ks = 0, 1 ir Kλ lyginės vertės. I̧ rašome (95)

i̧ (89) ir, pasinaudojȩ (s = ms = 1/2)

(−1)s−ms

[

s s Ks

ms −ms 0

]

∓ (−1)s+ms

[

s s Ks

−ms ms 0

]

= (−1)s−ms

[

s s Ks

ms −ms 0

]

[1∓ (−1)2ms+s+s−Ks], (96)

kuris rodo, kad skaitiklyje lieka nariai su Ks = 1, o vardiklyje – Ks = 0, gauname šitokia̧

poliarizacijos laipsnio ǐsraǐska̧ :

P q =
4π
∑

Kr,Kλ,N
B(Kr,Kλ, 1, N)Y1−N (θs, φs)YKλN (θ, φ)

∑

Kr
(2Kr + 1)B(Kr,Kλ, 0, 0)PKr (cos θ)

. (97)

I̧ (97) i̧ rašius kampu̧ vertes galima surasti parametru̧ ξ, δ, γ ǐsraǐskas. Jos pateiktos Kup-

liauskienės ir kt. straipsnyje [31].

2.2.9 Skaičiavimo kompiuterinė programa ir kai kurie rezultatai

Programa PHION

Poliarizacijos ir kampinio pasiskirstymo parametrams apskaičiuoti reikalingi submatriciniai

elementai. Aptarsime programa̧, skaičiuojančia̧ šiuos elemntus. Jos blokinė schema pavaizduota

14 pav.

Programa PHION skaičiuoja fotojonizacijos skerspjūvius, submatricinius elementus ir sklai-

dos fazes vienkonfigūraciniame artinyje šiems šuoliams:

∏

n0l0

(n0l
4l0+2
0 )nlN (L01S01)n

′l′L0S0 + hν →
∏

n0l0

(n0l
4l0+2
0 )nlNL01S01 + e1(ελ), (98)

∏

n0l0

(n0l
4l0+2
0 )nlNL0S0 + hν →

∏

n0l0

(n0l
4l0+2
0 )nlN−1L1S1 + e1(ελ), (99)

∏

n0l0

(n0l
4l0+2
0 )nl4l+2n′l′L0S0 + hν →

∏

n0l0

(n0l
4l0+2
0 )nl4l+1n′′l′′L1S1 + e1(ελ). (100)

Kilminiai koeficientai i̧vedami papildomai, o elektronas gali būti atplėšiamas nebūtinai ǐs ǐsorinio

ar subvalentinio sluoksnio.

Paprogramė BEGIN i̧veda pradinius duomenis: fotoelektrono judėjimo kiekio momenta̧ λ,

jo energiju̧ ε kieki̧ ir vertes, branduolio krūvi̧ Z, radialiu̧ ju̧ orbitaliu̧ (ekvivalentiniu̧ elektronu̧

sluoksniu̧ ) skaičiu̧ pradinėje ir galinėje konfigūracijose, kiekvieno sluoksnio nl ir elektronu̧

skaičiu̧ N jame, pradinės ir galinės būsenos diskretiniu̧ elektronu̧ radialia̧ sias orbitales, surastas

su Hartrio ir Foko lygčiu̧ skaitmeninio sprendimo programa [103]. Paprogramės TS, FROBRI
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ir LAGR6 naudojamos diskretinėms radialiosioms orbitalėms pervesti nuo logaritminio prie pa-

stovaus integravimo žingsnio, kuris naudojamas šioje programoje tolydinio spektro radialiajai

orbitalei surasti. Paprogramė VANDA generuoja vandenilǐskas skaitmenines diskretinio spektro

radialia̧ sias orbitales.

Paprogramė FOTO organizuoja tolydinio spektro radialiosios orbitalės suradima̧ ir foto-

jonizacijos skerspjūvio skaičiavima̧. Trumpai aptarsime tolydinio spektro radialiu̧ ju̧ orbitaliu̧

skaičiavima̧.

Elektrono, turinčio ε atominiu̧ vienetu̧ energija̧ , judėjimas atomo ar jono kamieno potencialo

lauke aprašomas suderintinio lauko lygtimi

[

d2

dr2
− 2φ(ελ|r) − λ(λ+ 1)

r2
+ 2ε

]

P (ελ|r)− ξ(ελ|r) = 0, (101)

kur P (ελ|r) – ieškomoji elektrono tolydiniame spektre banginė funkcija, normuota i̧ δ(ε − ε′),

φ(ελ|r) – tiesioginė, o ξ(ελ|r) – pakaitinė potencialo dalis, kurios aprašomos šitaip [2]:

φ(ελ|r) = Y (ελ|r)− Z

r
, (102)

ξ(ελ|r) = 2

r

∑

nl

∑

k

gk(ελ, nl)Y (ελ, nl|r)P (nl|r), (103)

o jose esantys radialieji integralai ǐsreǐskiami šitaip:

Y (ελ|r) =
∑

nl

[1 + δ(λ, l)]
∑

k

fk(ελ, nl)Yk(nl, nl|r), (104)

Yk(ελ, nl|r) = r−1
∫ r

0
rk1P (ελ|r1)P (nl|r1)dr1 + rk+1

1

∫ ∞

r
r−k−1
1 P (ελ|r1)P (nl|r1)dr1. (105)

Čia fk ir gk – kampiniai koeficientai, kurie konfigūracijos vidurkiui apskaičiuojami pagal formules

[2]:

f0(nl, nl) =
Nnl(Nnl − 1)

2
, (106)

fk(nl, nl) = − Nnl(Nnl − 1)

2(2l + 1)(4l + 1)
(l||C(k)||l)2, k > 0, (107)

f0(nl, n
′l′) = NnlNn′l′ , (108)

fk(nl, n
′l′) = 0, k > 0, (109)

gk(nl, n
′l′) = − NnlNn′l′

2(2l + 1)(2l′ + 1)
(l||C(k)||l′)2. (110)

Lygtis (101) sprendžiama iteraciju̧ metodu. Perskaičius ǐs nurodytos bylos skaitmenines

funkcijas, pagal (102) ir (103) formules skaičuojami tiesioginis ir pakaitinis potencialai. Tada
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lygtis (101) sprendžiama Numerovo metodu, t.y. turint du pirmuosius funkcijos P (ελ|r) taškus,
likusieji taškai surandami ǐs sa̧ryšiu̧ :

Pk =
2(1 + 5

12h
2Fk−1Pk−1 − (1− 1

12h
2Fk−2) +

1
12h

2(Gk − 10Gk−1 +Gk−2)

1− h2

12Fk
, (111)

kur

Fk = 2φ(ελ|rk) +
λ(λ+ 1)

r2k
− 2ε, (112)

Gk = ξ(ελ|rk), (113)

h – žingsnis, kuriuo keičiamas funkcijos argumentas r.

Nulinio artinio sprendinys, apskaičiuotas be pakaitinio nario, panaudojamas pakaitiniam

nariui apskaičiuoti, po to skaičiuojama pirmojo artinio funkcijos vertė ir t.t. Iteraciju̧ procesas

tȩsiamas tol, kol dvieju̧ gretimu̧ iteraciju̧ metu gautos funkcijos sutampa norimu tikslumu (lygi-

namos dvi labiausiai tarpusavyje besiskiriančios funkciju̧ vertės). Kiekvieno artinio sprendinys

normuojamas R. Cowan [3] siūlomu būdu. Tam tikslui, užbaigus banginės funkcijos skaičiavima̧

iki atomo ribos, kai kamieno radialiosios orbitalės tampa pakankamai artimos nuliui, toliau

skaičiavimas tȩsiamas iki tol, kol dvieju̧ gretimu̧ pūpsniu̧ amplitudės ima sutapti norimu tik-

slumu. Skaičiuojama be pakaitinio nario bei naudojantis asimptotine tiesioginės potencialo dalies

ǐsraǐska:

φ(ελ|r) = N − Z

r
, (114)

kur N – kamieno elektronu̧ skaičius. Tada normuota banginė funkcija bus

P (ελ|r) = A(r0, ε)
√

π
√
2ε

P ′′(ελ|r)
B

, (115)

A(r0, ε) = 1− Z −N

4εr

[

1− 5(Z −N)

8εr
− λ(λ+ 1)

2(Z −N)r

]

. (116)

Čia P ′′(ελ|r) – nenormuota banginė funkcija, o B - jos amplitudė paskutinio maksimumo taške.

Paprogramė TOLFN pagal aprašyta̧ algoritma̧ suranda tolydinio spektro radialia̧ ja̧ orbitalȩ

P (ελ|r). Pirmieji du funkcijos taškai surandami Hartree metodu (paprogramė P1N) arba ǐs

vandenilǐskos funkcijos (paprogramė PIRMI)

P (ελ|r) = Crλ+1 exp(−iqr)F (iZ
q
+ λ+ 1; 2λ+ 2; 2iqr), (117)

q =
√
2ε. Normavimo daugiklis, kai funkcija normuota i̧ δ(ε − ε′), yra:

C =
2λ+1qλ

√
Z

[1− exp(−2πZ/q)]1/2

∏λ
j

[

j2 + Z2

q2

]1/2

(2λ+ 1)!
. (118)
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Kai λ = 0, sandauga pagal j lygi vienetui.

Esant λ ≥ 3, pirmiesiems dviem taškams surasti naudojama paprogramė P2TSK, kuri, nau-

dodama vandenilǐska̧ funkcijos pradžia̧ , ieško tolimesniu̧ tašku̧ , kol suranda vertȩ , didesnȩ už

nuli̧ pageidaujamu tikslumu (10−7–10−8). Taip reikia daryti todėl, kad funkcijos pradžia pro-

porcinga rλ+1, ir, esant didelėms λ vertėms, gana toli nuo pradžios funkcijos vertė būna artima

nuliui.

Kitos paprogramės skaičiuoja:

TSPOSK, YKSK tiesiogini̧ (102) ir PAMPO, YT pakaitini̧ (103) potencialus;

CKK, panaudodama DELTA ir FAKR, sferinės funkcijos (1.64) submatricini̧ elementa̧ ;

DQSF skaitmeninės funkcijos integrala̧ pagal Simpsono formulȩ ;

FAKR redukuota̧ ji̧ faktoriala̧ N !/10N ;

KAMP i̧veda priklausančius nuo termo fk ir gk koeficientus;

KAMPK konfigūracijos vidurkio fk ir gk koeficientus;

LAGR6 interpoliuoja funkcijos vertes, naudodama šeštos eilės Lagranžo polinoma̧;

RLK elektrinio dipolinio šuolio operatoriaus ilgio formos integrala̧ 〈nl|rk|ελ〉;
RDK integrala̧ 〈nl|d/dr|ελ〉;
SNL diskretiniu̧ radialiu̧ ju̧ orbitaliu̧ sanklotos integrala̧ ;

TS diskretiniu̧ funkciju̧ didžiausia̧ tašku̧ skaičiu̧ ;

VANTOL vandenilǐska̧ tolydinȩ funkcija̧ , reikalinga̧ sklaidos fazei nustatyti (blokinėje schemoje

neparodyta);

W6JA 6j koeficienta̧ (1.30).

Pradinei duomenys i̧vedami ǐs bylos FUNBAN.DAT, o rezultatai surašomi i̧ bylas FUN-

BAN.REZ, SIGMA.REZ ir ANGLE.REZ. Byloje SIGMA.REZ yra skerspjūviu̧ vertės, AN-

GLE.REZ – sklaidos fazės ir submatriciniai elementai, FUNBAN.REZ – visi rezultatai.

Programa PHOTO

Ši programa, naudodama submatricinius elementus ir sklaidos fazes, surastus konkretiems

termams LS, skaičiuoja kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir poliarizacijos parametrus tarpini-

ame ryšyje pagal pageidavima̧ termams LS, lygmenims LSJ ir, atsižvelgdama i̧ branduolio

sukini̧ , LS(J)IF būsenoms. Jos bokinė schema pavaizduota 15 pav.

Iš pradiniu̧ duomenu̧ bylos VALDO perskaitomi tarpinio ryšio koeficientai, po to ǐs atskiru̧

bylu̧ , kuriu̧ vardai surašyti byloje VALDO, L1S1(λs)L
′S′ ir L0S0 kvantiniai skaičiai, šuolio oper-

atoriaus ilgio ir greičio formos submatriciniai elementai ir sklaidos fazės. Toliau pagal (58) ir (59)

71



formules (paprogramė MATRJ) apskaičiuojami nuo pilnutiniu̧ judėjimo kiekio meomentu̧ F0 ir

F1 arba J0 ir J1 priklausantys submatriciniai elementai. Nuo termo priklausantys submatriciniai

elementai 〈C ′
1L

′
1ελ, S

′
1sS

′
0||Q(1)||C ′

0L
′
0S

′0〉 dar padauginami ǐs iλ exp(iσλ + iδλ)δ(LS,L
′S′), kur

σλ – kuloninė sklaidos fazė (49).

Kitos paprogramės skaičiuoja:

GENKP K1,K0,Kr,Kλ,Kj ,K sumavimo parametrus;

BKJ, BKF Bph(K1,K0,Kr,Kλ,Kj ,K) vertes atitinkamai LSJ ir SL(J)IF būsenoms;

BETALS, BETAJ, BETAF fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrus

atitinkamai LS, LSJ ir SL(J)IF būsenoms;

ALIGNLS, ALIGNJ, ALIGNF fotojonu̧ rikiavimo ir orientacijos parametrus atitinkamai LS,

LSJ ir SL(J)IF būsenoms;

POLIJ, POLIF fotoelektrono sukinio poliarizacijos parametrus ξ, δ, γ atitinkamai LSJ ir

SL(J)IF būsenoms;

PSIGMJ, PSIGMF fotoelektronu̧ kampinio pasiskirtymo magnetinio apskritiminio dichroizmo

parametrus atitinkamai LSJ ir SL(J)IF būsenoms.

Programa taip pat naudoja pagalbines paprogrames CKK, DELTA, FAKR, W6JA, aptartas

programoje PHION, ir W9J, skaičiuojančia̧ 9j koeficienta̧ .

Kaip programu̧ panaudojimo iliustracija bus apskaičiuoti fotoelektronu̧ ǐs nepoliarizuoto na-

trio atomo 2p elektronu̧ sluoksnio kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrai ir fotojonizaci-

jos skerspjūviai. Šuolio

Na(2p63s2S1/2) + hν → Na+(2p5nsLSJ) + e−(εs, εd) (119)

diskretiniu̧ būsenu̧ radialiosios orbitalės apskaičiuotos konfigūracijos vidurkiui su Froese Fischer

programa [103]. Tolydinio elektrono radialiosios orbitalės surastos sistemos jonas+elektronas

termams LS, atsižvelgiant i̧ pakaitini̧ potenciala̧ . Skaičiuota vienkonfigūraciniame artinyje

tarpiniame ryšyje, kuris svarbus tiktai J = 1 būsenoms:

ψ(1P1) = 0, 977φ(1P) + 0, 213φ(3P), (120)

ψ(3P1) = 0, 977φ(3P)− 0, 213φ(1P). (121)

I̧ Na branduolio sukini̧ (I = 3/2) neatsižvelgta, nes eksperimente [104] jis neregistruojamas.

Skerspjūviai skaičiuoti relaksavusiu̧ ju̧ radialiu̧ ju̧ orbitaliu̧ (RO) [100] ir staigiosios perturbacijos

(SP) [105] artiniuose.
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Palyginimui su eksperimento, kuriame galinės būsenos termu̧ indėlis neatskiriamas, t.y. re-

gistruojami visi elektronai, rezultatais apskaičiuoti skerspjūviai susumuoti L1S1J1 atžvilgiu, o

asimetrijos parametrai β suvidurkinti

β(C0L0S0 → C1L1S1) =

∑

J0,J1(2J0 + 1)β(C0L0S0J0 → C1L1S1J1)σ(C0L0S0J0 → C1L1S1J1)
∑

J0,J1(2J0 + 1)σ(C0L0S0J0 → C1L1S1J1)
,

(122)

β(C0 → C1) =

∑

L0,S0,L1,S1
(2L0 + 1)(2S0 + 1)β(C0L0S0 → C1L1S1)σ(C0L0S0 → C1L1S1)
∑

L0,S0,L1,S1
(2L0 + 1)(2S0 + 1)σ(C0L0S0 → C1L1S1)

,

(123)

σ(C0L0S0 → C1L1S1) =
1

(2L0 + 1)(2S0 + 1)

∑

J0,J1

(2J0 + 1)σ(C0L0S0J0 → C1L1S1J1). (124)

Pilnieji Na fotojonizacijos skerspjūviai pavaizduoti 16 pav. kartu su eksperimento [104],

skaičiavimo R-matricos [104] ir RO [106] artiniuose duomenimis. Iš paveikslo rezultatu̧ matyti,

kad prie jonizacijos slenksčio (teorinės vertės 36,92 eV 1P ir 36,54 eV 3P eksperimentinės vertės

38,46 eV 1P ir 38,04 eV 3P [107]) RO ir SP skerspjūviai stipriai skiriasi. Šis skirtumas sumažėja,

didėjant fotono energijai. RO skerspjūviu̧ , apskaičiuotu̧ tarpiniame ryšyje [30] ir atskiriems ter-

mams LS [106, 30], forma labiausiai panaši i̧ eksperimentinio, nei SP skaičiavimo rezultatai. Tuo

tarpu Rmatricos artinio skerspjūviu̧ vertės prie jonizacijos slenksčio daug mažesnės už RO, SP ir

eksperimentines vertes, bet, didėjant fotono energijai, jos susilieja su SP vertėmis. Visi teoriniai

skerspjūviai prastai dera su eksperimento duomenimis. Priežastis gali būti eksperimentiku̧ [104]

neteisingai parinktas jonizacijos slenkstis. Ju̧ darbe jis yra 47,29 eV, kas atitinka Na+ jonizacijos

potenciala̧ (žr. [107]). Tuo tarpu Na 2p sluoksnio jis yra apie 38 eV. Taigi, neatitikima̧ tarp

eksperimentiniu̧ ir teoriniu̧ rezultatu̧ būtu̧ galima sumažinti eksperimentines skerspjūvio vertes

paslenkant apie 9 eV link mažesniu̧ energiju̧ .

Fotoelektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras β (72), apskaičiuotas RO ir SP

artiniuose LSJ būsenoms ir suvidurkintas pagal (122) ir (123) formules, palygintas su eksperi-

mentiniu [104] 17 pav. Na atomo 2p sluoksnio vienelektronės fotojonizacijos atveju, o 18 pav.

– fotojonizacijos, sužadinant Na+ valentini̧ elektrona̧ ǐs 3s i̧ 4s sluoksni̧ . Asimetrijos parame-

tras taip pat buvo apskaičiuotas LS būsenoms RO [106, 30] ir daugelio kūnu̧ trikdžiu̧ teorijos

(MBPT) [108, 109] metodais. Cubaynes ir kt. [104] pastebėjo, kad RO β rezultatai akivaizdžiai

geriausiai dera su ǐsmatuotais, tuo tarpu MBPT β vertės [108] apie 10% mažesnės. Todėl

piešiniuose tarpusavyje lyginamos RO, SP, R matricos ir eksperimentinės β vertės.

Vienelektronės fotojonizacijos atveju (17 pav.) SP artinio β geriau dera su eksperimentiniu

nei RO ir R matricos, kas rodo, kad pasyviu̧ ju̧ elektronu̧ relaksacijos ir tarpkanalinės sa̧veikos

efektai yra maži. Tuo tarpu fotojonizacijos sužadinant jona̧ atveju didelis skirtumas tarp RO
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ir SP β parametro verčiu̧ prie jonizacijos slenksčio byloja RO artinio naudai, nes pastarojo

metodo β parametro vertės geriau dera su ǐsmatuotomis. Kadangi su eksperimento duomenimis

lyginamos suvidurkintos β parametro vertės, nėra svarbu, ar jis apskaičiuotas konfigūracijos

vidurkiui, LS termams ar tarpinio ryšio artinyje, nes po suvidurkinimo β vertės skiriasi mažiau

nei 2%.
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11 pav. Judėjimo kiekio momento diagramos, panaudotos poliarizuoto atomo sužadinimo poliarizuota

spinduliuote tikimybės ǐsraǐskai surasti.
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12 pav. Judėjimo kiekio momento diagramos, panaudotos poliarizuoto atomo jonizacijos polia-

rizuota spinduliuote skerspjūvio ǐsraǐskai surasti.
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13 pav. Judėjimo kiekio momento diagramos, panaudotos poliarizuoto atomo jonizacijos poliar-

izuota spinduliuote skerspjūvio ǐsraǐskai surasti.
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14 pav. Programos fotojonizacijos skerspjūviams, submatriciniams elementams ir sklaidos fazėms

skaičiuoti blokinė schema

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

trams skaičiuoti blokinė schema
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16 pav. Na atomo 2p sluoksnio fotojonizacijos pilnieji skerspjūviai (ilgio forma), apskaičiuoti RO (ǐstisinė

kreivė) ir SP (brūkšninė kreivė) metodais. Tašku̧ ir brūšneliu̧ kreivė vaizduoja RO ǐs [106] rezultatus,

ilgu̧ brūšneliu̧ kreivė ir eksperimentiniai taškai – ǐs [104].
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17 pav. Fotoelektronu̧ ǐs Na atomo 2p sluoksnio kampinio pasiskirstymo asimetrijos vidutiniai parametrai

β, apskaičiuoti RO (ǐstisinė kreivė), SP (brūkšninė kreivė), R matricos (taškinė kreivė) [104] artiniuose.

Eksperimentiniai taškai – ǐs [104].
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18 pav. Fotoelektronu̧ ǐs Na atomo 2p sluoksnio sužadinant jona̧ i̧ 2p54s būsena̧ kampinio pasiskirstymo

asimetrijos vidutiniai parametrai β, apskaičiuoti RO (ǐstisinė kreivė), SP (brūkšninė kreivė), R matricos

(taškinė kreivė) [104] artiniuose. Eksperimentiniai taškai – ǐs [104].
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3 Atomo sužadintos būsenos suirimas

Tiriant atomu̧ ir jonu̧ , sužadintu̧ ar jonizuotu̧ spinduliuote ar krūvininkais, būsenu̧ ǐsnykimo

produktus (elektromagnetinȩ spinduliuotȩ ar elektronus) galima gauti daug naudingos informa-

cijos ne tiktai apie atomo sandara̧ , bet ir apie atomo ar jono sužadintas būsenas sukūrusius

procesus ir daugiadaleles sa̧veikas. Daugiausiai naudojamas Auger procesas [52], kurio metu

atomo dvigubai sužadinta būsena suyra jam ǐsspinduliuojant elektrona̧ . Tačiau ši dvigubai

sužadinta būsena gali suirti ir atomui ǐsspinduliuojant fotona̧ . Toks procesas vadinamas fluo-

rescencija, nes šios spinduliuotės atsiradimo priežastis yra prieš tai buvȩs atomo sužadinimas

ar jonizacija fotonais, elektronais ar kitais krūvininkais. Kartais fluorescencija būna vienin-

telis atomo sužadintos būsenos ǐsnykimo kelias, pvz., kai sužadinamas atomo ǐsorinio sluoksnio

elektronas ar jonizuojamas šarminio metalo atomo ǐsorinis užpildytas sluoksnis. Dažniausiai

sužadinto atomo ar jono fluorescencijos ar Auger elektrono ǐsspinduliavimas yra antrojo etapo

procesas, sekantis po atomo vidinio elektrono sužadinimo ar atplėšimo. Todėl šiame skyriuje

Auger ir radiaciniai šuoliai nagrinėjami kaip sudėtingo proceso antrasis etapas. Diferencialiniu̧

skerspjūviu̧ (tikimybiu̧ ) bendrosios ǐsraǐskos surandamos, naudojant atomo teorijos metodus ir

judėjimo kiekio momento grafinȩ technika̧ .

3.1 Radiaciniai šuoliai

Nagrinėsime radiacini̧ šuoli̧ , suyrant fotojonizacijos pasekoje atsiradusiai jono sužadintai būsenai.

Ieškosime šio dvipakopio proceso diferencialinio skerspjūvio, kuris aprašytu̧ visu̧ procese daly-

vaujančiu̧ daleliu̧ poliarizacija̧ pradinėje ir galinėje būsenose, fotoelektronu̧ ir fluorescencijos

kampinius pasiskirstymus bei ju̧ tarpusavio kampines koreliacijas. Atskirus šio proceso atve-

jus nagrinėjo kiti autoriai tankio matricos teorijos metodais. Žinomas Klar straipsnis [24],

kuriame, nenaudojant tankio matricos, dvipakopiame artinyje gautos skerspjūvio, aprašančio

fotoelektrono ir fluorescencijos fotono kampines koreliacijas, kai nepoliarizuotas atomas jonizuo-

jamas nepoliarizuota spinduliuote. Tačiau jame nebuvo naudojami jono orientacijos ir rikiavimo

parametrai.

Mc Farlane [49] Kabachnik [51] ir Berezhko ir kt. [52] gavo ǐsraǐskas, aprašančias Rentgeno

spinduliuotės kampini̧ pasiskirstyma̧ po nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos greitaisiais elektron-

ais. Gail ir kt. [70] apskaičiavo elektrinės dipolinės spinduliuotės, ǐsspinduliuotos po rezo-

nansinio krūvio perdavimo ǐs grafito, sužadinant U90+ jona̧ , kampinio pasiskirtymo asimetrijos
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parametra̧ β. Nepoliarizuotu̧ atomu̧ atveju Kabachnik ir Ueda [110] atliko kampinės koreliaci-

jos tarp fotoelektronu̧ ir poliarizuotu̧ fluorescencijos fotonu̧ teorinȩ analizȩ . Fluorescencijos

spinduliuotės intensyvumo priklausomybė nuo priešingomis kryptimis orientuotu̧ atomu̧ na-

grinėta apskritimǐskai [111] ir tiesǐskai [28] poliarizuotai jonizuojančiai spinduliuotei.

Šiame skirsnyje laikysime, kad atomo būsenu̧ smulkioji sandara ∆EFS yra daug didesnė

už sužadintos būsenos lygmens ploti̧ Γ, o pastarasis daug didesnis už hipersmulkia̧ ja̧ sandara̧

∆EHFS (∆EFS ≫ Γ ≫ ∆EHFS). Ši prielaida gerai galioja atomu̧ vidiniu̧ sluoksniu̧ jonizacijai.

3.1.1 Bendrosios ǐsraǐskos suradimas

Atomo A fotojonizacijos ir po jos atsiradusio jono A+ būsenos α1J1M1 radiacinio suirimo procesa̧

galima užrašyti šitaip:

A(α0J0M0) + hν(ǫ̂q1 ,k01) → A+(α1J1M1) + e−(p1,ms)

→ A+(α2J2M2) + e−(p1,ms) + hν(ǫ̂q2 ,k02). (1)

Čia ǫ̂1, k01 ir ǫ̂2, k02 – jonizuojančios ir fluorescencijos spinduliuočiu̧ poliarizacijos vienetiniai

ir banginiai vektoriai. Dvipakopiame artinyje (1) proceso tikimybȩ galima užrašyti (žr. 2.1.4

skirsni̧ ) šitaip:
dW (α0J0M0ǫ̂q1k01 → α1J1p1ms → α2J2M2ǫ̂q2k02)

dΩ1dΩ2

=
∑

M1,M ′

1

dσ(α0J0M0ǫ̂q1k01 → α1J1M1p1ms)

dΩ1
· dW

r(α1J1M
′
1 → α2J2M2ǫ̂q2k02)

dΩ2
. (2)

Čia dΩ1 ir dΩ2 – fotoelektrono ir fluorescencijos spinduliuotės erdviniai kampai.

Pirmasis narys (2) ǐsraǐskoje yra fotojonizacijos diferencialinis skerspjūvis (2.52). Antra-

sis narys yra tarpinio jono sužadintos būsenos radiacinio suirimo diferencialinė tikimybė. Jos

ǐsraǐskos ieškosime pasitelkdami judėjimo kiekio momento grafinȩ technika̧ . Pagal (2.2) ir (2.17)

formules ja̧ galima užrašyti:

dW r(J1M1 → J2M2ǫ̂q2k02)

dΩ2
=

1

2π

∑

M̃1,M̃ ′
1,M̃2,M̃ ′

2,q̃2,q̃′2,k2,k
′

2

〈α2J2M̃2|Q(k2)
q̃2

|α1J1M̃1〉

×〈α2J2M̃
′
2|Q

(k′
2
)

q̃′
2

|α1J1M̃
′
1〉∗ D∗J2

M̃2M2

(Ĵ2) D
J1
M̃1M1

(Ĵ1) D
k2
q̃2q2

(k̂02)

× DJ2
M̃ ′

2M2

(Ĵ2) D
∗J1
M̃ ′

1M1

(Ĵ1) D
∗k′

2

q̃′2q2
(k̂02). (3)

Čia Vignerio posūkio matricosDJ
M̃M

(Ĵ) suteikia galimybȩ visu̧ procese (1) dalyvaujančiu̧ daleliu̧

poliarizacija̧ nustatyti bet kokios laisvai pasirinktos krypties atžvilgiu.
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Reikia atkreipti dėmesi̧ i̧ tai, kad šuolio operatoriaus matricinio elemento (3) ǐsraǐska skiriasi

nuo (2.11) daugikliu k02, todėl jo ǐsraǐska̧ parašysime dar karta̧ , (2.11) padauginȩ ǐs k02,

〈α2J2M̃2|Q(k2)
q̃2

|α1J1M̃1〉 = k
k2+1/2
02

∑

p=0,1

[

k2 + 1

k2

]1/2 ik2(−iq2)p
(2k2 − 1)!!

〈α2J2M̃2|Qp
k2q̃2

|α1J1M̃1〉. (4)

(3) tikimybės ǐsraǐskai surasti galima panaudoti 11 pav. judėjimo kiekio momento diagramas

B1–B7, indeksus 0 pakeitus i̧ 1, 1 - i̧ 2, o k ir k′ – i̧ k2 ir k
′
2. Diagramos B1, B2 ir B3 vaizduoja op-

eracijas, atliekamas su šuolio operatoriaus matriciniu elementu. Dar ateis tokios pat diagramos

su kompleksǐskai jungtiniu matriciniu elementu, kuriose k2 turi būti pakeistas i̧ k′2. Vignerio

posūkiu̧ matricu̧ sandauga̧ DJ1
M̃1M1

(Ĵ1)D
∗J1
M̃ ′

1M ′

1

(Ĵ1) skleisime tenzoriais TK1

N1
(J1, J1,M1,M

′
1Ĵ1)

pagal (1.106) formulȩ , o likusioms – pagal (1.107). Panaudodami B2, B6 ir B7 diagramas, (3)

diferencialinės tikimybės ǐsraǐska̧ galime užrašyti multipoliniu̧ dariniu̧ pavidalu:

dW r(J1M1 → J2M2ǫ̂q2k02)

dΩ2
=

1

2π

∑

K1,K ′

r,K2,k2,k′2

[

(2J1 + 1)(2J2 + 1)(2k2 + 1)

2K2 + 1

]1/2

(2J2 + 1)

×〈J2||Q(k2)||J1〉〈J2||Q(k′
2
)||J1〉∗















J1 K1 J1

k2 K ′
r k′2

J2 K2 J2















∑

N1,N ′

1
,N2,N ′

r

[

K1 K ′
r K2

N1 N ′
r N2

]

×T ∗K2

N2
(J2, J2,M2|Ĵ2) T ∗K ′

r

N ′

r
(k2, k

′
2, q2|k̂2) T

K1

N1N ′

1

(J1, J1,M1,M
′
1|Ĵ1). (5)

Tolimesniam nagrinėjimui patogesnės ǐsraǐskos, kuriose susumuota neregistruojamos tarpinio

jono būsenos M2 atžvilgiu. Pagal 2.1.4 skirsnyje aprašyta̧ metodika̧ (1) proceso ǐsraǐska̧ galima

užrašyti tarpinės būsenos multipoliu̧ dariniu:

dW (α0J0M0ǫ̂q1k01 → α1J1p1ms → α2J2M2ǫ̂q2k02)

dΩ1dΩ2

=
∑

K1N1

dσK1N1
(α0J0M0ǫ̂q1k01 → α1J1p1ms)

dΩ1
·
dW r

K1N1
(α1J1 → α2J2M2ǫ̂q2k02)

dΩ2
. (6)

Čia fotojonizacijos diferencialinio skerspjūvio multipolinio darinio atskiro nario ǐsraǐska yra

(2.54), o diferencialinės tikimybės atskiram nariui gaunama šitokia ǐsraǐska:

dW r
K1N1

(α1J1 → α2J2M2ǫ̂q2k02)

dΩ2
=

1

2π

∑

K ′

r,K2,k2,k′2

A(K1,K
′
r,K2, k2, k

′
2)

×
∑

N ′

r ,N2

[

K1 K ′
r K2

N1 N ′
r N2

]

TK2

N2
(J2, J2,M2|Ĵ2) T ∗K ′

r

N ′

r
(k2, k

′
2, q2|k̂02), (7)

A(K1,K
′
r,K2, k1, k

′
2) = (α2J2||Q(k2)||α1J1)(α2J2||Q(k′

2
)||α1J1)

∗
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×
[

(2K1 + 1)(2J2 + 1)(2k2 + 1)

(2J1 + 1)(2K2 + 1)

]1/2















J1 K1 J1

k2 K ′
r k′2

J2 K2 J2















, (8)

〈α2J2||Q(k2)||α1J1〉 = (2J2 + 1)−1/2(α2J2||Q(k2)||α1J1). (9)

Jeigu (6) suintegruotume fluorescencijos spinduliuotės kampu̧ , susumuotume galinės būsenos

dedamu̧ju̧ M2 ir spinduliuotės poliarizacijos dedamu̧ju̧ q2 atžvilgiu, gautume pilnutinȩ ra-

diacinio šuolio tikimybȩ

W r(J1 → J2) = 4πW r
00(J1 → J2), (10)

W r
00(J1 → J2) =

1

2π(2J1 + 1)

∑

k2

1

2k2 + 1
|(α2J2||Q(k2)||α1J1)|2. (11)

(11) ǐsraǐskai gauti i̧ (7) i̧ rašyta K1 = N1 = K ′
r = N ′

r = K2 = N2 = 0 ir vietoje A(0, 0, 0, k2, k2)

i̧ rašyta (8) fomulė. W r
00(J1 → J2) skiriasi nuo pilnutinės radiacinio šuolio tikimybės daugikliu

4π.

Elektrinės dipolinės spinduliuotės atveju k2 = 1, ka̧ turėdami omenyje i̧ rašome (11) ir (8) i̧

(10) ir gauname gerai žinoma̧ radiacinio šuolio tikimybės pilnutinȩ ǐsraǐska̧ :

W r(J1 → J2) =
4k302

3(2J1 + 1)
|(α2J2||Q(1)||α1J1)|2. (12)

Ji aprašo nepoliarizuoto atomo spontaninės spinduliuotės tikimybȩ , kai spinduliuotės poliariza-

cija ir kampinis pasiskirtsymas neregitruojami. (12) fomulėje k02 lygus skirtumui tarp atomo

pradinės ir galinės būsenu̧ energiju̧ atominiais vienetais.

Toliau bendra̧sias ǐsraǐskas (6)–(8) panaudosime kai kuriems atskiriems atvejams, aprašan-

tiems specifines eksperimento sa̧ lygas, nagrinėti.

3.1.2 Jono galinė būsena nestebima

Eksperimentuose, tiriančiuose fluorescencijos kampini̧ pasiskirstyma̧ ir poliarizacija̧ , jono galinė

būsena nėra stebima. Jai registruoti reikėtu̧ atlikti specialu̧ trečiosios pakopos eksperimenta̧ .

Todėl naudinga turėti (6) ǐsraǐskos atskira̧ atveji̧ , gaunama̧ ja̧ susumavusM2 dedamu̧ju̧ atžvilgiu.

Pagal (2.30) formulȩ gauname, kad K2 = N2 = 0. I̧ rašome šias vertes i̧ (7) ir gauname

paprastesnȩ radiacinio šuolio diferencialinės tikimybės multipolinio skleidinio nario ǐsraǐska̧

dW r
K1N1

(α1J1 → α2J2ǫ̂q2k02)

dΩ2
=
∑

M2

dW r
K1N1

(α1J1 → α2J2M2ǫ̂q2k02)

dΩ2
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=
1

2π

∑

k2,k′2

(−1)K1+k2−q2

[

4π

(2k2 + 1)(2K1 + 1)

]1/2
[

k2 k′2 K1

q2 −q2 0

]

×A(K1,K1, 0, k2, k
′
2) YK1N1

(θ2, φ2), (13)

kuri bus naudojama tolimesniame nagrinėjime.

3.1.3 Fluorescencijos kampinis pasiskirstymas ir poliarizacija nepoliarizuotiems

atomams

Dėl nepoliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos atsiradusios fluorescencijos kampinio pasiskirstymo

asimetrijos parametro ǐsraǐskai surasti reikia (6) formulȩ sumuoti jono galutiniu̧ būsenu̧ , fo-

toelektrono sukinio dedamu̧ju̧ , integruoti fotoelektrono kampu̧ ir vidurkinti atomo pradiniu̧

būsenu̧ atžvilgiu. Panaudodami (1.80) integravimui ir (2.30) sumavimui, gauname, kad K0 =

N0 = Kλ = Nλ = Ks = Ns = K2 = N2 = 0, K1 = Kr = K ′
r = K ir N1 = Nr = N ′

r = N .

I̧ rašome šias vertes i̧ (6), prileidžiame, kad spinduliuotės kryptis sutampa su laboratorine z ašimi

(žr. (1.86) formulȩ) ir gauname

dW (α0J0ǫ̂q1 → α1J1 → α2J2ǫ̂q2k02)

dΩ2
=
∑

K1

A(K1)B(K1)PK1
(cosθ2), (14)

A(K1) =
∑

k2,k′2

A(K1,K1, 0, k2, k
′
2)(−1)k2−q2 [2k2 + 1]−1/2

[

k2 k′2 K1

q2 −q2 0

]

, (15)

B(K1) =
4π2

(2J0 + 1)

∑

k1,k′1

2K1 + 1√
2k1 + 1

Bph(K1, 0,K1, 0, 0, 0,K1 , k1, k
′
1)(−1)k

′

1
−q1

[

k1 k′1 K1

q1 −q1 0

]

.

(16)

Kai atomas jonizuojamas nepoliarizuota elektrine dipoline spinduliuote, k1 = k′1 = 1, q1 =

±1, K1 = 0, 2, o (14) i̧gyja gerai žinoma̧ pavidala̧ :

dW (α0J0 → α1J1 → α2J2k02)

dθ2
=
W (α0J0 → α1J1 → α2J2)

4π
[1 + βP2(cos θ2)] . (17)

Čia W (α0J0 → α1J1 → α2J2) – fotono ǐsspinduliavimo per laiko vieneta̧ po atomo fotojonizaci-

jos pilnutinė tikimybė, o β – fotono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras. Jo ǐsraǐska

yra šitokia:

β =
A(2)

A(0)
· B(2)

B(0)
= αA2. (18)

A2 yra tarpinio jono rikiavimo parametras (2.80), kuris priklauso nuo atoma̧ ir fotojona̧ aprašančiu̧

dydžiu̧ . Atskiru atveju, kai atomas jonizuojamas dipoline nepoliarizuota spinduliuote,

A2 =

[

3

2

]1/2
∑

λ,j,J,J ′

(2J + 1)(2J ′ + 1)〈α1J1ε1λ(j)J ||Q(1)||α0J0〉
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×〈α1J1ε1λ(j)J
′||Q(1)||α0J0〉∗(−1)J1+J0+j+1+J+J ′

{

J1 J1 2

J J ′ j

}{

1 J ′ J0

J 1 2

}

×




∑

λ,j,J

(2J + 1)|〈α1J1ε1λ(j)J ||Q(1)||α0J0〉|2




−1

. (19)

Parametras α priklauso tiktai nuo fotojono tarpinės ir galinės būsenu̧ . Kai fluorescencija

tiesǐskai poliarizuota,

α = αlin
2 = (−1)J1+J2

√

6(2J1 + 1)

{

J1 J1 2

1 1 J2

}

. (20)

Jeigu fluorescencijos fotono poliarizacija nematuojama arba jis poliarizuotas apskritimǐskai,

α = αc
2 = (−1)J1+J2+1

[

3(2J1 + 1)

2

]1/2
{

J1 J1 2

1 1 J2

}

. (21)

Kai atoma̧ jonizuoja apskritimǐskai poliarizuota elektrinė dipolinė spinduliuotė, K1 = 0, 1, 2,

ir tampa galimas dar vienas narys dėl tarpinio jono orientacijos, t.y. K1 = 1. Tuomet (17)

ǐsraǐskoje pasirodo ir P1(cos θ), prie kurio yra šis daugiklis

α = αc
1 = 3(−1)J1+J2

[

2J1 + 1

2

]1/2
{

1 1 1

J1 J1 J2

}

. (22)

Spinduliuotės poliarizacija paprastai nusakoma poliarizacijos laipsniu

P% =
I|| − I⊥

I|| + I⊥
100, (23)

kur I|| ir I⊥ – šviesos, poliarizuotos ǐsilgai ir statmenai laboratorinei z ašiai. I̧ rašius (17) i̧ (23),

gauname

P%(θ) =
3β sin2 θ

β(1− 3 cos2 θ − 2
100. (24)

Kai fluorescencijos spinduliuotė registruojama statmenai šiai ašiai,

P%(90
o =

3β

β − 2
100, (25)

kur β yra (18) ǐsraǐska.

3.1.4 Kampinė koreliacija tarp fotoelektrono ir fluorescencijos nepoliarizuoto atomo

atveju

Norint surasti diferencialinės tikimybės, aprašančios kampines koreliacijas tarp fotoelektrono ir

fluorescencijos fotono, ǐsraǐska̧ , reikia (6) sumuotims irM2 ir vidurkintiM0 dedamu̧ju̧ atžvilgiu.
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Šiu̧ veiksmu̧ rezultatas K0 = N0 = K2 = N2 = Ks = N2 = 0, K ′
r = K1, N

′
r = −N1, K = Kr,

Kj = Kλ, N = Nr, Nj = Nλ turi būti i̧ rašytas i̧ (6). Gauname pageidaujamos tikimybės

ǐsraǐska̧ :

dW (α0J0ǫ̂q1k01 → α1J1p1 → α2J2ǫ̂q2k02)

dΩ1dΩ2
=

1

2

∑

K1,N1

A(K1)

[

4π

2K1 + 1

]1/2

Y ∗
K1N1

(θ2, φ2)

×(−1)K1

∑

Kr,Nr,Kλ,Nλ

B(K1,Kλ,Kr)

[

K1 Kλ Kr

N1 Nλ Nr

]

4π√
2Kr + 1

Y ∗
KrNr

(θ0, φ0)

×YKλNλ
(θ1, φ1). (26)

Čia θ0, φ0, θ1, φ1 θ2, φ2 yra atitinkamai jonizuojančios spinduliuotės, fotoelektrono ir fluores-

cencijos spinduliuotės polinis ir azimutinis kampai. A(K1) ǐsraǐska yra tokia pati, kaip ir (15),

o

B(K1,Kλ,Kr) =
∑

k1,k′1

Bph(K1, 0,Kr ,Kλ, 0,Kλ,Kr, k1, k
′
1)

× 1

2J0 + 1

[

2Kr + 1

2k1 + 1

]1/2

(−1)k1−q1

[

k1 k′1 Kr

q1 −q1 0

]

. (27)

Jeigu fluorescencijos fotonu̧ poliarizacija neregistruojama, (26) ǐsraǐska̧ galima užrašyti analogǐska

forma, kuria̧ gavo Kabachnik ir Ueda [110]:

dW (α0J0ǫ̂q1k01 → α1J1p1 → α2J2k02)

dΩ1dΩ2
= A(0)B(0, 0, 0)

×


1 + α2

∑

N1

√

4π

5
Y2N1

(θ2, φ2)A
′
2N1

(θ1, φ1)



 , (28)

kur

A′
2N1

(θ1, φ1) = B(0, 0, 0)−1
∑

Kr,Nr ,Kλ,Nλ

B(2,Kλ,Kr)
4π

(2K1 + 1)1/2

[

2 Kλ Kr

N1 Nλ Nr

]

×Y ∗
KrNr

(θ0, φ0)YKλNλ
(θ1, φ1). (29)

Jonizuojančios ir fluorescencijos spinduliuočiu̧ dipolinio artinio atveju (q1 = ±1, q2 = ±1,

k1 = k2 = 1) α = αc2. Parinkus laboratorinȩ z aši̧ jonizuojančios spinduliuotės sklidimo kryptimi

(θ0 = φ0 = 0), gaunama dar paprastesnė ǐsraǐska:

A′
2N1

(θ1, φ1) =
1

(2J0 + 1)B(0, 0, 0)
√
3

∑

Kr=0,2,Kλ

Bph(2, 0,Kr ,Kλ, 0,Kλ,Kr, 1, 1)

×
[

2 Kλ Kr

N1 −N1 0

] [

1 1 Kr

1 −1 0

]

YKλ−N1
(θ1, φ1). (30)
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3.1.5 Fluorescencijos kampinis pasiskirstymas, jonizuojant poliarizuotus atomus

Poliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos atveju fluorescencijos kampini̧ pasiskirstyma̧ aprašanti difer-

encialinės tikimybės ǐsraǐska gaunama (6) sumuojant M2, ms ir integruojant neregistruojamu̧

fotoelektronu̧ kampu̧ atžvilgiu. Tuomet K2 = N2 = Ks = Ns = Kλ = Nλ = 0. I̧ rašius šias

vertes i̧ (6), gaunama ši ǐsraǐska:

dW (α0J0M0ǫ̂q1k01 → α1J1 → α2J2ǫ̂q2k02)

dΩ2
=

1

2

∑

K1,N1

A(K1)

√

4π

2K1 + 1
YK1N1

(θ2, φ2)

×
∑

K0,N0,Kr,Nr

B′(K0,Kr,K1)

[

K0 Kr K1

N0 Nr N1

]

4πY ∗
K0N0

(θA, φA)Y
∗
KrNr

(θ1, φ1). (31)

Čia A(K1) ǐsraǐska yra (15), θ1, φ1, θA, φA θ2, φ2 yra atitinkamai jonizuojančios spinduliuotės,

atomo pilnutinio judėjimo kiekio momento J ir fluorescencijos spinduliuotės polinis ir azimutinis

kampai, o

B′(K0,Kr,K1) =
∑

k1,k′1

Bph(K1,K0,Kr, 0, 0, 0,K1 , k, k
′)

× 4π
√

(2k1 + 1)(2J0 + 1)
(−1)J0−M0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

(−1)k1−q1

[

k1 k′1 Kr

q1 −q1 0

]

. (32)

Fluorescencijos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo apskritiminis magnetinis dichroizmas

(CMDAD) apibrėžiamas šitaip [28]:

∆c =
I(J0M0)− I(J0 −M0)

I(J0M0) + I(J0 −M0)
, (33)

kur I(J0M0) = dW (α0J0M0ǫ̂q1k01 → α1J1 → α2J2ǫ̂q2k02)/dΩ2. Iš

(−1)J0−M0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

± (−1)J0+M0

[

J0 J0 K0

−M0 M0 0

]

= (−1)J0−M0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

[

1± (−1)K0

]

(34)

matyti, kad (33) ǐsraǐskos skaitiklyje lieka tiktai nariai, kuriu̧ K0 nelyginis, o vardiklyje – K0

lyginis. Tuomet ∆c ǐsraǐska yra šitokia:

∆c =

[

∑

K1,N1

A(K1)

√

4π

2K1 + 1
YK1N1

(θ2, φ2)
∑

K0=odd,N0,Kr,Nr

B′(K0,Kr,K1)

×
[

K0 Kr K1

N0 Nr N1

]

4πY ∗
K0N0

(θA, φA)Y
∗
KrNr

(θ1, φ1)

][

∑

K1,N1

A(K1)

√

4π

2K1 + 1
YK1N1

(θ2, φ2)
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×
∑

K0=even,N0,Kr,Nr

B′(K0,Kr,K1)

[

K0 Kr K1

N0 Nr N1

]

4πY ∗
K0N0

(θA, φA)Y
∗
KrNr

(θ1, φ1)

]−1

. (35)

Šia̧ ǐsraǐska̧ galima supaprastinti, parinkus atomo pilnutinio judėjimo kiekio momenta̧ J,

nukreipta̧ ǐsilgai apskritiminės poliarizacijos jonizuojančios spinduliuotės krypties, kuri sutampa

su laboratorinės koordinačiu̧ sistemos z ašimi. Tuomet

Y ∗
K0N0

(0, 0) Y ∗
KrNr

(0, 0) =

√

(2Kr + 1)(2K0 + 1)

4π
δ(N0, 0) δ(Nr , 0), (36)

N1 = 0, ir elektrinės dipolinės spinduliuotės artinyje gaunama galutinė ∆c ǐsraǐska:

∆c =

{

∑

K1

A(K1)PK1
(cos θ2)

∑

K0=odd,Kr

B′(K0,Kr,K1)
√

(2K0 + 1)(2Kr + 1)

×
[

K0 Kr K1

0 0 0

]}{

∑

K1

A(K1)PK1
(cos θ2)

×
∑

K0=even,Kr

B′(K0,Kr,K1)
√

(2K0 + 1)(2Kr + 1)

[

K0 Kr K1

0 0 0

]}−1

. (37)

Čia apskritiminės poliarizacijos apinduliuotei K0 ≤ 2J0, Kr = K1 = 0, 1, 2. Fluorescencijos

spinduliuotės polinis kampas θ2 matuojamas nuo laboratorinės z ašies.

Tiesǐskai poliarizuotos jonizuojančios spinduliuotės atveju fotojonas būna tiktai ǐsrikiuotas,

t.y. K0 gali i̧gyti tiktai lygines vertes. Todėl ∆c = 0. Tačiau galima pamatuoti fluorescencijos

spinduliuotės kampinio pasiskirstymo tiesini̧ magnetini̧ dichroizma̧ (LMDAD) ∆L [28, 47], kuris

matuojamas rikiavimo dviems statmenoms kryptims:

∆L =
I(||)− I(⊥)

I(||) + I(⊥)
. (38)

Bendroji ǐsraǐska, aprašanti LMDAD, bet kokiai eksperimento geometrijai yra sudėtinga. Papras-

tesnȩ formulȩ galima gauti specialiai parenkant jonizuojančios spinduliuotės ir fotojono rikiav-

imo kryptis lygiagrečiai z ašiai, o x aši̧ – sutampančia̧ su jonizuojančios spinduliuotės elektrinio

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

3.1.6 Kampinė koreliacija tarp fotoelektrono ir fluorescencijos po poliarizuoto atomo

fotojonizacijos

Tiriant kampinȩ koreliacija̧ tarp fotoelektrono ir fluorescencijos po poliarizuoto atomo foto-

jonizacijos, paprastai informacija apie fotoelektrono sukinio ir jono galutinės būsenos pilnutinio

judėjimo kiekio momento krypti̧ neregistruojama. Todėl, bendra̧ ja̧ ǐsraǐska̧ (6) reikia sumuoti
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ms ir M2 atžvilgiu. Šiu̧ veiksmu̧ rezultatas yra Ks = Ns = K2 = N2 = 0. I̧ rašome šias vertes i̧

(6) ir gauname diferencialinės tikimybės ǐsraǐska̧ :

dW (α0J0M0ǫ̂q1k01 → α1J1p1 → α2J2ǫ̂q2k02)

dΩ1dΩ2
=

∑

K1,N1

A(K1)

√

4π

2K1 + 1
YK1N1

(θ2, φ2)

×
∑

X

B′′(K0,Kr,Kλ,K1,K)(4π)3/2
[

K0 Kr K

N0 Nr N

] [

K1 Kλ K

N1 Nλ N

]

×Y ∗
KrNr

(θ0, φ0) Y
∗
K0N0

(θA, φA) YKλNλ
(θ1, φ1). (39)

Čia A(K1) yra (15) ǐsraǐska, X = K0, N0,Kλ, Nλ,Kr, Nr,K,N ,

B′′(K0,Kr,Kλ,K1,K) =
∑

k1,k′1

[(2k1 + 1)(2J0 + 1)]−1/2Bph(K1,K0,Kr,Kλ, 0,Kλ,K, k, k
′)

×(−1)k1−q1

[

k1 k′1 Kr

q1 −q1 0

]

(−1)J0−M0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

. (40)

3.1.7 Kompiuterinė programa ir Na ir K atomu̧ skaičiavimo rezultatai

Programa FLUOR

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

pasiskirstymo asimetrijos parametro β (18) ir dydžiu̧ (30)

α2

∑

Kr=0,2

Bph(2, 0,Kr ,Kλ, 0,Kλ,Kr, 1, 1)

[

1 1 Kr

1 −1 0

]

, (41)

reikalingu̧ kampinei koreliacijai tarp fotoelektronu̧ ir fluorescencijos spinduliuotės surasti, po

nepoliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos apskaičiuoti. Ji taip pat suranda A(K1)B
′(K0,Kr,K1)

(35) ir A(K1)B
′′(K0,Kr,Kλ,K1,K) (39) atskirus sumu̧ narius, kurie naudojami kitose pro-

gramose apskritiminiam magnetiniam dichroizmui (37) ir kampinei koreliacijai tarp fotoelektronu̧

ir fluorescencijos fotonu̧ (39) po poliarizuoto atomo fotojonizacijos apskaičiuoti.

Programa FLUOR visǐskai taip pat kaip ir FOTO pradžioje skaito ǐs bylos VALDO tarpinio

ryšio koeficientus, po to ǐs atskiru̧ bylu̧ submatricinius elementus ir sklaidos fazes, surastus

atskiriems termams LS. Po to, paprogramė MATRJ apskaičiuoja submatricinius elementus

(2.59). Kitos paprogramės skaičiuoja:

GENKF sumavimo parametrus K1, K0, Kr, Kλ (5);

BETAF fluorescencijos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametra̧ β (18)

nepoliarizuotam atomui;
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19 pav. Programos fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir kampinės koreliacijos tarp

fotoelektronu̧ ir fluorescencijos fotonu̧ fotojonizacijos procese parametrams skaičiuoti blokinė schema

ALIGNJ rikiavimo parametrus (2.75);

FCMD ir BCMDAS parametrus (41) fluorescencijos spinduliuotės po poliarizuotu̧ atomu̧

fotojonizacijos kampiniam pasiskirstymui;

ACPFUA ir BKEPU parametrus (28), reikalingus fotoelektronu̧ ir fluorescencijos spinduli-

uotės kampinei koreliacijai surasti, kai jonizuojami nepoliarizuoti atomai;

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

uotės kampinei koreliacijai surasti, kai jonizuojami poliarizuoti atomai.

Skaičiavimo rezultatai

Šarminiu̧ metalu̧ atomai tinka MCDAD tirti, kadangi jie gali būti paruošti taip, kad ju̧ pilnu-

tinis judėjimo kiekio momentas J (J = 1/2) būtu̧ orientuotas lygiagrečiai arba antilygiagrečiai

apskritiminės poliarizacijos sklidimo krypčiai, t.y. M0 = +1/2 arba M0 = −1/2. Kai jonizuo-

jamas Na atomo 2p, o K – 3p elektronu̧ sluoksnis, Na+ ir K+ sužadintos būsenos 2p53s 1PJ

ir 3p54s 1PJ gali ǐsnykti tiktai jonams ǐsspinduliuojnat fluorescencijos fotonus. Todėl, šiame
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skirsnyje gautu̧ formuliu̧ praktiniam pritaikymui pademostruoti parinktas šis procesas:

A(np6(n+ 1)s2S1/2) + hν1 → A+(np5(n+ 1)s1P1) + e(εs, εd)

→ A+(np6 1S0) + e(εs, εd) + hν2. (42)

Čia A=Na,K and A+=Na+,K+.

Fotojonizacijos submatriciniai elementai apskaičiuoti su programa PHION staigiosios per-

turbacijos artinyje. Radiaciniu̧ šuoliu̧ submatriciniams elementams apskaičiuoti panaudota

Froese Fischer programa [103]. Tolydinio spektro elektronu̧ daliniu̧ bangu̧ radialiosioms funkci-

joms surasti naudotas i̧ šaldyto jono kamieno potencialas, o sistemos jonas+elektronas funkci-

jos skaičiuotos konfigūracijos vidurkiui atsižvelgiant i̧ pakaitinius narius. Atomo radialiosios

orbitalės naudotos fotojonizacijos submatriciniams elementams, o jono – elektrinio dipolinio

šuolio operatoriaus submatriciniams elementams surasti. Fotojonizacijos submatriciniai elemen-

tai padauginami ǐs relaksacijos tikimybės, kuri lygi |〈nip5(ni + 1)s|nfp5(nf + 1)s〉|2 sanklotos

integralo kvadratui. Čia i rodo pradinȩ , o f – galinȩ būsenas. Pradinės būsenos radialiosios

orbitalės yra atomo, o galinės – jono.

Bandomieji skaičiavimai parodė, kad koreliacinės Na, Na+, K ir K+ pataisos mažos, nes

pagrindinės konfigūracijos daugiklis daugiakonfigūraciniame skleidinyje didesnis už 0,98. Tačiau

svarbu atsižvelgti i̧ tarpini̧ ryši̧ . Na+ 2p53s 1P1 funkcija yra (2.120), o K+ 3p54s 1P1 yra šitokia:

Ψ(3p54s 1P1) = 0.81 φ(3p54s 1P1) + 0.59 φ(3p54s 3P1). (43)

20 pav. pavaizduotas fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras β, vyk-

stant šuoliui np5(n + 1)s1P1 → np6 1S0 (n = 2, 3) po nepoliarizuotu̧ Na ir K atomu̧ foto-

jonizacijos. Šio šuolio bangu̧ ilgiai yra 37,207 nm ir 60,074 nm [?] atitinkamai Na ir K jonams.

β vertės, apskaičiuotos su ilgio ir greičio formos elektrinio dipolinio šuolio operatoriais yra labai

artimos, todėl 20 pav. pateikti tiktai ilgio formos rezultatai. Na atomo atveju β parametrai,

apskaičiuoti tiesinės ir apskritiminės poliarizacijos fotonams pastebimai priklauso nuo energijos

tiktai arti jonizacijos slenksčio. K atomui šie parametrai labai sparčiai keičiasi didėjant fotono

energijai Kuperio minimumo srityje. Kadangi nuo fluorescencijos priklausantys nariai (20) - (22)

nepriklauso nuo energijos, galima manyti, kad šio spartaus kitimo priežastis yra stipri rikiavimo

parametro priklausomybė nuo fotono energijos.

21 pav. pavaizduota CMDAD parametro ∆c (33) priklausomybė nuo fluorescencijos spinduli-

uotės registravimo kampo, kai apskritimǐskai poliarizuota spinduliuote jonizuojami poliarizuoti
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20 pav. Fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras po Na ir K atomu̧ atitinkamai 2p

ir sp sluoksniu̧ jonizacijos apskritimǐskai (ǐstisinė kreivė) ir tiesǐskai (brūkšninė kreivė) poliarizuota spin-

duliuote. Tašku̧ ir brūšneliu̧ kreivė yra orientacijos, jonizuojant apskritimǐskai poliarizuota spinduliuote,

indėlis.

Na ir K atomai. Iš paveikslėlio rezultatu̧ matyti, kad ∆c vertės K atomui labai stipriai priklauso

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

3.2 Auger procesas

Atomo dvigubai sužadinta, kuri dar vadinama autojonizacine, ar su vakansija vidiniame sluoks-

nyje būsena yra nestabili ir gali ǐsnykti dviem būdais. Kai vienas ǐs aukštesniame sluoksnyje

esančiu̧ elektronu̧ peršoka i̧ vakansija̧ arba vienas ǐs dvieju̧ sužadintu̧ elektronu̧ peršoka i̧

žemesnȩ būsena̧ , ǐsspinduliuojamas fotonas. Šis procesas ǐsnagrinėtas 3.1 skirsnyje. Tačiau, gali-

mas ir kitas procesas, kurio metu vienas ǐs aukštesnio sluoksnio ar dvigubai sužadintu̧ elektronu̧

peršoka i̧ žemesnȩ būsena̧ , o šuolio metu ǐslaisvinta energija perduodama kitam elektronui,

kuris palieka atoma̧. Šis elektronas vadinamas Auger elektronu, kai ǐsnyksta vidinio sluoksnio
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21 pav. CMDAD parametro ∆c (33) priklausomybė nuo kampo. Trumpu̧, ilgu̧ brūkšneliu̧ ir taškinė

kreivės yra Na 2p sluoksnio, o ǐstisinės – K 3p sluoksnio fotojonizacijos atveju.

vakansija, arba autojonizacijos elektronu, kai ǐsnyksta dvigubai sužadinta būsena. Auger šuolio

trukme vadinamas laiko tarpas tarp vakansijos atsiradimo ir jos ǐsnykimo.

Auger procesas paprastai nagrinėjamas kaip antrosios stadijos arba antrosios pakopos proce-

sas po atomo jonizacijos fotonais, elektronais ar kitais krūvininkais. Aberg [112] nagrinėjo toki̧

procesa̧ vienpakopiame artinyje, kai suyra autojonizacinė ar su vakansija vidiniame sluoksnyje

būsena, sukurta atoma̧ jonizuojant elektronais ar fotonais, naudodamas nuo laiko priklausančia̧

daugiakanalȩ sklaidos teorija̧ [113]. Sukurtasis metodas buvo pritaikytas Auger procesui po

atomo fotojonizacijos tirti. Buvo nustatyta, kad interferencija tarp Auger ir fotoelektronu̧ yra

svarbi, kai abieju̧ elektronu̧ energija panaši [114, 115, 116]. Tačiau, tais atvejais, kai tarpinės

būsenos lygmenu̧ smulkioji sandara daug didesnė už lygmens ploti̧ , o pastarasis daug didesnis

už hipersmulkia̧ ja̧ sandara̧ , kas paprastai galioja būsenoms su vakansija, galima taikyti daug

paprastesni̧ dvieju̧ stadiju̧ artini̧ (žr. 2.1.2 skirsni̧ ).

Pirmieji Auger elektronu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ po nepoliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos

nagrinėjo Flügge ir kt. [50] 1972 metais. Jie nenaudojo tankio matricos metodo, o tarpinio

jono rikiavimo parametrus aprašė (1.158) formule, kurioje yra tarpinio jono būsenos projekci-
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jos. Cleff ir Mehlhorn [40] panašiai ǐstyrė Auger elektronu̧ kampini̧ pasiskrstyma̧ po atomu̧

jonizacijos elektronais. Visuose vėlesniuose kitu̧ autoriu̧ straipsniuose jau naudojamas tankio

matricos metodas. Juo naudojantis buvo surastos bendros ǐsraǐskos, aprašančios Auger elektronu̧

kampini̧ pasiskirstyma̧ [60] ir sukinio poliarizacija̧ [24, 54] po nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos

nepoliarizuotais elektronais. Iš gautu̧ formuliu̧ sekė, kad Auger elektronai ǐsspinduliuojami

neizotropǐskai, kai atomo su vakansija pilnutinis judėjimo kiekio momentas J > 1/2. Šio

neizotropǐskumo priežastis – būsenos su vakansija, sukurtos gerai sufokusuotu̧ daleliu̧ pluošteliui

susiduriant su atomu̧ taikiniu, poliarizacija. Išrikiuotos būsenos suirima̧ galima panaudoti pačio

autojonizacijos proceso tyrimui. Suyrant ǐsrikiuotai būsenai gali pasireikšti ne tiktai Auger

elektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrija, bet ir sukinio poliarizacija, kuria̧ matuojant taip

pat galima gauti papildomos informacijos apie Auger procesa̧ . Poliarizuotu̧ elektronu̧ spek-

troskopija leidžia surasti ǐs eksperimento Auger suirimo i̧vairiu̧ kanalu̧ amplitudes ir santykines

sklaidos fazes [54]. Tuo pačiu metodu nagrinėtas ir Auger elektronu̧ kampinis pasiskirstymas ir

sukinio poliarizacija po atomo fotojonizacijos [57, 58].

Dvieju̧ stadiju̧ modelyje gaunama, kad Auger elektronu̧ intensyvumas kis tuo pačiu dės-

ningumu, kokiu keičiasi vakansijos sukūrimo tikimybė priklausomai nuo fotono energijos [117].

Kadangi Auger tikimybė nuo energijos nepriklauso, keičiant atoma̧ sužadinančios spinduliuotės

energija̧ , galima ǐsmatuoti interferencija̧ tarp tiesioginės ir rezonansinės fotojonizacijos kanalu̧

[117] arba ǐs eksperimento nustatyti Auger šuolio submatricinius elementus [73].

Auger elektronu̧ kampinis pasiskirstymas teorǐskai tirtas ir po poliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos.

Laikoma, kad poliarizuoti atomai sukuriami juos sužadinant spinduliuote [55, 56]. Po to tiriami

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

3.2.1 Bendroji ǐsraǐska

Konkretumo dėlei nagrinėsime Auger procesa̧ , vykstanti̧ po poliarizuoto atomo fotojonizacijos,

A(α0J0M0) + hν(ǫ̂q,k0) → A+(α1J1M1) + e−(p1,m1)

→ A2+(α2J2M2) + e−(p1,m1) + e−(p2,m2). (44)

Čia p1 ir p2 – fotoelektrono ir Auger elektrono judėjimo kiekiai, o m1 ir m2 ju̧ sukinio dedamo-

sios.

Dvieju̧ stadiju̧ artinyje (44) tikimybȩ galima užrašyti šitaip:

dW (α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1p1m1 → α2J2M2p2m2)

dΩ1dΩ2
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=
∑

M1,M ′

1

dσ(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1M1M
′
1p1m1)

dΩ1
· dW

A(α1J1M1M
′
1 → α2J2M2p2m2)

dΩ2
. (45)

Šioje ǐsraǐskoje pirmasis sumos narys yra diferencialinis fotojonizacijos skerspjūvis (2.52). Antra-

sis sumos narys – tarpinio jono Auger šuolio tikimybė, kurios ǐsraǐska pirmajame trikdžiu̧ teorijos

artinyje yra:
dWA(α1J1M1M

′
1 → α2J2M2p2m2)

dΩ2

= 2π〈α2J2M2p2m2|H|α1J1M1〉〈α2J2M2p2m2|H|α1J1M
′
1〉∗. (46)

Čia H – elektrostatinės sa̧veikos operatorius.

I̧ (46) ǐsraǐska̧ i̧ rašome elektronu̧ banginiu̧ funkciju̧ skleidinius dalinėmis bangomis (2.46) ir

atsižvelgiame i̧ galimybȩ nustatyti proceso dalyviu̧ poliarizacija̧ kryptimis, kurios skiriasi nuo

laboratorinės. Tuomet (46) galima perrašyti šitaip:

dWA(α1J1M1M
′
1 → α2J2M2p2m2)

dΩ2
= 2π

∑

λ1,λ2

[(2λ1 + 1)(2λ2 + 1)]1/2

4π

×〈α2J2M2ε2λ10m2|H|α1J1M1〉〈α2J2M2ε2λ20m2|H|α1J1M
′
1〉∗

= 2π
∑

λ1,µ1,M̃2,m̃2,M̃1,λ2,µ2,M̃ ′

2
,m̃′

2,M̃ ′

1

[(2λ1 + 1)(2λ2 + 1)]1/2

4π

×〈α2J2M̃2ε2λ1µ1m̃2|H|α1J1M̃1〉〈α2J2M̃
′
2ε2λ2µ2m̃

′
2|H|α1J1M̃

′
1〉∗

×D∗λ1
0µ1

(p̂) D∗J2
M̃2M2

(Ĵ2) D
J1
M̃1M1

(Ĵ1) D
∗s
m̃2m2

(ŝ)Dλ2
0µ2

(p̂) DJ2
M̃ ′

2M2

(Ĵ2) D
∗J1
M̃ ′

1M ′

1

(Ĵ1) D
s
m̃′

2
m2

(ŝ) (47)

Matricinio elemento 〈α2J2M2λ1µm
′
s|H|α1J1M1〉 kampinȩ dali̧ vaizduoja D1 diagrama 22 pav.

Joje judėjimo kiekio momentu̧ , vazduojamu̧ atviromis linijomis, projekcijos nustatomos kiekvienai

dalelei skirtingomis kryptimis, apie ka̧ byloja prie ju̧ prijungtos Vignerio posūkiu̧ matricos. Jas

vaizduoja skrituliukai su D raide viduryje. Stačiakampiai D1 ir kitose diagramose, pažymėti C1

ir C2, vaizduoja konfigūracijos orbitinȩ ir sukininȩ dalis bei kitus kvantinius skaičius, L1, S1 ir

L2, S2 – pradinės ir galinės būsenu̧ pilnutiniai orbitinis ir sukininis judėjimo kiekio momentai.

Du skrituliukai, susieti plonomis linijomis, yra eklektrostatinės sa̧veikos operatoriai, o tos linijos

– Auger procese dalyvaujančiu̧ elektronu̧ orbitiniai judėjimo kiekio momentai.

Matriciniu̧ elementu̧ ǐsraǐsku̧ yra patogu ieškoti bendroje visoms dalelėms koordinačiu̧ sis-

temoje. Pereiti nuo matricinio elemento 〈α2J2M2λ1µm
′
s|H|α1J1M1〉 prie matricinio elemento

〈α2J2M̃2ε2λ1µ1m̃2|H|α1J1M̃1〉 galima nupjaunant Vignerio posūkiu̧ matricas. Dabar pats laikas

pasirinkti atviru̧ liniju̧ judėjimo kiekio momentu̧ jungimo tvarka̧ . Pasirenkame šitokia̧ judėjimo

kiekio momentu̧ jungimo tvarka̧ : λ1 + s = j1 and J2 + j1 = J1. Tuomet

〈α2J2M̃2λ1µm̃2|H|α1J1M̃1〉
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=
∑

j1m̃

〈α2J2λ(j1)J1||H||α1J1〉
[

λ s j1

µ m̃2 m̃

] [

J2 j1 J1

M̃2 m̃ M̃1

]

. (48)

Submatricini̧ elementa̧ 〈α2J2λ(j1)J1||H||α1J1〉 vaizduoja diagrama D2. Klebšo ir Gordano

koeficientu̧ suma̧ pagal m̃ ir prijungtas nupjauta̧sias Vignerio posūkiu̧ matricas vaizduoja dia-

grama D3. Diagrama D4 ateina ǐs kompleksǐskai jungtinio matricinio elemento (žr. (47) ǐsraǐska̧).

Joje J1 ir J2 štrichuoti, norint ǐsvengti painiavos, kuri gali kilti, kai skirtingos linijos diagramose

žymimos tomis pačiomis raidėmis. Pasinaudojame (1.107) formule J2,λ1, λ2 ir s bei (1.106)

formule J1 judėjimo kiekio momentams. Jose esančius Klebšo ir Gordano koeficientus panaudo-

jame ǐs D3 ir D4 diagramu̧ D5 diagramai gauti. Joje yra K1, K2, K
′
λ ir Ks atviros linijos, kurias

galima uždaryti, panaudojant vienetui lygia̧ diagrama̧ D6. Ja̧ pjauname per linijas K1, K2, K
′
λ

ir Ks, o viena̧ ǐs atsiradusiu̧ apibendrintu̧ Klebšo ir Gordano koeficientu̧ prijungiame prie atviru̧

D5 diagramos liniju̧ . Gauname invariantǐska̧ posūkiu̧ erdvėje atžvilgiu judėjimo kiekio momentu̧

diagrama̧ D7 ir orientacijas erdvėje aprašančia̧ diagrama̧ D8. Suskaičiavȩ storas linijas D5, D6,

D7 ir D8 diagramose, galime užrašyti ši̧ sa̧ ryši̧ :

D5 D6 =
1

2K1 + 1

∑

K ′

D7 D8. (49)

Vardiklyje atsiranda daugiklis 2K1+1 todėl, kad diagramoje D6 ǐsnyksta pilnai pastorinta linija

K1. Diagrama̧ D7, perpjovȩ per linijas j1, K
′ ir j2, gauname du 9j koeficientus, kuriuos 22 pav.

vaizduoja diagramos D9 ir D10.

Auger šuolio diferencialinės tikimybės galutinė ǐsraǐska gali būti užrašyta, panaudojant D2,

D8, D9 ir D10 diagramas, šitaip:

dWA(α1J1M1M
′
1 → α2J2M2p2m2)

dΩ2
= 2π(2J1 + 1)

∑

λ1,λ2,j1,j2

(2λ1 + 1)

×〈α2J2ε2λ1(j1)J1||H||α1J1〉〈α2J2ε2λ2(j2)J1||H||α1J1〉∗

∑

K1,K2,K ′

λ
,K ′

s,K
′

[

(2λ2 + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)(2J1 + 1)(2J2 + 1)(2s + 1)(2K ′ + 1)
]1/2

/(2K1 + 1)

×















J2 j1 J1

J2 j2 J1

K2 K ′ K1





























λ2 s j2

Kλ K ′
s K ′

λ1 s j1















∑

N1,N2,N ′

λ
,N ′

s,N
′

[

K ′
λ K ′

s K ′

N ′
λ Ns N ′

] [

K2 K ′ K1

N2 N ′ N1

]

×T ∗K1

N1N ′

1

(J1, J1,M1,M
′
1|Ĵ1) T

K ′

λ

N ′

λ
(λ1, λ2, 0|p̂2) TK

′

s

N ′

s
(s, s,m2|ŝ) TK2

N2
(J2, J

′
2,M2|Ĵ2). (50)

Dabar (45) ǐsraǐska̧ galima sumuoti M1 ir M ′
1 atžvilgiu. Pagal 2.1.4 skirsnyje aprašyta̧

metodika̧ sumuojant ateina daugiklis (2K1+1)/(2J1+1) (2.24), kuris padalinamas tarp pirmojo

ir antrojo procesu̧ šitaip: pirmajam paliekama (2K1+1)1/2, o antrajam – (2K1+1)1/2/(2J1+1),
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kad autojonizacijos pilnoji tikimybė būtu̧ teisingai apibrėžta. Tuomet (44) proceso tikimybȩ

galima užrašyti tarpinės būsenos multipolu̧ suma [118]:

dW (α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1p1m1 → α2J2M2p2m2)

dΩ1dΩ2

=
∑

K1,N1

dσK1N1
(α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1p1m1)

dΩ1
·
dWA

K1N1
(α1J1 → α2J2M2p2m2)

dΩ2
. (51)

Čia pirmasis sumos narys yra fotojonizacijos diferencialinis skerspjūvis (2.54), o –

dWA
K1N1

(α1J1 → α2J2M2p2m2)

dΩ2

= 2π
∑

K ′,K2,K ′

λ
,K ′

s

Aa(K1,K2,K
′
λ,K

′
s,K

′)
∑

N ′,N2,N ′

λ
,N ′

s

[

K ′
λ K ′

s K ′

N ′
λ N ′

s N ′

]

×
[

K2 K ′ K1

N2 N ′ N1

]

TK2

N2
(J2, J2,M2|Ĵ2) TK

′

s

N ′

s
(s, s,m2|ŝ)

√
4πYK ′

λ
N ′

λ
(θ2, φ2), (52)

Aa(K1,K2,K
′
λ,K

′
s,K

′) =
∑

λ1,j1,λ2,j2

〈α2J2ε2λ1(j1)J1||H||α1J1〉〈α2J2ε2λ2(j2)J1||H||α1J1〉∗

×
[

(2K ′ + 1)(2λ1 + 1)(2λ2 + 1)(2J1 + 1)(2J2 + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)(2s + 1)/(2K1 + 1)
]1/2

×















J2 j1 J1

J2 j2 J1

K2 K ′ K1





























λ2 s j2

K ′
λ K ′

s K ′

λ1 s j1















(−1)λ2

[

λ1 λ2 K ′
λ

0 0 0

]

. (53)

Išraǐskos (51) ir (52) yra pačios bendriausios fotojonizacijos ir Auger šuolio dvieju̧ stadiju̧

artinyje diferencialinės tikimybės ǐsraǐskos. Jos aprašo visu̧ pradinės ir galinės būsenu̧ poliari-

zacijas, kampinius pasiskirstymus bei fotoelektrono ir Auger elektrono kampines koreliacijas.

Kaip jau buvo minėta, fotojonizacijos (taip pat jonizacijos kitomis dalelėmis) metu atsiradusi

vakansija gali ǐsnykti Auger ir radiaciniu būdais. Tuomet galima interferencija tarp šiu̧ abieju̧

procesu̧ . Radiacinio suirimo kanalo buvimas turės i̧ takos autojonizacijai, o autojonizacijos –

spinduliavimui. Pilna̧ proceso aprašyma̧ galima i̧sivaizduoti šitaip:

A(α0J0M0) + hν0 → A+(α1J1M1) + e−(p1,ms),

ւ ց
A+(α2J2M2) + hν1 A2+(α′

2J
′
2M

′
2) + e−(p2,m

′
s).

(54)

Dvieju̧ stadiju̧ artinyje paprasčiausias būdas atsižvelgti i̧ kito kanalo buvima̧ yra proceso (44)

tikimybės (52) padauginimas ǐs ǐssǐsakojimo daugiklio

Ra =
Γa

Γr + Γa
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Auger proceso atveju arba ǐs

Rr =
Γr

Γr + Γa

radiacinio šuolio, nagrinėto 3.1 skirsnyje, atveju. Γr ir Γa yra radiacinis ir autojonizacinis

lygmenu̧ pločiai.

3.2.2 Auger proceso pilnutinė tikimybė po nepoliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos

Pats paprasčiausias atvejis yra nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacija nepoliarizuota spinduliuote, kai

fotoelektrono ir Auger elektrono bei dvigubo jono galutinės būsemos nėra registruojamos. Pro-

ceso (44) pilnutinei tikimybei surasti reikia (51) ǐsraǐska̧ sumuoti dvigubo jono ir abieju̧ elektronu̧

judėjimo kiekio momento projekciju̧ , integruoti elektronu̧ kampu̧ ir vidurkinti atomo pradinės

bei fotono būsenu̧ atžvilgiu. Gauname, kad visi sumavimo parametrai (51)–(3.2.1) ǐsraǐskose

lygūs nuliui. Belieka užrašyti ieškoma̧ ǐsraǐska̧ dipolniame spinduliuotės artinyje:

dW (α0J0 → α1J1 → α2J2)

=
1

2J0 + 1

∑

M0,M1,M2,m1,m2,q

∫

dΩ1

∫

dΩ2
dW (α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1p1m1 → α2J2M2p2m2)

dΩ1dΩ2

=
4π

2J0 + 1
Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1)2πAa(0, 0, 0, 0, 0) = σ(α0J0 → α1J1)W

a(α1J1 → α2J2).

(55)

Čia σ(α0J0 → α1J1) – fotojonizacijos pilnutinis skerspjūvis dipoliniame artinyje (2.57), o

W a(α1J1 → α2J2) = 2πAa(0, 0, 0, 0, 0) = 2π
∑

λ1,j1

|〈α2J2, ε2λ1(j1)J1||H||α1J1〉|2 (56)

yra nepoliarizuoto jono pilnutinė autojonizacijos tikimybė. Matome, kad šiuo atveju dvieju̧

stadiju̧ proceso pilnutinė tikimybė yra lygi dvieju̧ nepriklausomu̧ procesu̧ pilnutiniu̧ tikimybiu̧

sandaugai.

Autojonizaciniu̧ būsenu̧ energijos ir autojonizacijos tikimybės teorǐskai tirtos trielektroniuose

Li [119], Be+ [120], C3+ [121], nuo B iki Ne [122] jonuose, Ne+ [123] ir Ne2+ [124], Na tipo chloro

ir argono jonuose [125], K atome [126], žemės šarminiuose Ca, Sr ir Ba atomuose [127, 128, 129,

130].
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3.2.3 Auger elektronu̧ kampinis pasiskirstymas nepoliarizuotiems atomams

Auger elektronu̧ kampiniam pasiskirstymui po nepoliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos aprašyti

galima gauti paprastesnȩ diferencialinės tikimybės ǐsraǐska̧ . Tam tikslui reikia bendra̧ ja̧ ǐsraǐska̧

(51) sumuoti Auger ir fotoelektronu̧ sukininiu̧ ir dvigubai jonizuoto jono judėjimo kiekio mo-

mento dedamu̧ju̧ , vidurkinti atomo judėjimo kiekio momento dedamu̧ju̧ ir integruoti fotoelek-

trono kampu̧ atžvilgiu. Gauname, kad K0 = N0 = Kλ = Nλ = Ks = Ns = K2 = N2 = K ′
λ =

N ′
λ = 0, Kr = Kj = K1. Sutapatinȩ laboratorinȩ z aši̧ su spinduliuotės kryptimi, gauname,

kad Nr = N1 = Nj = 0. I̧ rašius šias reikšmes i̧ (51), ieškoma ǐsraǐska yra šitokia:

dW (α0J0ǫ̂q → α1J1 → α2J2p2)

dΩ2
=

1

2J0 + 1

∑

K1

A(K1, 0,K1, 0,K1) B(K1) PK1
(cos θ2), (57)

kur B(K1) yra (16) ǐsraǐska. Nepoliarizuotos elektrinės dipolinės spinduliuotės atveju (k = 1,

q = ±1, K1 = 0, 2) (57) formulȩ galime užrašyti plačiai naudojamu pavidalu:

dW (α0J0 → α1J1 → α2J2p2)

dΩ2
= A0 B0 [1 +A2 B2 P2(cos θp2)]. (58)

Čia A0B0 – pilnoji proceso tikimybė, padalinta ǐs 4π,

A2 = (−1)J1+J2−s
∑

λ1,λ2,j1,j2

〈α2J2ε2λ1(j1)J1||H||α1J1〉

×〈α2J2ε2λ2(j2)J1||H||α1J1〉∗[(2λ1 + 1)(2λ2 + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)]1/2

×
{

j2 J1 J2

J1 j1 2

}{

λ2 j2 s

j1 λ1 2

}[

λ1 λ2 2

0 0 0

]

×




∑

λ1,j1

|〈α2J2ǫ2λ1(j1)J1||H||α1J1〉|2




−1

, (59)

B2 =

√

3

2

∑

λ,j,J,J ′

(−1)J1+J0+1+j+J+J ′

(2J + 1)(2J ′ + 1)〈α1J1ε1λ(j)J ||Q(1)||α0J0〉

×〈α1J1ε1λ(j)J
′||Q(1)||α0J0〉∗

{

1 J ′ J0

J 1 2

}{

J1 J ′ j

J J1 2

}

×




∑

λ,j,J

(2J + 1)|〈α1J1ǫ1λ(j)J ||Q(1) ||α0J0〉|2




−1

. (60)

Daugiklis A2B2 yra Auger elektronu̧ kampinio pasiskirtymo asimetrijos parametras. B2

aprašo tarpinio jono rikiavima̧, o A2 priklauso tiktai nuo jono pradinės ir galinės būsenu̧

parametru̧ . Jo ǐsraǐska sutampa su Kabachnik ir Sazhina gauta̧ ja [54].
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3.2.4 Auger elektronu̧ sukinio poliarizacija nepoliarizuotiems atomams

Norint surasti (44) proceso diferencialinio skerspjūvio formulȩ tam atvejui, kai nepoliarizuota̧

atoma̧ jonizuoja poliarizuota spinduliuotė, bet nei fotoelektronai, nei dvigubai jonizuotas atomas

neregistruojami, reikia (51) ǐsraǐska̧ sumuoti M2, m1 atžvilgiu, integruoti fotoelektrono kampu̧

ir vidurkinti pradinio atomo būsenu̧ atžvilgiu. Gauname K0 = N0 = Ks = Ns = K2 = N2 =

Kλ = Nλ = 0. I̧ rašome šias vertes i̧ (52) ir (2.54) ir užrašome ieškomo proceso tikimybȩ :

dW (α0J0ǫ̂qk0 → α1J1 → α2J2p2m2)

dΩ2
=

1

2J0 + 1

∑

K1

B(K1) PK1
(cos θ0)

×
∑

K ′

λ
,K ′

s,N

A(K ′
λ,K

′
s,K1)

[

K ′
λ K ′

s K1

N −N 0

]

YK ′

λ
N (θ2, φ2) YK ′

s−N (θs, φs). (61)

Šioje ǐsraǐskoje PK1
(cos θ0) lygus vienetui, kai laboratorinės z ašies kryptis sutapatinama su

nepoliarizuotos ir apskritimǐskai poliarizuotos spinduliuotės kryptimi arba su elektrinio vekto-

riaus kryptimi tiesǐskai poliarizuotai spinduliuotei (θ0 = 0). Tuomet Auger elektrono ǐslėkimo

kampai yra θ2 ir φ2, o jo sukinio orientacijos kampai yra θs ir φs. Jie matuojami nuo laboratorinės

z ašies. A(K ′
λ,K

′
s,K1) ǐsraǐska yra šitokia:

A(K ′
λ,K

′
s,K1) = (−1)s−ms

4π√
2

[

s s K ′
s

m′
s −m′

s 0

]

A(K1, 0,K
′
λ,K

′
s,K1). (62)

Galime surasti sukinio poliarizacijos laipsni̧ , kurio ǐsraǐska yra:

P =
dW (ms=+1/2)

dΩ − dW (ms=−1/2)
dΩ

dW (ms=+1/2)
dΩ + dW (ms=−1/2)

dΩ

=

∑

K ′

λ
,K1,N B(K1) A(K

′
λ, 1,K1)

[

K ′
λ 1 K1

N −N 0

]

YK ′

λ
N (θ2, φ2) YK ′

s−N (θs, φs)

∑

K1
B(K1)A(K1, 0,K1) YK10(θ2, φ2)

. (63)

Paskutinysis (63) narys gautas atsižvelgiant i̧ ta̧ fakta̧ , kad skaitiklyje susiprastina nariai su

K ′
s = 0, o vardiklyje – K ′

s = 1 (K ′
s = 0, 1). I̧ rašius A(K1, 0,K

′
λ,K

′
s,K1) ǐsraǐska̧ i̧ A(K ′

λ,K
′
s,K1)

formulȩ (62) ir pakeitus tenzoriu̧ rangu̧ jungimo tvarka̧ ǐs K ′
λ,K

′
s,K1 i̧ K ′

s,K
′
λ,K1, gaunama

A(K ′
λ,K

′
s,K1) ǐsraǐska, sutampanti su Klar straipsnio [24] (13) formule. Auger elektronu̧ sukinio

poliarizacijai fiksuotoms kampu̧ reikšmėms aprašyti Klar [24] i̧vedė parametrus ξK , γK , βK ir

δK , kuriuos naudoja ir vėlesni autoriai.
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3.2.5 Auger elektronu̧ ir fotoelektronu̧ kampinė koreliacija nepoliarizuotiems ato-

mams

Diferencialinės tikimybės bendrosios ǐsraǐskos paprastesnis atvejis, patogus nagrinėti kampines

koreliacijas tarp foto ir Auger elektronu̧ po nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos poliarizuota spin-

duliuote gaunamas (51) sumuojant elektronu̧ sukiniu̧ ir dvigubo jono dedamu̧ju̧ bei vidurkinant

atomo būsenu̧ atžvilgiu. Ji yra šitokia:

dW (α0J0ǫ̂qk0 → α1J1p1 → α2J2p2)

dΩ1 dΩ2
=

1

2J0 + 1

∑

K1N1

A(K1, 0,K1, 0,K1)

[

4π

2K1 + 1

]1/2

YK1N1
(θ2, φ2)

×
∑

Kr,Kλ

B′(K1,Kλ,Kr)
∑

Nr ,Nλ

[

K1 Kλ Kr

N1 Nλ Nr

]

4π√
2Kr + 1

Y ∗
KrNr

(θ0, φ0) YKλNλ
(θ1, φ1), (64)

kur

B′(K1,Kλ,Kr) =
1

2J0 + 1

[

(2K1 + 1)(2Kr + 1)

2k + 1

]1/2

(−1)k−q
[

2K1 + 1

2k + 1

]1/2
[

k k Kr

q −q 0

]

×B(K1, 0,Kr ,Kλ, 0,Kλ,K1). (65)

Čia θ0 ir φ0 – spinduliuotės, θ1 ir φ1 – fotoelektrono, θ2 ir φ2 – Auger elektrono polinis ir

azimutinis kampai nuo laboratorinės z ašies.

Sutapatinus laboratorinȩ z aši̧ su spinduliuotės kryptimi (nepoliarizuotai ir apskritimǐskai

poliarizuotai) arba su elektrinio lauko kryptimi (tiesǐskai poliarizuotai) spinduliuotei, (64) ǐsraǐska

supaprastėja, nesNr = 0. Elektrinio dipolinio artinio atveju galima gauti A(K1) irB(K1,Kλ,Kr)

ǐsraǐskas, sutampančias su [133] straipsnyje gautomis a ir b koeficientams.

3.2.6 Auger elektronu̧ kampinis pasiskirstymas poliarizuotiems atomams

Diferencialinės tikimybės ǐsraǐska̧ surasime (51) sumuodami m1, m2, M2 ir integruodami fo-

toelektrono kampu̧ atžvilgiu. I̧ rašȩ gautas Ks = K ′
s = K2 = Kλ = 0 reikšmes i̧ (51), surandame

šia̧ ǐsraǐska̧ :

dW (α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1 → α2J2p2)

dΩ2
=
∑

K1N1

[

4π

2K1 + 1

]1/2

A(K1, 0,K1, 0,K1) YK1N1
(θ2, φ2)

×
∑

Kr ,K0

B′′(K0,Kr,K1)
∑

Nr,N0

[

K0 Kr K1

N0 Nr N1

]

4πY ∗
K0N0

(θA, φA) Y
∗
KrNr

(θ0, φ0), (66)
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kur

B′′(K0,Kr,K1) = (−1)J0−M0+k−q
[

2K1 + 1

(2J0 + 1)(2k + 1)

]1/2
[

k k Kr

q −q 0

] [

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

×B(K1,K0,Kr, 0, 0, 0,K1). (67)

Čia θ0 ir φ0, θ2 ir φ2, θA ir φA yra atitinkamai spinduliuotės, Auger elektrono ir atomo pilnutinio

judėjimo kiekio momento J0 orientacijos kampai atžvilgiu z ašies.

Auger elektronu̧ kampinio pasiskirstymo magnetinio dichroizmo (MDAD) laipsnis yra apibrėžiamas

formule

a =
I(J0M0)− I(J0 −M0)

I(J0M0) + I(J0 −M0)
, (68)

kur I(J0M0) = dW (α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1 → α2J2p2)/dΩ2. I̧ (68) i̧ rašius i̧ (67) ir atlikus

veiksmus, gaunama, kad skaitiklyje lieka nariai su K0 nelyginėmis vertėmis, o vardiklyje – ly-

ginėmis. Tuomet

a =

{

∑

K1N1

(2K1 + 1)−1/2A(K1)YK1N1
(θ2, φ2)

∑

Kr ,K0=odd

B(K0,Kr,K1)
∑

Nr,N0

[

K0 Kr K1

N0 Nr N1

]

×Y ∗
K0N0

(θA, φA)Y
∗
KrNr

(θ0, φ0)

}{

∑

K1N1

(2K1+1)−1/2A(K1)YK1N1
(θ2, φ2)

∑

Kr,K0=even

B(K0,Kr,K1)

×
∑

Nr ,N0

[

K0 Kr K1

N0 Nr N1

]

Y ∗
K0N0

(θA, φA)Y
∗
KrNr

(θ0, φ0)

}−1

. (69)

Auger elektronu̧ MDAD laipsnio(69) ǐsraǐska supaprastėja, parinkus atomo pilnutinio judėjimo

kiekio momento krypti̧ ǐsilgai spinduliuotės krypties, kuri sutampa su z ašimi. Tuomet N1 =

Nr = N0 = 0, ir

a =

∑

K1
A(K1)PK1

(θ)
∑

K0=oddB(K0, 1,K1)[(2Kr + 1)(2K0 + 1)]1/2
[

K0 1 K1

0 0 0

]

∑

K1
A(K1)PK1

(θ)
∑

Kr=0,2,K0=even B(K0,Kr,K1)

[

K0 Kr K1

0 0 0

] . (70)

Čia K0 ≤ 2L0, 0 ≤ K1 ≤ min(2J1, 2λmax), kur λmax yra didžiausia λ1 vertė.

Šitaip parinkus atomo pilnutinio judėjimo kiekio momento krypti̧ , tiktai Auger elektronu̧

apskritiminis MDAD (CMDAD) nelygus nuliui. Ši ǐsvada seka ǐs Klebšo ir Gordano koeficientu̧ ,

kurie nelygūs nuliui tiktai esant lyginei K0 + Kr + K1 sumai. Nepoliarizuotai ir tiesǐskai po-

liarizuotai šviesai Kr = 0, 2, o apskritiminės poliarizacijos – galimas ir Kr = 1, dėl kurio (70)

nelygus nuliui. Magnetinis dichroizmas plačiau nagrinėtas [131] darbe.
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3.2.7 Auger elektronu̧ ir fotoelektronu̧ kampinė koreliacija poliarizuotiems atom-

ams

Kampinei koreliacijai tarp foto ir Auger elektronu̧ po poliarizuotu̧ atomu̧ fotojonizacijos aprašyti

galima surasti paprastesnȩ už (51) formulȩ . Reikia (51) sumuoti abieju̧ elektronu̧ sukinio

dedamu̧ju̧ m1 ir m2 atžvilgiu. I̧ rašome Ks = K ′
s = 0 i̧ (51) ir gauname šia̧ ǐsraǐska̧ :

dW (α0J0M0ǫ̂qk0 → α1J1p1 → α2J2p2)

dΩ1 dΩ2
=
∑

K1N1

[

4π

2K1 + 1

]1/2

YK1N1
(θ2, φ2) A(K1, 0,K1, 0,K1)

×
∑

K0,Kr,Kλ,K

B′′′(K0,Kr,Kλ,K1,K)
∑

N0,Nr ,Nλ,N

[

K1 Kλ K

N1 Nλ N

] [

K0 Kr K

N1 Nr N

]

×4π

[

4π

2Kr + 1

]1/2

Y ∗
KrNr

(θ0, φ0) Y
∗
K0N0

(θA, φA) YKλNλ
(θ1, φ1), (71)

kur

B′′′(K0,Kr,Kλ,K1,K) = (−1)J0−M0+k−q
[

2K1 + 1

(2J0 + 1)(2k + 1)

]1/2
[

k k Kr

q −q 0

]

×
[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

B(K1,K0,Kr,Kλ, 0,Kλ,K). (72)

3.2.8 Kompiuterinė programa

Auger elektronu̧ po atomo fotojonizacijos kampinio pasiskirstymo ir poliarizacijos bei kampinės

koreliacijos tarp foto ir Auger elektronu̧ parametrus skaičiuoja programa, kurios blokinė schema

parodyta 23 pav. Ši programa, naudodama ǐs duomenu̧ bylos perskaitytus submatricinius el-

ementus ir sklaidos fazes, apskaičiuoja tarpinio ryšio artinio fotojonizacijos submatricinius ele-

mentus (papgrogramė MATRJ aprašyta programoje PHOTO 2 skyriuje) ir nustato sumavimo

parametrus K1, K0, Kr, Kλ, Ks, Kj, K (paprogramė GENKA). Toliau ji kreipiasi i̧ papro-

grames šiems parametrams apskaičiuoti:

• Auger elektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras (62) (paprogramė BETAA

su orientacijos ir rikiavimo parametrais ǐs ALIGNJ) nepoliarizuotiems atomams;

• Auger elektronu̧ spektro, suintegruoto pagal visus elektrono ǐsspinduliavimo kampus, ap-

skritiminės magnetinės asimetrijos parametras (paprogramės PCMDAS ir BCMDAS)

α =
B′′(1, 1, 1)

B′′(0, 0, 0) +B′′(2, 2, 0)
.

104



Sumos (70) narius, reikalingus apskaičiuoti Auger elektronu̧ kampinio pasiskirstymo mag-

netinio dichroizmo laipsniui, kai atomo pilnutinis judėjimo kiekio momentas lygiagretus

spinduliuotės krypčiai (paprogramės ACMD ir BCMDAS);

• Sumos (64) narius, reikalingus apskaičiuoti kampinės koreliacijos tarp foto ir Auger elektronu̧

(paprogramės ANGCOR ir BCOR).

Visos minėtos paprogramės naudoja AKA ir BKA paprogrames, atitinkamai skaičiuojančias

Aa (3.2.1) ir Bph (2.53) parametrus, ir paprogrames Klebšo ir Gordano bei 3nj koeficientams

surasti. Tais atvejais, kai skerspjūvis priklauso nuo daugiau nei viena sferinės funkcijos, jo vertes

pageidaujamiems kampu̧ verčiu̧ rinkiniams turi skaičiuoti kitos programos.

3.2.9 Auger elektronu̧ kampinis pasiskirstymas Mg atomui

Gautu̧ ju̧ formuliu̧ ir programos AUGER praktiniam pritaikymui parodyti apskaičiuotas Auger

elektronu̧ po Mg atomo fotojonizacijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos koeficientas. Po Mg

atomo fotojonizacijos sekantis Auger procesas dvieju̧ stadiju̧ artinyje gali būti užrašytas šitaip:

Mg(2p63s2 1S0) + hν → Mg+(2p53s2 2P1/2,3/2) + e−, (73)

Mg+(2p53s2 2P1/2,3/2) → Mg(2p6 1S0) + e−. (74)

Pasirinktas pavyzdys gerai tinka pilnai informacijai ǐs eksperimento ǐsgauti, nes Mg atveju

galima surasti du fotojonizacijos submatricinius elementus ir skaidos faziu̧ skirtuma̧, pamatavus

pilnutini̧ ir diferencialini̧ fotojonizacijos skerspjūvius bei Auger elektronu̧ kampinio pasiskirstymo

asimetrijos parametra̧ [132].

Iš (73) ir (74) matyti, kad , jonizuojant Mg atoma̧ pagrindinėje būsenoje, sukuriamas Mg+

ǐsrikiuotoje būsenoje 2P3/2, o jis ǐsspinduliuoja Auger elektrona̧ . Kadangi K1 = 0, 2, (58)

ǐsraǐska̧ patogu užrašyti šitaip:

dW (J0 → J1 → J2p2)

dΩ2
=
σ(J0 → J1)

4π

WA(J1 → J2)

2π
(1 + βA P2(cosθ)), (75)

kur Auger elektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras yra:

βA = α2 A2, (76)

α2 =
A(2, 0, 2, 0, 2)

A(0, 0, 0, 0, 0)
, (77)
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A2 =
B(2)

B(0)
. (78)

Čia A2 yra fotojono rikiavimo parametras, σ(J0 → J1) – pilnutinis fotojonizacijos skerspjūvis,

WA(J1 → J2) – pilnutinė Auger šuolio tikimybė, kampas θ matuojamas nuo spinduliuotės kryp-

ties. Parametras α2 nepriklauso nuo energijos, todėl visa energetinė priklausomybė persiduoda

ǐs rikiavimo parametro A2.

Auger elektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras βA, apskaičiuotas, kai Mg+

tarpinė būena yra 2p53s2 2P1/2 ir 2P3/2. Pirmuoju atveju βA = 0. 2p53s2 2P3/2 atvejui ap-

skaičiuotas βA pateiktas 24 pav. Iš 24 pav. rezultatu̧ matyti, kad parametro βA vertės mažėja

nuo 0,24 iki 0,13, didėjant fotono eenrgijai. βA vertė ties 80 eV (βA = 0, 148) panaudota

Auger elektronu̧ ǐs Mg atomo santykiniams intensyvumams surasti. Apskaičiuotos intensyvumo

vertės normuotos i̧ vieneta̧ ties magǐskuoju kampu θ = 54o44′, kad jas būtu̧ galima palyginti su

ǐsmatuotomis [132]. Iš 25 pav. pateiktu̧ Auger elektronu̧ intensyvumo rezultatu̧ matyti, kad ap-

skaičiuotos vertės labai gerai dera su eksperimento duomenimis [132]. Kadangi eksperimentinȩ

intensyvumo priklausomybȩ gerai aprašo βA = 0, 148 vertė, galima daryti ǐsvada̧ , kad eksperi-

mentas darytas naudojant tiesinės poliarizacijos spinduliuotȩ . Apskritiminės poliarizacijos spin-

duliuotei βA = 0, 296, t.y. du kartus didesnis. Šiuo atveju intensyvumo priklausomybė nuo

kampo būtu̧ daug stipresnė.
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22 pav. Judėjimo kiekio momento diagramos, naudotos Auger šuolio tikimybės ǐsraǐskai surasti.
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23 pav. Programos Auger elektronu̧ po atomo fotojonizacijos kampinio pasiskirstymo ir poliarizacijos

parametrams skaičiuoti blokinė schema.

24 pav. Auger elektronu̧ ǐs Mg+ 2p53s2 2P3/2 kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametro priklau-

somybė nuo fotono energijos po Mg atomo pagrindinėje būsenoje fotojonizacijos.
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25 pav. Auger elektronu̧ po Mg atomo fotojonizacijos 80 eV energijos fotonais intensyvumo priklau-

somybė nuo kampo, kuris matuojamas nuo spinduliuotės elektrinio lauko krypties. Intensyvumas normuo-

tas i̧ vieneta̧ , padalinant ǐs intensyvumo reikšmės ties magǐskuoju kampu θ = 54044′. Eksperimentiniai

taškai paimti ǐs [132].
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4 Atomu̧ sa̧veika su elektronais

Atomu̧ sa̧veikos su elektronais procesas priklauso nuo elektrono energijos. Pagal šios sa̧veikos

skerpjūviu̧ didžiausias vertes priklausomai nuo elektrono energijos didėjimo procesus galima

ǐsrikiuoti šitaip: fotorekombinacija, atomu̧ sužadinimas, dvielektronė rekombinacija, jonizacija.

Tokia tvarka šiuos procesus ir nagrinėsime šiame skyriuje.

4.1 Jono ir elektrono rekombinacija ir fluorescencija

Fotorekombinacija (FR) – vienas ǐs svarbiausiu̧ procesu̧ , nulemiančiu̧ jonu̧ jonizacijos laipsnio

sumažėjima̧ plazmoje [76]. Ji vyksta, kai jonas A, kurio krūvis n+, pagauna laisva̧ elektrona̧ , o

energijos perteklius ǐsspinduliuojamas rekombinacijos elekromagnetinės spinduliuotės pavidalu:

e−(pms) +An+(α0J0M0) → A(n−1)+(α1J1M1) + hν1(ǫ̂1k01). (1)

Čia p – elektrono judėjimo kiekis (p = mev =
√
2εme, kur ε – elektrono energija, me – elektrono

masė), ms – jo sukinio projekcija i̧ parinkta̧ z aši̧ , ǫ̂1 – spinduliuotės poliarizacijos vienetinis

vektorius, k01 – spinduliuotės banginis vektorius (k01 = hν1
c = h̄ω1

c ). Kai atomo branduolio

sukinys I 6= 0 ir hipersmulkioji sandara svarbi, jono būsena aprašoma αiJiIFiMi, kur Fi –

pilnasis atomo branduolio ir elektronu̧ apvalkalo judėjimo kiekio momentas. Sklaidos dydžiu̧

matavimo tikslumas nėra toks geras, kad būtu̧ ǐskiriami šuoliai ǐs hipersmulkiosios sandaros

lygmenu̧ , todėl dažniausiai pakanka daleles aprašyti J kvantiniu skaičiumi.

FR procesas yra vienintelis, kai elektrona̧ pagauna plikas branduolys. FR spinduliuotės

spektras hν1 yra tolydinis (žr. diagrama̧ 26 pav. ir 27 pav. kairėje). Jeigu elektronas pagauna-

mas i̧ sužadinta̧ lygmeni̧ (žr. diagrama̧ 26 pav. dešinėje ir 27 pav. viduryje), ǐsspinduliuojamas

antrasis fotonas hν2, kurio energija lygi skirtumui tarp rekombinavusio jono lygmenu̧ , todėl šis

spektras yra diskretinis. Kadangi antrasis fotonas atsiranda antrosios stadijos proceso pasėkoje

(ji̧ sužadina elektronas), tokia spinduliuotė dar vadinama fluorescencija. Fluorescencijos, ǐsspin-

duliuotos po FR, (FRF) šuoli̧ galima užrašyti:

A(n−1)+(α1J1M1) → A(n−1)+(α2J2M2) + hν2(ǫ̂2k02), (2)

kur ǫ̂2 – fluorescencijos spinduliuotės poliarizacijos vienetinis vektorius.

Kai prieš FR jonas jau turi viena̧ ar daugiau elektronu̧ , galimas ir kitas 27 pav. dešinėje

pavaizduotas procesas, kurio metu laisvasis elektronas pagaunamas i̧ diskretini̧ jono lygmeni̧ , o
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Fotorekombinacija

26 pav. Atomo pliko branduolio ir elektrono fotorekombinacija.

jo energija sunaudojama jau buvusiam diskretiniame lygmenyje elektronui sužadinti. Atsiranda

rekombinavusio jono dvigubai sužadinta būsena, kuri nėra stabili, todėl per labai trumpa̧ laika̧

suyra ǐspinduliuodama fotona̧ arba elektrona̧ :

e−(pms) +An+(α0J0M0) → A∗∗(n−1)+(α1J1M1) →
{

A(n−1)+(α3J3M3) + hν(ǫ̂2k02),

An+(α′
0J

′
0M

′
0) + e−(p′m′

s).
(3)

Šis procesas vadinamas dvielektrone rekombinacija (DR) [134] ir galimas ne bet kokioms

laisvojo elektrono vertėms. Jo energija turi būti lygi energijai, reikalingai diskretiniam elektronui

sužadinti, ∆E, tiksliau ∆E ± δ, kur δ – dvigubai sužadintos būseno lygmens energetinis plotis.

DR spektras yra diskretinis ir susideda ǐs atskiru̧ smailiu̧ .

Jeigu DR galima, jos tikimybė daug didesnė už FR tikimybȩ , ir pastaroji gali pasireikšti

tiktai truputi̧ pakeisdama DR smailiu̧ kontūrus [135]. Tačiau FR skerspjūvi̧ (tikimybȩ) gal-

ima ǐsmatuoti tokioms laisvojo elektrono energijoms, kurios skiriasi nuo reikalingu̧ DR i̧vykti

energiju̧ .

Tankioje plazmoje elektronu̧ susidūrimai su jonais vyksta labai dažnai, ir dvigubai sužadinti

jonai jonizuojami daug greičiau už esančius pagrindinėje ar viena̧ karta̧ sužadintoje būsenoje.

Čia DR nevaidina svarbaus vaidmens formuojant jonu̧ būsenu̧ užpilda̧ , ir i̧ ja̧ neatsižvelgiama.

Reikalingi FR spartos koeficientai, kurie surandami vidurkinant FR skerspjūvius su elektronu̧ pa-

siskirstymo pagal greičius funkcija. Plazmoje, esančioje termodinaminėje pusiausvyroje, galioja

Maksvelo pasiskirstymas pagal greičius [76]. Kadangi procesams plazmoje modeliuoti reikalingi
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27 pav. Jono ir elektrono fotorekombinacija (PR) ir dvielektronė rekombinacija (DR).

FR spartos koeficientai, daugiausia teoriniu̧ ir eksperimentiniu̧ darbu̧ skiriama FR spartos ko-

eficientams apskaičiuoti ir ǐsmatuoti [136, 137, 138, 139, 140].

Procesuose su elektronu̧ pluošteliais elektrono judėjimo kryptis ir greitis yra apibrėžti, todėl

vidurkinti elektronu̧ pasiskirstymo pagal greičius atžvilgiu nereikia. Čia galima ǐsmatuoti FR

skerspjūvi̧ , todėl reikalingos ir teorinės skerspjūvio vertės. Atsiveria galimybė tirti elektronu̧ ir

jonu̧ poliarizacijos i̧ taka̧ FR proceso tikimybei.

Pastaraisiais metais susidomėjimas FR labai padidėjo Darmštato greitintuve pradėjus ekspe-

rimentus su sunkiu̧ jonu̧ (Xe, Au, Pb, U) branduoliais [63, 64, 65, 141]. Ju̧ metu matuojamos FR

ir fluorescencijos spinduliuočiu̧ kampinės priklausomybės ir nustatomi ju̧ asimetrijos parametrai.

Pradžioje tirta FR spinduliuotės kampinė priklausomybė [141], kai sunkus branduolys atima

elektrona̧ ǐs lengvo atomo. Kadangi atominio elektrono ryšio energija labai maža, lyginant su

sunkaus atomo vandenilǐsko jono elektrono ryšio energija, galima laikyti, kad atominis elektronas

kvazilaisvas. I̧ jo buvima̧ atome galima atsižvelgti per jo krūvio pasiskirstyma̧ (Komptono

profili̧ ) [135, 142].

Jeigu pagaunamas kvazilaisvas elektronas ǐs atomo ar nuo kietojo kūno paviršiaus, FR skers-
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pjūvi̧ galima užrašyti:
dσ(E, θ)

dΩdE
=
dσ(E, θ)

dΩ

J(Pz)

vp + Pz
. (4)

Čia J(Pz) – taikinio elektronu̧ Komptono profilis, Pz – ju̧ judėjimo kiekio dedamoji sunkaus

atomo branduolio ar jono judėjimo kryptimi, vp – pagaunamo elektrono greitis dėl jono judėjimo

vp greičiu (laikoma, kad juda sunkūs daugiakrūviai jonai), J(Pz)/(vp + Pz) – tikimybė, kad

elektrono energija bus tinkama, dσ/dΩ – FR diferencialinis skerspjūvis, kai laisvas elektronas

rekombinuoja su laisvu jonu.

Kai jono krūvis Z daug didesnis už taikinio krūvi̧ Zt, bespindulinis elektrono pagavimas

nevaidina vaidmens, todėl galima nagrinėti tiktai FR ir DR procesu̧ indėli̧ . Informacijos apie šiu̧

procesu̧ pasėkoje atsirandančia̧ daugiakrūvio jono magnetiniu̧ lygmenu̧ , aprašomu̧ projekcija

Mi, užpilda̧ gaunama arba ǐs FR (FRF) spinduliuotės kampinio pasiskirstymo arba matuojant

jos poliarizacija̧ [141]. Tačiau, kai fotono energija yra apie 100 keV, jo poliarizacijos beveik

nei̧manoma ǐsmatuoti dėl techniniu̧ kliūčiu̧ . Belieka pasinaudoti FR arba FRF, kuri i̧vyksta per

≈10−17 s (pvz., U91+ Lα1
šuolis 2p3/2 →1s1/2), spinduliuočiu̧ kampiniu pasiskirstymu. Kadangi

procese dalyvaujančiu̧ daleliu̧ tarpusavio judėjimo kryptis yra fiksuota, rekombinavusio jono

būsenu̧ užpilda̧ aprašo parametras, vadinamas rikiavimu, t.y. dėl ašinės simetrijos jono būsenos,

aprašomos vienodu̧ verčiu̧ , bet priešingu̧ krypčiu̧ projekcijomis Mi, užpildomos vienodai (žr.

1.14 skirsni̧ ). Rikiavimas ir orientacija yra atskiri poliarizacijos atvejai. Nuo rekombinavusio

jono poliarizacijos priklauso ir tolimesniu̧ procesu̧ produktu̧ (fluorescencijos ir jono) būsenu̧

charakteristikos.

Nagrinėjant sunkius atomus reikia atsižvelgti i̧ reliatyvistinius efektus. Jie darosi svarbūs

atomams, kuriu̧ branduolio krūvis Z > 20, kai nagrinėjami vidiniai 1s, 2s, 2p sluoksniai, ir

Z > 40, kai tiriami ǐsoriniai sluoksniai [3]. Branduoliu̧ nuo Xe54+ iki U92+ FR aprašyti buvo

sukurta teorija [63, 64, 65, 141], naudojantis kvantinės elektrodinamikos metodais. Joje fo-

tonai, elektronai ir vandenilǐski jonai aprašomi reliatyvistiniame artinyje. Procese dalyvau-

jančiu̧ daleliu̧ poliarizacijai aprašyti naudotas tankio matricos [5] formalizmas [63, 65]. Kituose

darbuose [141, 64] tankio matricos formalizmas nebuvo naudojamas. Iki šiol eksperimentuose

ǐsmatuoti FR ir FRF spinduliuočiu̧ kampiniai pasiskirstymai atskirai, laikant, kad nei elektronas

nei branduolys nėra poliarizuoti. Teorǐskai ǐsnagrinėta nepoliarizuotu̧ jonu̧ rekombinacija su

nepoliarizuotais [63, 64, 65, 141] ir poliarizuotais [65] elektronais. Taip pat surastos rikiavimo

ir nepoliarizuotu̧ FR [64] ir FRF fotonu̧ kampinio pasiskirstymo [141, 63, 65] bei kampinės

koreliacijos tarp FR ir FRF fotonu̧ [65, 141] parametru̧ ǐsraǐskos.

Šiame darbe formuluojama FR (1) ir FRF (2) procesu̧ nereliatyvistiniame artinyje bendra
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teorija, leidžianti nagrinėti poliarizuotu̧ elektronu̧ FR su poliarizuotais jonais ir surasti jonu̧

rikiavimo, FR ir FRF spinduliuočiu̧ kampinio pasiskistymo ir poliarizacijos bei ju̧ tarpusavio

kampinės koreliacijos parametrus. Laikoma, kad elektronas pirma pagaunamas i̧ surǐsta̧ būsena̧ ,

o po to i̧vyksta šuolis tarp diskretiniu̧ rekombinavusio jono lygmenu̧ . Šiuo atveju galima taikyti

dvieju̧ stadiju̧ artini̧ . Išraǐskoms surasti nenaudojamas tankio matricos formalizmas. Naudojami

i̧prastiniai izoliuoto atomo teorijos metodai ir judėjimo kiekio momento teorijos grafinė technika

[1].

4.1.1 Bendroji skerspūvio ǐsraǐska

Nagrinėjami FR (1) ir rekombinavusio jono spinduliavimo (2) procesai dvieju̧ stadiju̧ artinyje.

FR yra atvirkščias fotojonizacijai (FJ) procesas. Iš detalaus balanso sa̧ryšio seka, kad FR

skerspjūvis σFRf→i(ε) susijȩ s su FJ skerspjūviu σFJi→f (E) Milno sa̧ryšiu [76]

σFRf→i(ε) =
(αE)2

2ε

gi
gf
σFJi→f (E). (5)

Čia E – fotono, o ε – elektrono energija (ε = p2/2me), gi ir gf – būsenu̧ statistiniai svoriai.

Energija matuojama Rydbergo vienetais (Ry) (1 a.v.=2 Ry = 27,2116 eV).

Kadangi rekombinavusio jono būsena M2 nėra stebima, (1) ir (2) procesu̧ diferencialini̧

skerspjūvi̧ dvieju̧ stadiju̧ artinyje galime užrašyti (2.23):

d2σ(α1J1M1pms → α2J2ǫ̂q1k01 → α3J3M3ǫ̂q2k02)

dΩ1dΩ2

=
∑

M2

dσFR(α1J1M1pms → α2J2M2ǫ̂q1k01)

dΩ1
· dW (α2J2M2 → α3J3M3ǫ̂q2k02)

dΩ2
. (6)

Praktiniams taikymams (6) ǐsraǐska̧ patogu užrašyti sferiniu̧ multipoliu̧ skleidiniu, pasinau-

dojant 2.1.2 skirsnio formulėmis:

d2σ(α1J1M1pms → α2J2ǫ̂q1k01 → α3J3M3ǫ̂q2k02)

dΩ1dΩ2

=
∑

K2N2

dσFRK2N2
(α1J1M1pms → α2J2ǫ̂q1k01)

dΩ1
· dWK2N2

(α2J2 → α3J3M3ǫ̂q2k02)

dΩ2
. (7)

Čia dσFRK1N2
/dΩ1 atstovauja FR diferencialinio skerspjūvio, dWK2N2

/dΩ2 – fluorescencijos difer-

encialinės tikimybės (2.7) multipolinio skleidimo nariams, tiktai (2.7) ǐsraǐskoje reikia vietoje

J2M2 rašyti J3M3, J1 – J2, K1N1 – K2N2, o K2N2 – K3N3.
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FR diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧ galima užrašyti pasinaudojant FJ diferencialinio sker-

spjūvio ǐsraǐska (2.54) ir Milno sa̧ryšiu (5):

dσFRK2N2
(α1J1M1pms → α2J2ǫ̂q1k01)

dΩ1

=
√
4πC

∑

K1,Kr,Kλ,Ks,Kj ,K,k1,k′1

Bph(K2,K1,Kr,Kλ,Ks,Kj ,K, k1, k
′
1)

× [2K2 + 1]1/2
∑

N1,Nr,Nλ,Ns,Nj ,N

[

K1 Kj K

N1 Nj N

] [

Kλ Ks Kj

Nλ Ns Nj

] [

K2 Kr K

N2 Nr N

]

Y ∗
KλNλ

(p̂)

×T ∗K1

N1
(J1, J1,M1|Ĵ1)T ∗Ks

Ns
(s, s,ms|ŝ)TKr

Nr
(k1, k

′
1, q1|k̂01). (8)

Čia C = (πa20α
2E2)/ε, jeigu skerspjūvis matuojamas ploto vienetais.

(7), (8) ir (3.7) yra bedriausios nereliatyvistiniame artinyje FRF diferencialinio skerspjūvio

ǐsraǐskos. Jos aprašo poliarizuoto jono rekombinacija̧ su poliarizuotu elektronu ir rekombinaci-

jos bei fluorescencijos fotonu̧ kampinius pasiskirstymus, poliarizacijas ir kampines koreliacijas.

Taip pat galima surasti parametrus, aprašančius rekombinavusio jono tarpinės ir galinės būsenu̧

poliarizacija̧ . Matavimai dažniausiai atliekami rekombinuojant nepoliarizuoties jonams su nepo-

liarizuotais elektronais, kai rekombinavusio jono būsena nėra registruojama. Šiuo atveju (7), (8)

ir (3.7) formules galima supaprastinti, jas vidurkinant pradiniu̧ elektrono ir jono bei sumuo-

jant galiniu̧ rekombinavusio jono būsenu̧ atžvilgiu. Sumavimui ir integravimui naudojamos šios

formulės [18]:
∑

M

TKN (J, J,M |Ĵ) = δ(K, 0)δ(N, 0), (9)

∫

dΩ YKN(θ, φ) =
√
4π δ(K, 0)δ(N, 0). (10)

Iš (9) ir (10) seka, kad tais atvejais, kai dydis nematuojamas, ǐs multipolionio skleidinio

belieka tiktai vienas narys K = 0. Kai kr ≪ 1, galioja dipolinis artinys. Jis dažniausiai tinka

optinio ir vakuuminio ultravioleto diapazono spinduliuotei.

4.1.2 Nepoliarizuoto atomo ir nepoliarizuoto elektrono fotorekombinacija

Bendra̧ ja̧ skerspjūvio ǐsraǐska̧ galima pritaikyti paprastesniems atvejams, kurie dažniausiai tiria-

mi eksperimentǐskai, nagrinėti. Jeigu dalelės būsena neregistruojama, tiktai sferǐskai simetrǐskas

multipolinio skleidimo narys atneša indėli̧ , t.y. K = 0, dėl ko bendroji ǐsraǐska supaprastėja.

Dažniausiai sutinkama nepoliarizuotu̧ elektrono ir jono rekombinacija. Dėl to užrašysime

fluorescencijos rekombinuojant jonui ir elektronui diferencialinio skerspjūvio (6) bendrosios ǐsraǐskos
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atskira̧ atveji̧ , kai rekombinuoja nepoliarizuotas jonas ir nepoliarizuotas elektronas, o galutinė

rekombinavusio jono būsena ir spinduliuočiu̧ poliarizacijos neregistruojamos, kadangi Rentgeno

ir gama spinduliuočiu̧ poliarizacija̧ sunku pamatuoti dėl techniniu̧ problemu̧ . Šiuo atveju (6)

reikia sumuoti galiniu̧ ir vidurkinti pradiniu̧ būsenu̧ atžvilgiu, panaudojant (9) formulȩ . Gau-

name, kad Ks = Ns = K1 = N1 = K3 = N3 = 0, K ′
r = K2 ir Kj = K = Kλ. Vidurkinant

elektrono ir jono pradinės būsenos atžvilgiu ateina daugiklis 1/[2(2J1 + 1)]. Sumuojant spin-

duliuotės poliarizacijos atžvilgiu reikia sumuoti pagal q ± 1, nes q = 0 negalima. Gauname,

kad Kr = K ′
r = 0, 2 ir daugiklis 4. I̧ rašome gauta̧sias vertes i̧ (7), (8) ir (3.7) ir parenkame

koordinačiu̧ sistemos z aši̧ ǐsilgai rekombinuojančiu̧ elektronu̧ judėjimo krypties p (Nλ = 0).

Atlikȩ supaprastinimo veiksmus dipoliniame artinyje gauname:

d2σ(α1J1 → α2J2k01 → α3J3k02)

dΩ1dΩ2
=

2C

2J2 + 1

∑

K2,N2

(−1)K2A(K2,K2, 0, 1, 1)T
K2

−N2
(1, 1, 1|k̂02)

×(2K2 + 1)1/2

2J1 + 1

∑

Kλ,Kr=0,2

(2Kλ + 1)1/2Bph(K2, 0,Kr,Kλ, 0,Kλ,Kλ, 1, 1)

[

K2 Kr Kλ

N2 −N2 0

]

×T ∗Kr

N2
(1, 1, 1|k̂01), (11)

Šia̧ ǐsraǐska̧ suintegravus dΩ1 ir dΩ2 atžvilgiu gaunama:

∫

d2σ(α1J1 → α2J2k01 → α3J3k02)

dΩ1dΩ2
dΩ1dΩ2 = σ(α1J1 → α2J2 → α3J3)

=
4π

3

2

2J2 + 1
A(0, 0, 0, 1, 1)

4πC

3

1

2J1 + 1
B(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1)

=W (α2J2 → α3J3) σ
FR(α1J1 → α2J2). (12)

(12) formulė skiriasi daugikliu (4π)2 nuo tos, kuria̧ gautume i̧ (11) i̧ rašȩ K2 = Kr = Kλ = 0:

σ(α1J1 → α2J2k01 → α3J3k02)|K2=Kr=Kλ=0

=
2

3

1

2J2 + 1
A(0, 0, 0, 1, 1)

C

3(2J1 + 1)
B(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1)

=
W (α2J2 → α3J3)

4π

σFR(α1J1 → α2J2)

4π
. (13)

Čia dipoliniame artinyje

A(0, 0, 0, 1, 1) = 2k302|〈α3J3||Q(1)||α2J2〉|2, (14)

A(2, 2, 0, 1, 1) = 2k302|〈α3J3||Q(1)||α2J2〉|2
[

3(2J2 + 1)

5

]1/2

(−1)J2+J3+1

{

J2 J2 2

1 1 J3

}

, (15)

Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1) = 2k01
∑

λ,j,J

(2J + 1)|〈α2J2||Q(1)||α1J1, ελ(j)J〉|2 , (16)
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Bph(2, 0, 0, 2, 0, 2, 2, 1, 1) = 2k01
∑

λ,j,λ′,j′,J

(2J + 1)〈α2J2||Q(1)||α1J1, ελ(j)J〉

×〈α2J2||Q(1)||α1J1, ελ
′(j′)J〉∗

[

λ′ λ 2

0 02 0

]

(−1)J2+j+j
′+J+s

×
[

(2J2 + 1)(2λ + 1)(2λ′ + 1)(2j + 1)(2j′ + 1)

5

]1/2
{

J1 J1 2

j j′ J

}{

λ′ λ 2

j j′ s

}

, (17)

Bph(0, 0, 2, 2, 0, 2, 2, 1, 1) = 2k01
∑

λ,j,λ′,j′,J

(2J + 1)(2J ′ + 1)

[

λ′ λ 2

0 0 0

]

×〈α2J2||Q(1)||α1J1, ελ(j)J〉〈α2J2||Q(1)||α1J1, ελ
′(j′)J〉∗

×(−1)J1−J2+s+1
[

3(2λ + 1)(2λ′ + 1)(2j + 1)(2j′ + 1)

5

]1/2
{

1 1 2

J J ′ J2

}

{

j′ j 2

J J ′ J1

}{

λ′ λ 2

j j′ s

}

. (18)

Pastarosios ǐsraǐskos tinka kampinei koreliacijai tarp rekombinacijos ir fluorescencijos fotonu̧

aprašyti, kai rekombinuoja nepoliarizuotas jonas ir elektronas, o nepoliarizuotai spinduliuotei

galioja dipolinis artinys. Jas galima dar supaprastinti, jeigu rekombinacijos arba fluorescencijos

spinduliuotės neregistruojamos.

4.1.3 Rekombinacijos ir fluorescencijos fotonu̧ kampinė koreliacija nepoliarizuotiems

jonams ir elektronams

Elektrinės dipolinės elektromagnetinės spinduliuotės artinyje kampinȩ koreliacija̧ tarp nepoliari-

zuotu̧ rekombinacijos ir fluorescencijos fotonu̧ aprašančio diferencialinio skerspūvio ǐsraǐska̧

surasime i̧ (11) formulȩ i̧ rašȩ tenzoriu̧ TKN ǐsraǐskas ir panaudojȩ (13). Gauname šia̧ ǐsraǐska̧ :

d2σ(α1J1 → α2J2k01 → α3J3k02)

dΩ1dΩ2
=
σFR(α1J1 → α2J2)

4π

W (α2J2 → α3J3)

4π

×


1 + a2

√

4π

5

2
∑

N2=−2

Y2N2
(θ2, φ2)

∑

Kr=0,2

√

4π

2Kr + 1
A(2,Kr , Nr)Y

∗
KrNr

(θ1, φ1)



 . (19)

Čia kampai θ1, φ1 ir θ2, φ2 matuojami nuo elektrono krypties.

Išraǐskoje (19)

a2 =
5√
2

A(2, 2, 0, 1, 1)

A(0, 0, 0, 1, 1)
, (20)

A(2,Kr, Nr) =
D(2,Kr, Nr, 1, 1)

D(0, 0, 0, 1, 1)
, (21)
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D(K2,Kr, Nr) =

√
2Kr + 1

2J1 + 1

1√
3

[

1 1 Kr

1 −1 0

]

∑

Kλ=even

√

2Kλ + 1

[

K2 Kr Kλ

Nr −Nr 0

]

×Bph(K2, 0,Kr,Kλ, 0,Kλ,Kλ, 1, 1). (22)

Jeigu (19) ǐsraǐskoje antra̧ ja̧ suma̧ pažymėtume

A2N2
(θ1φ1) =

∑

Kr=0,2

√

4π

2Kr + 1
A(2,Kr, Nr)Y

∗
KrNr

(θ1, φ1), (23)

tuomet (19) formulė a2 daugiklio tikslumu sutaptu̧ su (24) formule, gauta Surzhykov ir kt [65]

straipsnyje.

Iš (19) formulės matyti, kad rekombinavusio jono rikiavima̧ aprašo penki nariai (Nr =

−2,−1, 0, 1, 2), ǐs kuriu̧ tik trys yra nepriklausomi, nes Y22(θ,φ1) = −Y2−2(θ,φ1) ir Y21(θ,φ1) =

−Y2−1(θ,φ1). Todėl A22(θ,φ1) = −A2−2(θ,φ1) ir A21(θ,φ1) = −A2−1(θ,φ1). Narys, kurio Nr = 0,

A20(θ,φ1) vadinamas diferencialiniu rikiavimo parametru. Jis rodo, kad rekombinavusio jono

rikiavimas priklauso tiktai nuo polinio kampo θ1, kuriuo stebimas rekombinacijos fotonas.

4.1.4 Fluorescencijos spinduliuotės kampinis pasiskirstymas

Kai rekombinacijos fotonas neregistruojamas, (11) formulȩ galima panaudoti nepoliarizuotos

fluorescencijos spinduliuotės kampiniam pasiskirstymui aprašyti. Šiuo atveju reikia (11) ǐsraǐska̧

integruoti rekombinacijos fotono kampu̧ atžvilgiu. Gauname, kad Kr = N2 = 0 ir K2 = Kλ,

kurias i̧ rašome i̧ (11). Šiu̧ veiksmu̧ rezultatas yra:

d2σ(α1J1 → α2J2 → α3J3k02)

dΩ2
=

∫

dΩ1
d2σ(α1J1 → α2J2k01 → α3J3k02)

dΩ1dΩ2

=
2C

2J2 + 1

∑

K2=0,2

A(K2,K2, 0, 1, 1)T
K2

0 (1, 1, 1|k̂02)
4π(2K2 + 1)

3(2J1 + 1)
Bph(K2, 0, 0,K2, 0,K2,K2, 1, 1)

= σFR(α1J1 → α2J2)
W (α2J2 → α3J3)

4π
[1 + βP2(cos θ2)] , (24)

β = αA2, (25)

α =

√

5(2J2 + 1)

2

A(2, 2, 0, 1, 1)

A(0, 0, 0, 1, 1)
= (−1)J2+J3+1

[

3(2J2 + 1)

2

]1/2
[

J2 J2 2

1 1 J3

]

, (26)

A2 =
5√

2J2 + 1

Bph(2, 0, 0, 2, 0, 2, 2, 1, 1)
Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1) . (27)

Fluorescencijos kampiniame pasiskirstyme galima tikėtis stiprios priklausomybės nuo elekt-

rono energijos. Ja̧ nulemia sumavimo pagal λ, λ′ interferenciniai nariai, kurie ateina ǐs Klebšo
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ir Gordano koeficiento

[

λ λ′ 2

0 0 0

]

. Interferencijos nebuvo fotojonizacijos atveju, nes ten buvo

λ = λ′. Šia̧ priklausomybȩ atnešė fotorekombinacijos rikiavimo parametras A2.

4.1.5 Fotorekombinacijos spinduliuotės kampinis pasiskirstymas

Norint surasti rekombinacijos spinduliuotės, kai rekombinuoja nepoliarizuotas elektronas su

nepoliarizuotu elektronu, kampini̧ pasiskirstyma̧ aprašančio diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧ ,

reikia (11) formulȩ integruoti fluorescencijos kampu̧ atžvilgiu. Iš (10) seka, kad K2 = N2 = 0.

Tuomet Kλ = Kr. I̧ rašome šias vertes i̧ (11) ir gauname ǐsraǐska̧ :

d2σ(α1J1 → α2J2k01 → α3J3)

dΩ1
=

∫

dΩ2
d2σ(α1J1 → α2J2k01 → α3J3k02)

dΩ1dΩ2

=
2C

2J2 + 1

4π

3
A(0, 0, 0, 1, 1)

∑

Kλ=0,2

√
2Kλ + 1

2J1 + 1
Bph(0, 0,Kλ,Kλ, 0,Kλ,Kλ, 1, 1)

=W (α2J2 → α3J3)
σFR(α1J1 → α2J2)

4π

[

1− 1

2
βP2(cos θ1)

]

. (28)

Ši formulė tinka nepoliarizuotos fotorekombinacijos spinduliuotės atveju. Tuomet

β = 5
√
2
Bph(0, 0, 2, 2, 0, 2, 2, 1, 1)
Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1) (29)

yra fotorekombinacijos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras. Kampas

θ1 matuojamas nuo elektrono skriejimo krypties.

4.1.6 Fluorescencijos kampinis pasiskirstymas poliarizuotiems atomams

Tuo atveju, kai rekombinuoja poliarizuoti jonai su nepoliarizuotais elektronais, galima gauti

šitokia̧ fluorescencijos kampini̧ pasiskirstyma̧ aprašančio diferencialinio skerspjūvio iˇraǐska̧ :

d2σ(α1J1M1 → α2J2 → α3J3k02)

dΩ2

=
1

2

∑

M3,ms,q1,q2

∫

dΩ1
d2σ(α1J1M1pms → α2J2ǫ̂q1k01 → α3J3M3ǫ̂q2k02)

dΩ1dΩ2

= (2J1+1)σFR(α1J1 → α2J2)
W (α2J2 → α3J3)

4π



1 +
∑

K2>0,N2

βK2
YK2N2

(θ2, φ2)AK2N2
(θA, φA)



 .

(30)
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Čia laboratorinė z ašis lygiagreti elektronu̧ krypčiai. (30) ǐsraǐskoje

βK2
=
∑

k2,k′2

(−1)k
′

2
−q2

[

4π

2k2 + 1

]1/2
[

k2 k′2 K2

q2 −q2 0

]

A(2, 2, 0, k2, k
′
2)

A(0, 0, 0, k2, k′2)
, (31)

o diferencialinis rikiavimas apibrėžtas šitaip:

AK2N2
(θA, φA) =

∑

K1,Kλ,k1

(−1)K2−N2+J1−M1

[

4π(2K2 + 1)(2Kλ + 1)

2J1 + 1

]1/2
[

J1 J1 K1

M1 −M1 0

]

× 1

2k2 + 1

[

K1 Kλ K2

N2 0 N2

]

Bph(K2,K1, 0,Kλ, 0,Kλ,K2, k1, k1)

Bph(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, k1 , k1)
Y ∗
K1N2

(θA, φA). (32)

Kampai (30) ir (32) formulėse matuojami nuo elektronu̧ krypties.

Elektriniame dipoliniame artinyje k2 = k′2 = 1, K2 = 0, 2, ir β2 (31) ǐsraǐska sutampa su

(26).

4.1.7 Programa ir skaičiavimo pavyzdžiai

Kompiuterinės programos, skaičiuojančios fotorekombinacijos ir fluorescencijos kampinio pa-

siskirstymo asimetrijos ir kampiniu̧ koreliaciju̧ parametrus, blokinė schema pavaizduota 28 pav.

Ši programa naudoja rogramos PHION apskaičiuotus fotojonizacijos proceso, kuris yra atvirkščias

fotorekombinacijai, submatricinius elementus termams LS. Paprogramė MATRJ suranda elek-

trinio dipolinio šuolio operatoriaus submatricinius elementus būsenoms LSJ tarpiniame ryšyje,

analogǐskai, kaip buvo aprašyta 2.2.9 skyriuje. Kitos paprogramės skaičiuoja šiuos parametrus:

fotorekombinacijos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametra̧ β (28) (RBE-

TAR);

fluorescencijos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametra̧ β (25) (RBETAF);

fotorekombinacijos ir fluorescencijos spinduliuočiu̧ kampinės koreliacijos parametrus α2 (20)

ir A(2,Kr , Nr) (21) (ACFR ir A2K);

fluorescencijos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrus βK2
(31) irAK2N2

(32) (FLPA ir AK2N2).

Pateikiami du skaičiavimo pavvzdžiai. Apskaičiuotas fluorescencijos, ǐsspinduliuotos po He,

F ir Ar atomu̧ pliku̧ barnduoliu̧ ir nepoliarizuotu̧ neonǐsku̧ Na+, Mg2+, Al3+, Ar8+, Fe16+ ir

Zn20+ jonu̧ fotorekombinacijos su nepoliarizuotais elektronais, kampinio pasiskirstymo asimetri-

jos parametras β (25). Parinktos laisvojo elektrono energijos nuo 0 iki 450 eV, kad fotorekombi-

nacijos spinduliuotei galiotu̧ dipolinis artinys. Kadangi fotorekombinacijos spinduliuotės en-

ergija sunkiausiems nagrinėtiems jonams Ar18+ ir Zn20+, esant elektrono energijai 450 eV,

120



28 pav. Fotorekombinacijos ir fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos ir kampiniu̧ koreliaciju̧

parametru̧ skaičiavimo programos blokinė schema.

neviršija 1,5 keV, galima tikėtis, kad aukštesniu̧ už dipolinius skleidinio nariu̧ indėlis neviršys

2% [99].

29 pav. pavaizduota fluorescencijos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametro

β (25) priklausomybė nuo eklektrono energijos, kai elktrona̧ pagauna Ne, F ir Ar branduoliai i̧

sužadinta̧ būsena̧ 2p 2P3/2, o fluorescencijos fotonas ǐsspinduliuojamas šiam elektronui peršokant

i̧ 1s 2S1/2. Taip pat 29 pav. pateikti relaityvistinio skaičiavimo rezultatai Xe54+ [63]. Iš 29 pav.

rezultatu̧ matyti, kad artimoms nuliui elektrono energijoms β vertės labai panašios ir lygios 0,34.

Jos mažėja, kai elektrono energija didėja. Didesnėms elektrono energijoms β vertės yra didesnės

tiems branduoliams, kuriu̧ krūvis didesnis.

Neonǐskuose jonuose, vykstant šuoliui 2p6 1S0 → 2p63p 2P3/2 → 2p63s 2S1/2, apskaiˇiuotas

ǐsspinduliuotos fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras β pavaizduotas

30 pav. Iš šio paveikslo rezultatu̧ matyti, kad mažos jonizacijos jonams parametras β labai

stipriai kinta, didėjant elektrono energijai. Stipriai jonizuotiems jonams ši priklausomybė nuo

elektrono energijos labai susilpnėja. Na+ ir Mg2+ jonams pastebimas β parametru̧ priklau-

somybėje nuo elektrono energijos minimumas. Jis sutampa su Cooper minimumu fotojonizacijos

proceso, kuris yra atvirščias fotorekombinacijai, skerspjūviuose. Stiprios β priklausomybės nuo

elektrono eenrgijos priežastis yra rekombinavusio jono rikiavimas A2, kuriame ir yra minimumas.

Jis atsiranda dėl λ ir λ′ daliniu̧ bangu̧ interferencijos, skaičiuojant Bph(2, 0, 0, 2, 0, 2, 2, 1, 1).
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29 pav. Fluorescencijos 2p 2P3/2 →1s 2S1/2 kampinio pasiskirtsymo asimetrijos parametras β2 po pliko

branduolio ir laisvojo elektrono fotorekombinacijos. Skaičiavimo rezultatai Xe54+ paimti ǐs [63].

4.2 Atomu̧ sužadinimas elektronais

Elektronai atomus sužadina tuomet, kai ju̧ energija ε būna didesnė už pradinės 0 ir galinės 1

būsenu̧ energiju̧ skirtuma̧ ∆01, t.y. ǫ > ∆01. Ši̧ procesa̧ galima užrašyti šitaip:

A(α0J0M0) + e−(p1m1) → A(α1J1M1) + e−(p2m2). (33)

Čia p1 m1 ir p2 m2 – elektrono prieš susidūrima̧ su atomu ir po jo judėjimo kiekis ir sukinio

projekcija. Pastaroji gali būti nustatoma skirtingu̧ kvantavimo ašiu̧ atžvilgiu. Sklaidos dydžiu̧

matavimo tikslumas nėra toks geras, kad būtu̧ ǐskiriami šuoliai ǐs hipersmulkiosios sandaros

lygmenu̧ , todėl dažniausiai pakanka daleles aprašyti elektronu̧ apvalkalo pilnutinio judėjimo

kiekio momento kvantiniu skaičiumi J . Iš (33) matyti, kad atomas ir elektronas gali būti po-

liarizuoti. Taip pat galima ǐsmatuoti ǐssklaidyto elektrono kampini̧ pasiskirstyma̧ ir sukinio

poliarizacija̧ . Norint nustatyti sužadinto atomo būsenos poliarizacija̧ reikėtu̧ atlikti antrosios

stadijos eksperimenta̧ , t.y. pamatuoti produktu̧ (spinduliuotės, elektronu̧), ǐsspinduliuotu̧ jam

peršokant i̧ žemesnȩ būsena̧ , kampini̧ pasiskirstyma̧ ar kitus parametrus. Pavyzdžiui, matuo-
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30 pav. Fluorescencijos 3p 2P3/2 →3s 2S1/2 kampinio pasiskirtsymo asimetrijos parametras β2 po

neonǐsko jono ir laisvojo elektrono fotorekombinacijos.

jant Auger elektronu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ po atomu̧ vidiniu̧ sluoksniu̧ sužadinimo, galima

nustatyti sužadinto atomo rikiavimo parametro vertes [143]. Galima tirti sužadintos elektron-

ais fluorescencijos spinduliuotės ir ǐssklaidyto elektrono kampines koreliacijas [144] arba dvieju̧

vienas po kito ǐsspinduliuotu̧ fluorescencijos fotonu̧ kampines koreliacijas [145]. McFarlane

[49], nenaudodamas tankio matricos metodo, surado atomu̧ , sužadintu̧ elektronais, spinduli-

uotės poliarizacija̧ . Atomu̧ sužadinimo i̧ fiksuotas pilnutinio judėjimo kiekio momento būsenas

diferencialiniai skerspjūviai buvo apskaičiuoti Bethe ir pirmajame Borno artiniuose. Daug

teoriniu̧ darbu̧ skirta šarminiu̧ metalu̧ atomu̧ , sužadintu̧ i̧ autojonizacinȩ nl4l+1(n+1)s2 2l1/2,3/2

būsenas, rikiavimo parametrams apskaičiuoti [146, 143, 147]. Theodosiou [146] diferencialini̧

atomo sužadinimo skerspjūvi̧ skaičiavo pirmajame Borno, Pantangiwar [147] – ǐskraipytu̧ ju̧

bangu̧ , o Grum-Grzhimailo ir kt. [143] – R-matricos metodais.

4.2.1 Bendroji diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska

Sužadinimo ǐs būsenos i i̧ f diferencialinis skerspjūvis yra [148]:

dσ(i→ f)

dΩ
=

1

j0

dΛ(i→ f)

dΩ
. (34)
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Čia dΛ(i → f)/dΩ – atomo šuolio ǐs būsenos i i̧ f per laiko vieneta̧ tikimybė, padalinta ǐs

ǐslėkusios dalelės vienetinio erdvinio kampo, j0 – sužadinimo daleliu̧ srauto tankis, surandamas

pagal formulȩ

j0(r) =
−ih̄
2µ

(φ∗i∇φi − φi∇φ∗i ) , (35)

kur φi - sistemos ǐs atomo ir dalelės pradinės būsenos banginė funkcija, µ - žadinančios dalelės

masė.

Žemiausiame trikdžiu̧ teorijos artinyje, kai veikia nuo laiko nepriklausantis trikdis, sistemos

perėjimo ǐs i i̧ f būsena̧ spartos tankis yra apibrėžiamas šitaip [148]:

dΛ(i → f)

dγ
=

2π

h̄
|〈ψ(0)

f |H ′|ψ(0)
i 〉|2ρ(Ef , γ)

∣

∣

∣

Ef=Ei

. (36)

Čia H ′ – sa̧veikos tarp žadinančios dalelės ir atomo operatorius, γ – visuma kvantiniu̧ skaičiu̧ ,

kurie kartu su energija pilnai aprašo nesutrikdytos sistemos galinȩ būsena̧ (f = {Ef , γ}), o

bangines funkcijas galima užrašyti:

ψ
(0)
i = ψ

(0)
i,ki

(r, ξ) = eikirφ0i(ξ), (37)

ψ
(0)
f = ψ

(0)
f,kf

(r, ξ) = eikf rφ0f (ξ), (38)

kur ki=pi/h̄ ir kf=pf/h̄ – krentančios ir ǐssklaidytos daleliu̧ banginiai vektoriai, o pi ir pf –

ju̧ judėjimo kiekiai. Energijai galioja tvermės dėsnis

Ef =
p2f
2µ

+ εf , Ei =
p2i
2µ

+ εi,
p2f
2µ

+∆E =
p2i
2µ
, (39)

o ∆E = εf − εi – sužadinimo energija, ψ0i ir ψ0f atomo pradinės ir galinės būsenu̧ banginės

funkcijos.

Formulėje (36) kvantinis skaičius γ vaidina ǐssklaidytos dalelės krypties, kuria̧ nurodo viene-

tinis vektorius k̂f = kf/|kf |, vaidmeni̧ . Todėl vietoje γ i̧ rašome erdvinio kampo elementa̧

dΩ = sin θdθdφ, kur θ ir φ – polinis ir azimutinis kampai. Dabar šuolio spartos tanki̧ galima

užrašyti šitaip:
dΛ(i → f)

dΩ
=

2π

h̄
|〈ψ(0)

f |H ′|ψ(0)
i 〉|2ρ(Ef ,kf ). (40)

Būsenu̧ tankis ρ(Ef ,kf ) (40) ǐsraǐskoje priklauso tiktai nuo to, kaip parinktas sistemos galinės

būsenos funkcijos normavimas. (38) matome, kad dešinėje pusėje prieš sandauga̧ jokio daugiklio

nėra. Atsižvelgus i̧ (38) tenkinama̧ pilnumo sa̧ lyga̧

∑

∫

ψ
(0)
f,kf

(r, ξ)ψ
(0)∗
f,kf

(r, ξ)ρ(Ef ,kf )dEfdΩ = δ(r− r′)δ(ε − ε′) (41)
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ir i̧ rašius (38) ǐsraǐska̧ , būsenu̧ tankis gaunamas šitoks:

ρ(Ef ,kf ) → ρ(kf ) =
µpf

(2πh̄)3
. (42)

I̧ (35) i̧ rašius (37) surandamas ir žadinančios dalelės srauto tankis

j0 = h̄ki/µ = vi, (43)

kur vi – žadinančios dalelės greičio vektorius.

Belieka užrašyti atomo sužadinimo elektronais diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

dσ(i → f)

dΩ
=
pf
pi

1

(2π)2
〈ψ(0)

f |H|ψ(0)
i 〉〈ψ(0)

f |H|ψ(0)
i 〉∗. (44)

Šioje ǐsraǐskoje bendrumo dėlei (36) esantis kvadratas pakeistas matricinio ir komleksǐskai jung-

tinio matricinio sandauga, panaudota atominė vienetu̧ sistema (µ = h̄ = e = 1), o H = |r12|−1

– elektrostatinės sa̧veikos tarp elektronu̧ operatorius.

Atomu̧ sužadintu̧ elektronais diferencialinio skerspjūvio (44) ǐsraǐska̧ galima užrašyti šitaip:

dσ(α0J0M0p1m1 → α1J1M1p2m2)

dΩ2
=

p2
p1(2π)2

〈α1J1M1p2m2|H|α0J0M0p1m1〉

×〈α1J1M1p2m2|H|α0J0M0p1m1〉∗δ(E0 − E1). (45)

Čia H – elektrostatinės sa̧veikos tarp elektronu̧ operatorius, E0 ir E1 – sistemos atomas+elekt-

ronas energija pradinėje ir galinėje būsenose.

Laisvojo elektrono banginȩ funkcija̧ skleidžiame dalinėmis bangomis (2.46). Radialiosios

dalinės bangos funkcijos, normuotos i̧ δ(ε − ε′), asimptotika, kai r → ∞, yra

P (ελ|r → ∞) ∼ (πp)−1/2 sin(pr − λπ/2 + δλ), (46)

jeigu sužadinamas neutralus atomas, ir (2.48), jeigu sužadinamas jonas. (46) formulėje δλ yra

sklaidos fazė, p =
√
2ǫ.

I̧ rašȩ laisvu̧ ju̧ elektronu̧ bangines funkcijas dalinėmis bangomis ir transformavȩ visu̧ proceso

pradinės ir galinės būsenos dalyviu̧ bangines funkcijas prie vienos koordinačiu̧ sistemos, galime

perrašyti atskiro matricinio elemento (45) ǐsraǐska̧ šitaip:

〈α1J1M1p1m1|H|α0J0M0p1m1〉 =
∑

M̃0, M̃1, m̃1, m̃2,

λ1, µ1, λ2, µ2

[(2λ1 + 1)(2λ2 + 1)]1/2

×〈α1J1M̃1ε1λ1µ2m̃1|H|α0J0M̃0ε1λ1µ1m̃1〉DJ0
M̃0M0

(Ĵ0) D
∗J1
M̃1M1

(Ĵ1) D
λ1
µ10

(p̂1)
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×D∗λ2
µ20

(p̂2) D
s
m̃1m1

(ŝ) D∗s
m̃2m2

(ŝ). (47)

Šio matricinio elemento kampinė dalis pavaizduota 31 pav. diagrama E1. Joje elektrostatinės

sa̧veikos operatorius H ǐsskleistas multipoliais (1.111):

H =
∑

k

rk<
rk+1
>

(C
(k)
1 C

(k)
2 ),

kur 1 nurodo atomo elektrona̧ , o 2 – sklaidoma̧ elektrona̧ . C
(k)
2 atėjo ǐs sklaidomo elektrono

funkcijos skleidinio multipoliais.

Nupjovus Vignerio posūkiu̧ matricas, elektronu̧ orbitinio judėjimo kiekio ir sukini̧o momen-

tus susiejus λ1+ s = j1 ir λ2+ s = j2 bei atviras linijas uždarius apibendrintu Klebšo ir Gordano

koeficientu, gaunama diagrama E2, kuri vaizduoja submatricini̧ elementa̧ . Šiuos veiksmus gal-

ima užrašyti šitaip:

E1 =
∑

j1,j2,J

(2J + 1) E2 E
′
3, (48)

kur E′
3 yra E3 diagramos dešinėje pavaizduotas apibendrintas Klebšo ir Gordano koeficientas,

o (2J + 1) ateina todėl, kad atsiranda pilnai pastorinta linija, pažymėta J . E3 diagramoje

pavaizduoti du apibendrinti Klebšo ir Gordano koeficientai, nes (45) skerspjūvio ǐsraǐskoje yra

matricinis ir jam komplekškai jungtinis matricinis elementai. Galutinis tikslas yra diferencialini̧

skerspjūvi̧ užrašyti daugialype multipoliu̧ suma, todėl, panaudojant abu apibendrintus Klebšo

ir Gordano koeficientus ir po viena̧ Klebšo ir Gordano koeficienta̧ ǐs dvieju̧ Vignerio posūkiu̧

matricu̧ skleidimo multipoliais kiekvienam J0, J1, λ1, λ2, s judėjimo kiekio momentui, galima

(47) ǐsraǐskoje susumuoti M̃0, M̃
′
0, M̃1, M̃

′
1, µ1, µ2, m̃1, m̃

′
1, m̃2, m̃

′
2, atžvilgiu. Gaunama pavaiz-

duota 32 pav. diagrama E4. Uždarius jos atviras linijas, gaunama invariantǐska posūkiu̧ erdvėje

diagrama E5 (32 pav.) ir priklausanti nuo judėjimo kiekio momentu̧ orientacijos erdvėje dia-

grama E6, kurioje prie atviru̧ liniju̧ galu̧ prijungti ǐs skleidiniu̧ (1.152) ir (1.153) atėjȩ tenzoriai

TKN . Naudojant E2, E5 ir E6 diagramas, galima ieškomo diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧

ušrašyti šitaip:
dσ(α0J0M0p1m1 → α1J1M1p2m2)

dΩ

= 4πC
∑

K,K0,K
′
0,Kλ1,Ks1,K1

K ′
1,Kλ2,Ks2

Bex(K0,K
′
0,K1,K

′
1,Kλ1,Ks1,Kλ2,Ks2,K)

×
∑

N0, N
′
0, Nλ1, Ns1, N1

N ′
1, Nλ2, Ns2, N

[

Kλ1 Ks1 K ′
0

Nλ1 Ns1 N ′
0

] [

K0 K ′
0 K

N0 N ′
0 N

] [

K1 K ′
1 K

N1 N ′
1 N

] [

Kλ2 Ks2 K ′
1

Nλ2 Ns2 N ′
1

]
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×Y ∗
Kλ1Nλ1

(p̂1) YKλ2Nλ2
(p̂2) T

∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) TK1

N1
(J1, J1,M1|Ĵ1) T ∗Ks1

Ns1
(s, s,m1|ŝ)

×TKs2

Ns2
(s, s,m2|ŝ), (49)

Bex(K0,K
′
0,K1,K

′
1,Kλ1,Ks1,Kλ2,Ks2,K) =

∑

λ1,λ′1,λ2,λ
′

2
,j1,j′1,j2,j

′

2
,J,J ′

(2J+1)(2J ′+1)(2s+1)(−1)λ
′

1
+λ′

2

×〈α1J1, ε2λ2(j2)J ||H||α0J0, ε1λ1(j1)J〉〈α1J1, ε2λ
′
2(j

′
2)J

′||H||α0J0, ε1λ
′
1(j

′
1)J

′〉∗

×[(2λ1 + 1)(2λ′1 + 1)(2λ2 + 1)(2λ′2 + 1)(2j1 + 1)(2j′1 + 1)(2j2 + 1)(2j′2 + 1)

×(2J0 + 1)(2J1 + 1)(2K ′
0 + 1)(2K ′

1 + 1)]1/2
[

λ1 λ′1 Kλ1

0 0 0

] [

λ2 λ′2 Kλ2

0 0 0

]

×















J0 K0 J0

j′1 K ′
0 j1

J ′ K J





























λ′1 Kλ1 λ1

s Ks1 s

j′1 K ′
0 j1





























λ′2 Kλ2 λ2

s Ks2 s

j′2 K ′
1 j2





























J1 K1 J1

j′2 K ′
1 j2

J ′ K J















. (50)

Konstanta C (49) formulėje priklauso nuo daugiklio prieš sinusa̧ asimptotikos ǐsraǐskoje.

Kartais asimptotikos formulėje daugiklio π−1/2 nebūna, tuomet C = 4/π2p21. Priešingu atveju

C = 4/p21.

Atomu̧ sužadinimas elektronais dažnai būna naudojamas atomu̧ ǐsrikiuotai būsenai paruošti.

Šiuo atveju sužadinimas yra pirmosios stadijos procesas, todėl reikalinga atitinkama diferen-

cialinio skerspjūvio ǐsraǐska. Jai surasti pasinaudosime 2.1.4 skirsnio rekomendacijomis. Sužadinto

atomo rikiavima̧ aprašanti diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska yra šitokia:

dσK1N1
(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2)

dΩ

= 4πC[2K1 + 1]1/2
∑

K,K0,K
′
0,Kλ1,Ks1

K ′
1,Kλ2,Ks2

Bex(K0,K
′
0,K1,K

′
1,Kλ1,Ks1,Kλ2,Ks2,K)

×
∑

N0, N
′
0, Nλ1, Ns1

N ′
1, Nλ2, Ns2, N

[

Kλ1 Ks1 K ′
0

Nλ1 Ns1 N ′
0

] [

K0 K ′
0 K

N0 N ′
0 N

] [

K1 K ′
1 K

N1 N ′
1 N

] [

Kλ2 Ks2 K ′
1

Nλ2 Ns2 N ′
1

]

×Y ∗
Kλ1Nλ1

(p̂1) YKλ2Nλ2
(p̂2) T

∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) T ∗Ks1

Ns1
(s, s,m0|ŝ) TKs2

Ns2
(s, s,m1|ŝ). (51)

Toliau surasime paprastesnius atvejus aprašančias diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐskas. Jos

bus atskiri bendrosios (49) formulės atvejai.
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32 pav. Judėjimo kiekio momento diagramos, naudotos atomo sužadinimo elektronais diferencialinio

skerspjūvio ǐsraǐskai surasti.
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33 pav. Judėjimo kiekio momento diagramos, naudotos atomo sužadinimo elektronais diferencialinio

skerspjūvio ǐsraǐskai surasti.
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4.2.2 Atomu̧ sužadinimo elektronais pilnutinis skerspjūvis.

Iš bendrosios formulės lengva surasti nepoliarizuoto atomo sužadinimo nepoliarizuotais elek-

tronais pilnutini̧ skerspjūvi̧ , kai detektorius nejautrus ǐssklaidyto elektrono sukinio poliarizaci-

jai ir sužadinto atomo pilnutinio judėjimo kiekio momento orientacija neregiostruojama. Tam

tikslui reikia (49) ǐsraǐska̧ sumuoti atomo galinėje būsenoje ir ǐssklaidyto elektrono sukinio

būsenu̧ atžvilgiu, vidurkinti atomo ir elektrono sukinio būsenu̧ atžvilgiu ir integruoti pagal

visus nulekiančio elektono kampus. Atlikus šiuos veiksmus, ganama gerai žinoma pilnutinio

skerpsjūvio formulė:

σ(α0J0 → α1J1) =
1

2(2J0 + 1)

∫

dΩ
∑

M0,m1,M1,m2

dσ(α0J0M0p1m1 → α1J1M1p2m2)

dΩ

=
4π

(2J0 + 1)ε1
Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0), (52)

kur

Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) =
∑

λ1,j1,λ2,j2,J

(2J + 1)|〈α1J1, ε2λ2(j2)J ||H||α0J0, ε1λ1(j1)J〉|2. (53)

Pilnutinis jonu̧ sužadinimo elektronais Kulono ir Borno artinyje teorǐskai nagrinėtas darbuose

[163, 164].

4.2.3 Elektronu̧ kampinis pasiskirstymas po nepoliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo nepo-

liarizuotais elektronais

Nepoliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimas nepoliarizuotais elektronais yra dažniausiai pasitaikantis ir

pats paprasčiausias atvejis. Surasime ǐssklaidytu̧ elektronu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ aprašančio

diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧ . z ašimi pasirenkame žadinančio elektrono krypti̧ . Šiuo

atveju (49) formulȩ reikia sumuoti sužadinto atomo ir ǐssklaidyto elektrono sukinio bei vidurkinti

atomo ir žadinančio elektrono sukinio būsenu̧ atžvilgiu. Gauname, kad K0 = N0 = Ks1 =

Ns1 = Ks2 = Ns2 = K1 = N1 = 0, Kλ1 = K ′
0 = K = K ′

1 = Kλ2 . I̧ rašome šias reikšmes i̧ (49)

ir surandame ǐsklaidytu̧ elektronu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ aprašančio diferencialinio skerspjūvio

ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0 → α1J1p2)

dΩ
=

1

2(2J0 + 1)

∑

M0,m1,M1,m2

dσ(α0J0M0p1m1 → α1J1M1p2m2)

dΩ

=
σ(α0J0 → α1J1)

4π

[

1 +
∑

K>0

βKPK(cos θ)

]

. (54)
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Čia σ(α0J0 → α1J1) – pilnutinis atomu̧ sužadinimo elektronais skerspjūvis, o elektronu̧ kampinio

pasiskirstymo asimetrijos parametrai βK yra:

βK =
(2K + 1)Bex(0,K, 0,K,K, 0,K, 0, K)

Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) , (55)

Bex(0,K, 0,K,K, 0,K, 0,K) =
∑

λ1,λ′1,λ2,λ
′

2
,j1,j′1,j2,j

′

2
,J,J ′

(2J + 1)(2J ′ + 1)

×〈α1J1, ε2λ2(j2)J ||H||α0J0, ε1λ1(j1)J〉〈α1J1, ε2λ
′
2(j

′
2)J

′||H||α0J0, ε1λ
′
1(j

′
1)J

′〉∗

×[(2λ1 + 1)(2λ′1 + 1)(2λ2 + 1)(2λ′2 + 1)(2j1 + 1)(2j′1 + 1)(2j2 + 1)(2j′2 + 1)]1/2

×(−1)j1+j
′

1
+j2+j′2+J0+J1+2J ′+1

{

j′1 j1 K

J J ′ J0

}{

j′2 j2 K

J J ′ J1

}

×
{

λ′1 λ1 K

j1 j′1 s

}{

λ′2 λ2 K

j2 j′2 s

}

. (56)

(54) formulėje K gali i̧gyti max{|λ1 − λ′1|, |λ2 − λ′2|} ≤ K ≤ min{λ1 + λ′1, λ2 + λ′2} vertes

kiekvienam daliniu̧ bangu̧ judėjimo kiekio momentu̧ rinkiniui. Reikia nepamiršti, kad λ1 ir λ2

vertės priklauso nuo elektrono energijos ir gali būti labai didelės (siekti 100 ir daugiau). Keliu̧

daliniu̧ bangu̧ pakanka tiktai labai mažoms žadinančio elektrono energijoms.

4.2.4 Elektronu̧ kampinis pasiskirstymas po poliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo nepo-

liarizuotais elektronais

Jeigu prieš sužadinima̧ atomai paruošiami poliarizuotoje būsenoje, tai diferencialinio skerspjūvio,

aprašančio ǐssklaidyto elektrono kampini̧ pasiskirstyma̧, ǐsraǐskai surasti reikia (49) ǐsraǐska̧

sumuoti sužadinto atomo ir ǐssklaidyto elektrono sukinio bei vidurkinti žadinančio elektrono

sukinio projekciju̧ atžvilgiu. Gauname, kadK1 = N1 = Ks1 = Ns1 = Ks2 = Ns2 = 0, Kλ1 = K ′
0,

K ′
1 = K = K ′

1 = Kλ2 . I̧ rašome šias reikšmes i̧ (49), z aši̧ sutapatiname su žadinančio elektrono

judėjimo kryptimi ir surandame šitokia̧ ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0M0 → α1J1p2)

dΩ
=

1

2

∑

m1,M1,m2

dσ(α0J0M0p1m1 → α1J1M1p2m2)

dΩ

=
C
√
4π

2

∑

Kλ1
,K0,Kλ2

,N0

[2Kλ1 + 1]1/2Bex(K0,Kλ1 , 0,Kλ2,Kλ1, 0,Kλ2, 0,Kλ2)

×
[

K0 Kλ1 Kλ2

N0 0 N0

]

YKλ2
N0

(p̂2)

[

4π

2J0 + 1

]1/2

(−1)J0−M0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

Y ∗
K0N0

(Ĵ0). (57)
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Šia̧ ǐsraǐska̧ galima būtu̧ padaryti paprastesnȩ specialiai parenkant eksperimento geometrija̧ .

Pavyzdžiui, atomus poliarizuojant ǐsilgai žadinančio elektrono krypties, N0 = 0, M0 = J0, ǐs

Y ∗
K0N0

(0, 0) beliktu̧
√

(2K0 + 1)/4π, o – YKλ2
N0

(p̂2) =
√

(2Kλ2 + 1)/4πPKλ2
(cos θ), kur kampas

θ būtu̧ matuojamas nuo žadinančio elektrono krypties. Tuomet (57) ǐsraǐska pavirstu̧ i̧

dσ(α0J0M0=J0 → α1J1p2)

dΩ
=
σ(α0J0 → α1J1)

4π



1 +
∑

Kλ2
>0

BKλ2
PKλ2

(cos θ)



 . (58)

Čia

BKλ2
= Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)−1

∑

K0,Kλ1

[

K0 Kλ1 Kλ2

0 0 0

] [

J0 J0 K0

J0 −J0 0

]

×[(2J0 + 1)(2K0 + 1)(2Kλ1 + 1)(2Kλ2 + 1)]1/2Bex(K0,Kλ1 , 0,Kλ2,Kλ1, 0,Kλ2, 0,Kλ2) (59)

yra ǐsklaidyto elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras. Galima surasti ir

sužadinimo diferencialiniu̧ skerspjūviu̧ , pamatuotu̧ priešingomis J0 kryptims, skirtuma̧, kuris

aprašo sužadinimo proceso magnetini̧ dichroizma̧.

4.2.5 Poliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo nepoliarizuotais elektronais pilnutinio skers-

pjūvio magnetinis dichroizmas

Diferencialinio skerspjūvio (57) ǐsraǐska̧ suintegravus ǐssklaidyto elektrono krypčiu̧ atžilgiu (Kλ2 =

Nλ2 = 0, K0 = Kλ1), gaunamas poliarizuoto atomo sužadinimo nepoliarizuotais elektronais pil-

nutinis skerspjūvis. Jis priklauso nuo atomo poliarizacijos krypties ir yra šitoks:

σ(α0J0M0p1 → α1J1) = 2π C
∑

K0,N0

1

[(2J0 + 1)(2K0 + 1)]1/2
(−1)K0+J0−M0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

×Bex(K0,K0, 0, 0,K0, 0, 0, 0, 0)YK0N0
(p̂1)Y

∗
K0N0

(Ĵ0). (60)

z aši̧ sutapatinus su žadinančio elektrono kryptimi, (60) formulė supaprastėja:

σ(α0J0M0 → α1J1) = 2π C
∑

K0

(−1)K0+J0−M0

[

2K0 + 1

2J0 + 1

]1/2
[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

×Bex(K0,K0, 0, 0,K0, 0, 0, 0, 0)PK0
(cos θ), (61)

o kampas θ matuojamas nuo elektrono krypties.

Magnetinis dichroizmas apibrėžiamas (3.68) formule, kur mūsu̧ atveju reikia i̧ rašyti I =

σ(α0J0M0 → α1J1). I̧ rašome (61) i̧ (3.68), atsižvelgiame i̧ tai, kad skaitiklyje lieka nariai su K0
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nelyginėmis, o vardiklyje – lyginėmis reikšmėmis, ir užrašome magnetinio dichroizmo parametro

formulȩ :

a =

∑

K0=nelyg.B(K0)PK0
(cos θ)

∑

K0=lyg.B(K0)PK0
(cos θ)

, (62)

B(K) = (−1)K
√
2K + 1

[

J0 J0 K

J0 −J0 0

]

Bex(K,K, 0, 0,K, 0, 0, 0, 0). (63)

Čia max{0, |λ1 − λ′1|} ≤ K0 ≤ min{2J0, λ1 + λ′1, 2λ2}.
Jeigu atomo pilnutinis judėjimo kiekio momentas J0 nukreipiamas ǐsilgai ir priešinga sklaido-

mojo elektrono kryptimis, tuomet M0 = J0, PK0
(0) = 1, ir magnetinio dichroizmo parametras

pasidaro paprastesnis:

a = −
∑

K0=nelyg.B(K0)
∑

K0=lyg.B(K0)
. (64)

Kaip pavyzdi̧ pateiksime magnetinio dichroizmo parametro ǐsraǐskas mažoms pilnutinio judėjimo

kiekio momento J0 reikšmėms. Kai J0 = 1/2, jis yra šitoks:

a = −
√
3
Bex(1, 1, 0, 0, 1, 0, 0, 0, 0)
Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) . (65)

J0 = 1 atveju, magnetinio dichroizmo parametro ǐsraǐska yra:

a =
−(3/

√
2)Bex(1, 1, 0, 0, 1, 0, 0, 0, 0)

Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) +
√

5/2Bex(2, 2, 0, 0, 2, 0, 0, 0, 0) . (66)

4.2.6 Elektronais sužadinto atomo rikiavimas

Sužadinto atomo rikiavimas nulemia fluorescencijos spinduliuotės ir Auger elektronu̧ , ǐsspinduliuotu̧

suyrant sužadintai būsenai, kampini̧ pasiskirstyma̧ ir poliarizacija̧ . Surasime rikiavimo parametra̧ ,

aprašanti̧ atomo būsena̧ , kai nepoliarizuoti atomai sužadinami nepoliarizuotais elektronais. Jai

surasti reikia (51) formulȩ vidurkinti atomo ir žadinančio elektrono sukinio, sumuoti ǐssklaidyto

elektrono sukinio būsenu̧ ir integruoti ǐssklaidyto elektrono kampu̧ atžvilgiu:

σK1N1
(α0J0p1 → α1J1) =

1

2(2J0 + 1)

∫

dΩ
∑

M0,m1,m2

dσK1N1
(α0J0M0p1m1 → α1J1M1p2m2)

dΩ

=
4πC

2(2J0 + 1)
[4π(2K1 + 1)]1/2Bex(0,K1,K1, 0,K1, 0, 0, 0,K1)YK1N1

(p̂1). (67)

Sutapatiname z aši̧ su p1 kryptimi ir gauname, kad

σK10(α0J0 → α1J1) =
4πC

2(2J0 + 1)
(2K1 + 1)Bex(0,K1,K1, 0,K1, 0, 0, 0,K1)
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= σ(α0J0 → α1J1)[1 +A]. (68)

K1 gali i̧gyti vertes nuo 0 iki 2J1, todėl sužadinto atomo rikiavimo parametra̧ galime apibrėžti

šitaip:

A =

∑

K1>0(2K1 + 1)Bex(0,K1,K1, 0,K1, 0, 0, 0,K1)

Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) . (69)

Kai J1 = 0, sužadintas atomas negali būti ǐsrikiuotas. J1 = 1/2 atveju sužadintas atomas

gali būti orientuotas:

A =
3Bex(0, 1, 1, 0, 1, 0, 0, 0, 1)
Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) . (70)

Kai J1 = 1, sužadinto atomo rikiavimo parametras yra lygus:

A =
3Bex(0, 1, 1, 0, 1, 0, 0, 0, 1) + 5Bex(0, 2, 2, 0, 2, 0, 0, 0, 2)

Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) . (71)

4.2.7 Išklaidytu̧ elektronu̧ sukinio poliarizacija

Diferencialinio skerspjūvio, aprašančio nepoliarizuotais atomais ǐsklaidytu̧ nepoliarizuotu̧ elektronu̧

sukinio poliarizacija̧ , galima surasti bendra̧ ja̧ ǐsraǐska̧ (49) sumuojant sužadinto atomo ir vi-

surkinant atomo bei elektrono sukinio pradinėje būsenoje projekciju̧ atžvilgiu:

dσ(α0J0p1 → α1J1p2m2)

dΩ
=

1

2(2J0 + 1)

∑

M0,m1,M1

dσ(α0J0M0p1m1 → α1J1M1p2m2)

dΩ

=
2πC

2J0 + 1

∑

Kλ1
,Kλ2

,Ks2,Nλ1
,Nλ2

,Ns2

Bex(0,Kλ1 , 0,Kλ1 ,Kλ1 , 0,Kλ2 ,Ks2,Kλ1)

[

Kλ2 Ks2 Kλ1

Nλ2 Ns2 Nλ1

]

×Y ∗
Kλ1

Nλ1
(p̂1)YKλ2

Nλ2
(p̂2)T

Ks2

Ns2
(s, s,m2|ŝ). (72)

Išklaidyto elektrono sukinio poliarizacija charkterizuojama poliarizacijos laipsniu

P =
σ(m2)− σ(−m2)

σ(m2) + σ(−m2)
, (73)

kur σ(m2) = dσ((α0J0 → α1J1p2m2)/dΩ.

Sakysime, kad ǐssklaidyto elektrono kryptis nustatoma sklaidomojo elektrono judėjimo kryp-

ties atžvilgiu. Tuomet YKλ1
Nλ1

(0, 0) = [(2Kλ1+1)/4π]1/2δ(Nλ1 , 0), andNλ1 = Ns2, o skerspjūvio

ǐsraǐska yra šitokia:

dσ(α0J0 → α1J1p2m2)

dΩ
=

2πC

2J0 + 1

∑

Kλ1
,Kλ2

,Ks2,N

Bex(0,Kλ1 , 0,Kλ1 ,Kλ1 , 0,Kλ2 ,Ks2,Kλ1)
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×
[

2Kλ1 + 1

2

]1/2
[

Kλ2 Ks2 Kλ1

N −N 0

] [

s s Ks2

m2 −m2 0

]

YKλ2
N (p̂2)YKs2−N (ŝ). (74)

poliarizacijos laipsni̧ aprašo formulė

P =





∑

Kλ1

2Kλ1 + 1

4π
Bex(0,Kλ1 , 0,Kλ1 ,Kλ1 , 0,Kλ1 , 0,Kλ1)PKλ1

(cos θp)





−1

×
∑

Kλ1
,Kλ2

,N

[

Kλ2 1 Kλ1

N −N 0

]

√

2Kλ1 + 1Bex(0,Kλ1 , 0,Kλ1 ,Kλ1 , 0,Kλ2 , 1,Kλ1)

×YKλ2
N (p̂2)Y1−N (ŝ). (75)

IŠsklaidyto elektrono sukinio kampus pažymėkime s, o jo judėjimo krypties kampus – p. Tuomet

poliarizacijos laipsni̧ galima nustatyti, parenkant sukinio orientacija̧ sklaidos plokštumos atžvilgiu

visai taip pat, kaip jis buvo nustatomas fotoelektronams [20, 102]: a) skersinė poliarizacija, stat-

mena reakcijos plokštumai (θp = θ, θs = π/2, φp = π/2, φs = π); b) skersinė poliarizacija,

lygiagreti reakcijos plokštumai (θp = θ, θs = θ + π/2, φp = π/2, φs = π/2); c) ǐsilginė poliar-

izacija sklaidos plokstumoje (θp = θs = θ, φp = φs = π/2). I̧ rašius i̧ (73) nurodytus kampus,

kiekvienam matavimui galima gauti atskiru̧ parametru̧ ǐsraǐskas.

4.3 Atomu̧ sužadinimo nagrinėjimas Borno artinyje.

Kai sužadinančio elektrono energija daug didesnė už energiju̧ skirtuma̧ tarp atomo pradinės ir

galinės būenu̧ , elektronu̧ sukinio kryptis nefisuojama, o elektronai galinėje būsenoje neregistruo-

jami, sužadinimo procesui aprašyti gerai tinka plokščiabangis Borno artinys. Sistemos ǐs atomo

ir elektrono pradinȩ ir galinȩ būsenas aprašo (37) ir (38) funkcijos. Jeigu žadinančio elektrono

banginė funkcija normuota i̧ vienetini̧ srauta̧

φk1
(re) =

1√
k1
eik1re , (76)

o ǐssklaidyto elektrono – i̧ δ(k2 − k′
2)

φk2
(re) = (2π)−3/2eik2re , (77)

tuomet sužadinimo tikimybė lygi sužadinimo skerspjūviui. Patogiau naudoti (76) ir (77) ekspo-

nentes be daugikliu̧ , tuomet diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska bus (44). Iš žadinančio elektrono

elektrostatinės sa̧veikos su atomo elektronais

H ′ =
N
∑

k=1

1

|rk − re|
− Z

re
(78)
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lieka tiktai pirmasis narys nes antrasis narys duoda indėli̧ tiktai elastinei sklaidai. Sužadinimo

skerspjūvyje jo indėlis lygus nuliui dėl atomo radialiu̧ ju̧ orbitaliu̧ ortogonalumo. (78) formulėje

Z yra atomo branduolio krūvis, o N – elektronu̧ skaičius. Dabar (44) ǐsraǐskoje esanti̧ matricini̧

elementa̧ galima užrašyti šitaip:

〈Ψ(0)
2 |H|Ψ(0)

1 〉 = 〈e−ik2reψ02(r)

∣

∣

∣

∣

∑

k

1

|rk − re|

∣

∣

∣

∣

eik1reψ01(r)〉

= 〈ψ02(r)

∣

∣

∣

∣

∑

k

∫

dree
iqre 1

|rk − re|

∣

∣

∣

∣

ψ01(r)〉, (79)

kur q=k1−k2 – perduotas judėjimo kiekis. (79) galima suintegruoti, panaudojant gerai žinoma̧

formulȩ :
∫

dree
iqre 1

|rk − re|
=

4π

q2
eiqrk . (80)

Tuomet matricinis elementas (79) ǐsraǐskoje i̧gyja šitoki̧ pavidala̧ :

〈Ψ(0)
2 |H|Ψ(0)

1 〉 = 4π

q2
〈ψ02(r)

∣

∣

∣

∣

∑

k

eiqrk
∣

∣

∣

∣

ψ01(r)〉. (81)

Atomu̧ sužadinimo ir jonizacijos elektronais matriciniame elemente 〈Ψ2|Br,∇|Ψ1〉 operatorius
Borno artinyje gali būti ilgio ir greičio formos [168]:

Br = eiqr, (82)

B∇ =
1

2∆E

{

eiqr[q∇]− [∇q]eiqr
}

. (83)

Čia ∆E = k21/2− k22/2 – elektrono prarasta energija, q=k1−k2 – perduotas judėjimo kiekis.

Sakysime, kad atomas pradinėje būsenoje aprašomas α0J0M0, o galinėje – α1J1M1 kvanti-

niais skaičiais. (81) ǐsraǐskoje esančia̧ eksponentȩ galima ǐsskleisti multipoliais:

eiqr = 4π
∞
∑

t=0

itjt(qr)
t
∑

p=−t

Y ∗
tp(q̂)Ytp(r̂)

=
∞
∑

t=0

√

(2t+ 1)
t
∑

p=−t

Q(t)
p (qr)Dt

p,0(q̂). (84)

Čia jt(qr) – sferinė Beselio funkcija, C
(t)
p – sferinės funkcijos operatorius (1.48). Padarykime dar

viena̧ prielaida̧ , kad J0, J1 ir t projekcijas galima apibrėžti i̧ skirtingas kvantavimo ašis. Tuomet

(81) galima užrašyti šitaip:

〈α1J1M1|H(q)|α0J0M0〉 =
4π

q2

∑

t,M̃0,M̃1,p

√
2t+ 1

×〈α1J1M̃1|Q(t)
p (qr)|α0J0M̃0〉DJ0

M̃0M0

(Ĵ0)D
∗J1
M̃1M1

(Ĵ1)D
∗t
p0(q̂), (85)
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o submatriciniame elemente esantis operatorius yra šitoks:

Q(t)
p (qr) = itjt(qr)C

(t)
p (r̂)

√
2t+ 1. (86)

I̧ rašome (85) i̧ skerspjūvio ǐsraǐska̧(44) ir gauname

dσ(α0J0M0 → α1J1M1)q

dΩq
=

4k2
k1q4

∑

t,t′,M̃0,M̃ ′

0
,M̃1,M̃ ′

1
,p,p′

〈α1J1M̃1|Q(t)
p |α0J0M̃0〉

×〈α1J1M̃
′
1|Q

(t′)
p′ |α0J0M̃

′
0〉∗DJ0

M̃0M0

(Ĵ0)D
∗J1
M̃1M1

(Ĵ1)D
∗t
p0(q̂)

×D∗J0
M̃ ′

0
M0

(Ĵ0)D
J1
M̃ ′

1
M1

(Ĵ1)D
t′
p′0(q̂). (87)

Ši ǐsraǐska analogǐska (2.17) skerspjūvio ǐsraǐskai, todėl galima panaudoti 11 pav. pavaizduotas

judėjimo kiekio momento diagramas, vietoje k, k′ i̧ rašius t, t′. Surandama analogǐska (2.17)

atomo sužadinimo elektronais Borno artinyje skerspjūvio ǐsraǐska:

dσ(α0J0M0q → α1J1M1)

dΩq
=

4k2
k1q4

∑

K0,K1,Kt

1

2K1 + 1
BexB(K0,Kt,K1)

∑

N0,N1,Nt

[

K0 Kt K1

N0 Nt N1

]

×T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0)TK1

N1
(J1, J1,M1|Ĵ1)

√
4πY ∗

KtNt
(q̂), (88)

BexB(K0,Kt,K1) =
∑

t,t′

[(2J0 + 1)(2J1 + 1)(2K1 + 1)(2t + 1)(2t′ + 1)]1/2(−1)t
′

[

t t′ Kt

0 0 0

]

×















J0 K0 J0

t Kt t′

J1 K1 J1















(α1J1||Q(t)(q)||α0J0)(α1J1||Q(t′)(q)||α0J0)
∗. (89)

(89) ǐsraǐskoje panaudotas sa̧ryšis:

(α1J1||Q(t)(q)||α0J0) = [2J1 + 1]1/2〈α1J1||Q(t)(q)||α0J0〉. (90)

Šis submatricinis elementas užrašomas submatriciniais, apskaičiuotais termams LS šitaip:

〈α1L1S1J1||Q(t)(q)||α0L0S0J0〉 = (−1)L1+S1+J0+t[(2J0 + 1)(2J1 + 1)]1/2

×〈α1L1S1||Q(t)(q)||α0L0S0〉
{

L1 J1 S0

J0 L0 t

}

. (91)

Jeigu atomo sužadinimas elektronu būtu̧ pirmoji dvieju̧ stadiju̧ proceso pakopa, tuomet

analogǐskai (2.27) taip pat galėtume užrašyti reikalinga̧ ǐsraška̧ :

dσK1N1
(α0J0M0q → α1J1)

dΩq
=

4k2
k1q4

∑

K0,Kt

BexB(K0,Kt,K1)
1√

2K1 + 1

∑

N0,Nt

[

K0 Kt K1

N0 Nt N1

]

T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0)

√
4πY ∗

KtNt
(q̂). (92)
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4.3.1 Pilnutinis nepoliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo skerspjūvis.

Borno artinyje diferencialinis skerspjūvis nuo ǐssklaidyto elektrono kampu̧ priklauso per perduota̧

judėjimo kieki̧ , todėl integravima̧ kampu̧ atžvilgiu galima pakeisti integravimu pagal perduota̧

judėjimo kieki̧ . Diferencialini̧ skerspjūvi̧ (88) sumuojame J1, vidurkiname J0 projekciju̧ ir in-

tegruojame kampu̧ atžvilgiu. Žinant, kad dΩq = sin θqdφqdφq ir q2 = (k1 − k2)
2 = k21 + k22 −

2k1k2 cos θq, galima surasti sin θqdθq ǐsraǐska̧ per q:

2qdq = 2k1k2 sin θqdθq, (93)

sin θqdθq =
qdq

k1k2
, (94)

dΩq =
qdq

k1k2
dφq, (95)

qmin ≤ q ≤ qmax, (qmin = k1 − k2, qmax = k1 + k2). (96)

Pilnutinis nepoliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo skerspjūvis yra:

σ(α0J0 → α1J1) =
8π

(2J0 + 1)k21

∫ qmax

qmin

dq

q3
BexB(0, 0, 0), (97)

kur k21 = 2ε1, o Kt = Nt = 0.

4.3.2 Pilnutinis poliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo skerspjūvis.

Jam surasti panaudosime sužadinimo diferencialinio skerspjūvio bendra̧ ja̧ ǐsraǐska̧ (88), kuria̧

integruosime ǐssklaidyto elektrono kampu̧ atžvilgiu pakeisdami integravimu pagal perduota̧

judėjimo kieki̧ ir sumuosime sužadinto atomo pilnutinio judėjimo kiekio momento projekciju̧

atžvilgiu. Gauname šitokia̧ ǐsraǐska̧ :

σ(α0J0M0 → α1J1) =
∑

K0,N0

8π

k21

∫ qmax

qmin

dq

q3
BexB(K0,K0, 0)(−1)J0−M0+K0

× 4π

[(2J0 + 1)(2K0 + 1)]1/2

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

Y ∗
K0N0

(Ĵ0)
√
4πYK0−N0

(q̂). (98)

Čia

BexB(K0,K0, 0) =
∑

t,t′

[

(2J0 + 1)(2t + 1)(2t′ + 1)

2K0 + 1

]1/2

(−1)2J0

[

t t′ K0

0 0 0

}{

t t′ K0

J0 J0 J1

}

×(α1J1||Q(t)||α0J0)(α1J1||Q(t′)||α0J0)
∗. (99)
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Poliarizuoto atomo pilnutinio sužadinimo skerspjūvio magnetinis dichroizmas apibrėžiamas

šitaip:

∆ =
σ(α0J0M0 → α1J1)− σ(α0J0 −M0 → α1J1)

σ(α0J0M0 → α1J1) + σ(α0J0 −M0 → α1J1)
. (100)

I̧ rašome (98) i̧ (100). Atsižvelgiame i̧ tai, kad dėl Klebšo ir Gordano koeficientu̧ simetrijos

skaitiklyje indėli̧ atneša nariai, kuriu̧ K0 nelyginis, o vardiklyje – K0 lyginis. Koordinačiu̧

sistemos z aši̧ nukreipaime q kryptimi ir užrašome magnetini̧ dichroizma̧ charakterizuojanti̧

parametra̧ :

∆ =

∑

K0=nelyg B
exB(K0)(−1)K0

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

Y ∗
K00

(Ĵ0)

∑

K0=lyg B
exB(K0)

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

PK0
(Ĵ0)

, (101)

kur

BexB(K0) =

∫ qmax

qmin

dq

q3
BexB(K0,K0, 0). (102)

Tuo atveju, kai J0 kryptis sutampa su z ašimi, M0 = J0, YK00(0, 0) =
√

2K0 + 1)/(4π), ir

(101) ǐsraǐska pasidaro paprastesnė:

∆ = −

∑

K0=nelyg

√
2K0 + 1BexB(K0)

[

J0 J0 K0

J0 −J0 0

]

∑

K0=lyg

√
2K0 + 1BexB(K0)

[

J0 J0 K0

J0 −J0 0

] . (103)

Kai J0 = 1/2,

∆ =

√
3BexB(1)

[

1/2 1/2 1

1/2 −1/2 0

]

BexB(0)

[

1/2 1/2 0

1/2 −1/2 0

] =
−
√
3BexB(1)

BexB(0)
. (104)

J0 = 1 atveju

∆ =
3BexB(1)√

2BexB(0) +
√
5BexB(2)

. (105)

Galima surasti poliarizuoto atomo sužadinimo elektronais pilnutinio skerspjūvio magnetini̧

dichroizma̧ ir didesnėms J0 reikšmėms.

4.3.3 Sužadinto atomo rikiavimas.

Kadangi atomo sužadinimo elektronais procesui būdinga ašinė simetrija, sužadinto atomo po-

liarizacijos būsena̧ aprašo rikiavimo parametras. Surasime skerspjūvio, aprašančio sužadinto
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atomo poliarizacija̧ , ǐsraǐska̧ . Kai nepoliarizuoti atomai sužadinami nepoliarizuotais elektron-

ais ir ǐssklaidyti elektronai nergistruojami, sužadinto atomo skerspjūvi̧ (91) reikia vidurkinti

pradinės būsenos projekciju̧ atžvilgiu ir integruoti i=vssklaidyto elektrono kampais:

σA(α0J0 → α1J1) =
1

2J0 + 1

∑

M0

∫

dΩe
dσ(α0J0M0q → α1J1p)

dΩe
=

8π

k21(2J0 + 1)

×
∑

K1,N1

∫ qmax

qmin

dq

q3
B(0,K1,K1)

[

4π

2K1 + 1

]1/2

Y ∗
K1,N1

(q̂) = σ(α0J0 → α1J1)



1 +
∑

K1

AK1



 (106)

kur

AK1
=

∫ qmax

qmin

dq
q3
B(0,K1,K1)PK1

(cos θ)
∫ qmax

qmin

dq
q3B(0, 0, 0)

(107)

yra rikiavimo parametras, θ yra kampas, matuojamas nuo sklaidomojo elektrono krypties

cos θ =
q2 + k21 − k22

2qk1
=

1

[2µε1]1/2

(

q

2
+
µ∆E

q

)

, (108)

o –

BexB(0,K1,K1) =
∑

t,t′

(−1)J0+J1+K1+t+t′
[

t t′ K1

0 0 0

}{

J1 J1 K1

t′ t J0

}

×
[

(2J1 + 1)(2t + 1)(2t′ + 1)
]1/2

(α1J1||Q(t)||α0J0)(α1J1||Q(t′)||α0J0)
∗. (109)

4.3.4 Skaičiavimo programos ir pavyzdžiai

Skerspjūviams skaičiuoti Borno ir ǐskraipytu̧ bangu̧ artiniuose parašytos dvi atskiros programos.

Ju̧ blokinės schemos pavaizduotos 33 ir 34 paveikslėliuose. Naudojamas tarpinio ryšio vienkon-

figūracinis artinys. Borno artinio atveju skerspjūviai skaiciuojami termams LS, o ǐskraipytu̧

bangu̧ artinyje – būsenai LSJ . Borno atveju i̧ tarpini̧ ryši̧ atsižvelgiama poliarizacijos parametru̧

skaičiavimo programoje.

Kadangi daugelio paprogramiu̧ funkcijos abejose programose panašios, jas aprašysime kartu.

Ankstesniuose skyriuose paaǐskintu̧ paprogramiu̧ neaptarsime.

Paprogramė SUZ apskaičiuoja pilnutini̧ sužadinimo skerspjūvi̧ ir i̧ byla̧ ANGLE.REZ i̧rašo

sumbatriciniu̧ elenentu̧ vertes bei papildoma̧ informacija̧ , kuri bus naudojama poliarizacija̧ ir

rikiavima̧ aprašantiems dydžiams apskaičiuoti.

Paprogramė BESJ apskaičiuoja sferinės Beselio funkcijos reikšmes.

Paprogramė AKOEF suranda submatricinio elemento kampinius koeficientus Borno artinyje.
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34 pav. Skerspjūviu̧ skaičiavimo ǐskraipytu̧ bangu̧ artinyje programos blokinė schema

Paprogramė WFM valdo elektrono tolydinio spektro funkciju̧ daliniu̧ bangu̧ reikšmiu̧ pradinėje

ir galinėje būsenose skaičiavima̧.

Paprogramė RKAMP suranda submatricinio elemento kampinius koeficientus ǐskraipytu̧

bangu̧ artinyje.

Paprogramės RKFK ir RKGK apskaičiuoja tiesioginio ir pamaininio nariu̧ radialiuose inte-

gralus.

Skerspjūviu̧ vertės surašomos i̧ byla̧ SIGMA.REZ, o papildoma informacija – i̧ bylas SKL.OUT

ir FUNBAN.REZ atitinkamai ǐskraipytu̧ bangu̧ ir Borno artiniuose.

Toliau pateiksime submatriciniu̧ lementu̧ kampiniu̧ koeficientu̧ ǐsraǐskas. Jos priklauso nuo

šuolio tarp konfigūraciju̧ . Iškraipytu̧ bangu̧ artinio atveju submatricini̧ elementa̧ formulėje (50)

galima užrašyti šitaip:

[α1L1S1J1ε2λ2(j2)J ||H||α0L0S0J0ε1λ1(j1)J ]

=
∑

k

fk(J1, J0) Rk(n1l1n2l2, ε1λ1ε2λ2) +
∑

k

gk(J1, J0) Rk(n1l1ε2λ2, n2l2ε1λ1). (110)

Čia

fk(J1, J0) = (λ2||C(k)||λ1) fk(L1S1, L0S0) [(2L1 + 1)(2J0 + 1)(2J1 + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)]1/2

×δ(S1, S0)(−1)L1+S0+2J0+λ1+s+j1+j2+J

{

L0 k L1

J1 S0 J0

}{

λ2 k λ1

j1 s j2

}{

J0 k J1

j2 J j1

}

,

(111)

gk(J1, J0) =
∑

L,S

gk(LS) (2L+ 1)(2S + 1)[(2J0 + 1)(2J1 + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)]1/2
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35 pav. Skerspjūviu̧ skaičiavimo Borno artinyje programos blokinė schema

×















s S1 S

λ2 L1 L

j2 J1 J





























s S0 S

λ1 L0 L

j1 J0 J















. (112)

Koeficientai fk ir gk priklauso nuo konkrečiu̧ konfigūraciju̧ .

1. Vienelektronis šuolis n1l1 → n2l2:

fk = (l2||C(k)||l1)/[2l2 + 1]1/2, (113)

gk = (−1)S(l2||C(k)||λ1)(l2||C(k)||λ2)
{

λ1 k l2

λ2 L l1

}

. (114)

2. Vienas elektronas virš užpildyto elektronu̧ sluoksnio nal
Na
a (LaSa)n1l1L0S0 → nal

Na
a (L′

aS
′
a)n2l2L1S1:

fk(L1S1, L0S0) = δ(S0, S1)δ(La, L
′
a)δ(Sa, S

′
a)(−1)L1+l2+La(l2||C(k)||l1)

×[2L0 + 1]1/2
{

l1 k l2

L1 La L0

}

, (115)

gk(LS) = (l2||C(k)||λ1)(l1||C(k)||λ2)δ(La, L′
a)δ(Sa, S

′
a)(−1)S0+S1

×[(2L0 + 1)(2L1 + 1)(2S0 + 1)(2S1 + 1)]1/2















k l2 λ1

l1 La L0

λ2 L1 L















{

Sa s S1

S s S0

}

. (116)

3. Elektrono šuolis ǐs ekvivalentiniu̧ elektronu̧ sluosknio n0l
N0

0 L0S0 → n0l
N0−1
0 (LaSa)n1l1L1S1:

fk(L1S1, L0S0) = δ(S0, S1)(−1)L1+l2+La(l0||C(k)||l1)[N0(2L0 + 1)]1/2
{

l0 k l1

L1 La L0

}

, (117)

gk(LS) = (l0||C(k)||λ2)(l1||C(k)||λ1)(−1)S0+S1
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×[N0(2L0 + 1)(2L1 + 1)(2S0 + 1)(2S1 + 1)]1/2















k l1 λ1

l0 La L0

λ2 L1 L















{

Sa s S1

S s S0

}

. (118)

4. Šuolis tarp dvieju̧ sluoksniu̧ , kuriu̧ pirmasis užpildytas n0l
4l0+2
0 n1l

N
1 L0S0 → n0l

4l0+1
0 n1l

N+1
1

(LaSa)L1S1:

fk(L1S1, L0S0) = δ(S0, S1)δ(L0, l1)(−1)L0+l1+La(l0||C(k)||l1)(lN1 (LaSa)l1||lN+1
1 L1S1)

×
[

(N + 1)(2La + 1)(2Sa + 1)

2S0 + 1)

]1/2
{

La l1 l1

k L1 l0

}

, (119)

gk(LS) = (l1||C(k)||λ1)(l0||C(k)||λ2)(−1)L0+λ1+L+1δ(Sa, S)(l
N
1 (LaSa)l1||lN+1

1 L1S1)

×
[

(N + 1)(2l0 + 1)(2L0 + 1)(2L1 + 1)(2S1 + 1)(2La + 1)

2Sa + 1

]1/2
{

l0 k λ2

L L1 La

}{

l1 k λ1

L L0 Sa

}

.

(120)

5. Šuolis n0l
4l0+2
0 n1l1L0S0 → n0l

4l0+1
0 n1l

2
1(LaSa)L1S1:

fk(L1S1, L0S0) = δ(S0, S1)δ(L1, l0)δ(L0, l1)(−1)L0+l1+La(l0||C(k)||l1)

×
[

2(2La + 1)(2Sa + 1)

2S0 + 1

]1/2
{

La l1 l1

k L1 l0

}

, (121)

gk(LS) = (l1||C(k)||λ1)(l0||C(k)||λ2)(−1)L1+l0δ(Sa, S)δ(L0, l1)(l
N
1 (LaSa)l1||lN+1

1 L1S1)

×
[

2(2L1 + 1)(2La + 1)(2S1 + 1)

2Sa + 1

]1/2
{

l0 k λ2

L L1 La

}{

l1 k λ1

L L0 La

}

. (122)

6. Šuolis n0l
4l0+2
0 n1l1L0S0 → n0l

4l0+1
0 (n1l1n2l2LaSa)L1S1:

fk(L1S1, L0S0) = δ(S0, S1)δ(L1, l0)δ(L0, l1)(−1)L0+l1+La(l0||C(k)||l1)

×
[

(2La + 1)(2Sa + 1)

2S0 + 1

]1/2
{

La l2 l1

k L1 l0

}

, (123)

gk(LS) = (l1||C(k)||λ1)(l0||C(k)||λ2)(−1)L1+l0δ(Sa, S)δ(L0, l1)(l
N
1 (LaSa)l1||lN+1

1 L1S1)

×
[

(2L1 + 1)(2La + 1)(2S1 + 1)

2Sa + 1

]1/2
{

l0 k λ2

L L1 La

}{

l2 k λ1

L L0 La

}

. (124)

Borno artinyje submatricini̧ elementa̧ (91) galima užrašyti šitaip:

(α1L1S1||Q(k)||α0L0S0) = δ(S0, S1) fk (l1||C(k)l0)(n1l1|jk(qr)|n0l0). (125)

Koeficientai fk priklauso nuo konfigūracijos ir yra:

1. Vieno elektrono sužadinimas n0l0 → n1l1:

fk = [2k + 1]1/2; (126)
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2. Vienas elektronas virš užpildyto elektronu̧ sluoksnio nal
Na
a n0l0L0S0 → nal

Na
a n1l1L1S1’:

fk = (−1)L1+l1+La [(2k + 1)(2L0 + 1)2L1 + 1)]1/2
{

l0 k l1

L1 La L0

}

; (127)

3. Elektrono šuolis ǐs ekvivalentiniu̧ elektronu̧ sluosknio n0l
N0

0 L0S0 → n0l
N0−1
0 (LaSa)n1l1L1S1:

fk = δ(S0, S1)(−1)L1+l1+La[N0(2L0 + 1)(2k + 1)(2L1 + 1)]1/2
{

l0 k l1

L1 La L0

}

; (128)

4. Šuolis tarp dvieju̧ sluoksniu̧ , kuriu̧ pirmasis užpildytas n0l
4l0+2
0 n1l

N
1 L0S0 → n0l

4l0+1
0 n1l

N+1
1

(LaSa)L1S1:

fk = δ(L0, l1)(−1)L0+l1+La(lN1 (LaSa)l1||lN+1
1 L1S1)

×
[

(N + 1)(2k + 1)(2La + 1)(2Sa + 1)(2L1 + 1)

2S0 + 1

]1/2
{

La l1 l1

k L1 l0

}

; (129)

5. Šuolis n0l
4l0+2
0 n1l1L0S0 → n0l

4l0+1
0 n1l

2
1(LaSa)L1S1:

fk = δ(L0, l1)δ(L1, l0)(−1)L0+l1+La

×
[

2(2k + 1)(2La + 1)(2Sa + 1)(2L1 + 1)

2S0 + 1

]1/2
{

La l1 l1

k L1 l0

}

; (130)

6. Šuolis n0l
4l0+2
0 n1l1L0S0 → n0l

4l0+1
0 (n1l1n2l2LaSa)L1S1:

fk = δ(L1, l0)δ(L0, l1)(−1)L0+l1+La

×
[

(2k + 1)(2L1 + 1)(2La + 1)(2Sa + 1)

2S0 + 1

]1/2
{

La l2 l1

k L1 l0

}

. (131)

Iškraipytu̧ bangu̧ (DW)ir Borno (PWB) artiniuose apskaičiuoti Na ir K atomu̧ sužadinimo

elektronais ǐs pagrindinės i̧ atitinkamai 2p53s2 2P3/2 ir 3p
54s2 2P3/2 bu̧senas pavaizduoti 36 pav.

Čia matome, kad didėjant elektrono energijai, abiem metodais apskaičiuoti skerpjūviai susilieja.

Arti sužadinimo sleksčio jie stipriai skiriasi.
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36 pav. Elektronais sužadintu̧ Na i̧ 2p53s2 2P3/2 ir K i̧ 3p54s2 2P3/2 būsenas skerspjūviai,

apskaičiuoti ǐskraipytu̧ bangu̧ (DW) ir Borno (PWB) artiniuose
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4.4 Dvielektronė rekombinacija

Kai elektrono energija yra lygi energiju̧ skirtumi tarp kokiu̧ nors dvieju̧ jono lygmenu̧ , jis

gali būti pagaunamas i̧ sistemos jonas+elektronas viena̧ ǐs sužadintu̧ būsenu̧ , o atsilaisvinusi

energija perduodama vienam ǐs jono surǐstu̧ elektronu̧ , kuris peršoka i̧ aukštesni̧ lygmeni̧ . Susi-

daro nestabili atomo sužadinta būsena, todėl atomas pereina i̧ pagrindinȩ ar mažiau sužadinta̧

būsena̧ , ǐsspinduliuodamas fotona̧ , arba i̧ jono pagrindinȩ ar mažiau sužadinta̧ būsena̧ , ǐs-

spinduliuodamas elektrona̧ . Visa̧ procesa̧ galima užrašyti (3) sa̧ryšiu. Dvielektronė rekombi-

nacija i̧vyksta tuomet, kai ǐsspinduliuojams fotonas. Elektrono ǐsspinduliavimo atveju turime

rezonansinȩ sklaida̧ . Dvielektronės rekombinacijos procesa̧ aprašančia̧ (3) formulȩ perrašome

šitaip:

A+(α0J0M0) + e−(pm) → A∗∗(α1J1) →
{ A(α2J2M2) + hν(ǫq,k0),

A+(α3J3M3) + e−(p1m1).

(132)

Teorǐskai parodyta [150] ir eksprimentǐskai aptikta [151], kad dvielektronės rekombinacijos

fotonas gali būti poliarizuotas ir ǐsspinduliuotas asimetrǐskai jono judėjimo krypties atžvilgiu.

Spinduliuotės poliarizacija̧ ir kampinio pasiskirstymo asimetrija̧ galima paaǐskinti susidariusiu̧

autojonizaciniu̧ būsenu̧ rikiavimu, t.y. magnetiniu̧ lygmenu̧ nevienoda užpilda [134]. Jeigu

rekombinavȩs atomas po fotono ǐsspinduliavimo pereina ne i̧ pagrindinȩ , bet i̧ sužadinta̧ būsena̧ ,

gali būti ǐsspinduliuojama antras ir daugiau fotonu̧ , kol jis pasiekia pagrindinȩ būsena̧ . Todėl

galima nagrinėti antrojo ir tolimesniu̧ fotonu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrija̧ [134, 152].

Plačiau tyrinėti poliarizacijos reǐskiniai, kai daugiakrūvis jonas pagauna ne laisva̧ elektrona̧ , o

atima ji̧ ǐs neutralaus atomo, molekulės ar kietojo kūno. Tuomet atomo elektrona̧ galima laikyti

kvazilaisvu jono elektronu̧ atžvilgiu ir jam aprašyti naudoti impulsini̧ artini̧ [153]. Laikant, kad

atomas nejuda ir yra koordinačiu̧ sistemos centre, kvazilaisvo atomo (molekulės, kietojo kūno)

elektrono pasiskirstyma̧ pagal energijas ε galima užrašti šitaip [153]:

n(ε) =

∫

dpe|φ(pe)|2δ(ε − Tr −
prpe
m

+ Ee), (133)

kur |φ(pe)|2 – elektrono judėjimo kiekio pe pasiskirstymo atome funkcija, ε – jo energija atome,

Tr = (1/2m)(pr + pe)
2 – jono kinetinė energija atomo atžvilgiu, pr = mrr – jono elektronu̧

judėjimo kiekis atomo atžvilgiu. Elektronu̧ atome pasiskirtymo funkcijos maksimumas yra ties

Tr −Ee energija, kur Ee – atomo elektrono ryšio energija. Funkcija n(ε) priklauso nuo atomo ir

jono judėjimo kiekiu̧ tarpusavio orientacijos.

Po rezonansinio elektrono atėmimo, sužadinant jona̧ , ǐs atomo (molekulės, kietojo kūno)
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mažiau jonizuotas jonas atsiranda autojonizacinėje būsenoje visǐskai taip pat, kaip ir dvielek-

tronės rekombinacijos atveju. Jo nestabili būsena ǐsnyksta, ǐsspinduliuodama fotona̧ arba elektro-

na̧ . Spinduliuotės asimetrija̧ teorǐskai nagrinėjo Badnell [154], Bhatia [155] ir Gail ir kt. [70], o

Auger elektronu̧ – Badnell [156] ir Bhatia [155].

2002 m. Schippers ir kt. [135] eksperimentǐskai ir teorǐskai tyrė fotorekombinacijos i̧ taka̧

dvielektronės rekombinacijos liniju̧ profiliu̧ asimetrijai, kai elektrona̧ rezonansǐskai pagauna

Sc3+(3s23p6) jonas. Yra darbu̧ [66, 157, 67], kuriuose nagrinėjama nerezonansinio apsikeitimo

elektronu procese atomo būsenos rikiavimo i̧taka skerspjūviui [157], Auger elektrono kampiniam

pasiskirstymui [66] ir spinduliuotės kampiniam pasiskirstymui [67].

Balašovas ir kt. [152] dvielektronės rekombinacijos spinduliuotės poliarizacijai ir kampinio

pasiskirstymo tikimybės ǐsraǐskoms surasti naudojo tankio matricos metoda̧ . Zakowicz ir kt.

grynai reliatyvistiniame artinyje šias ǐsraǐskas surado be tankio matricos pagalbos. Jie naudojo

projekcinius operatorius [158]. Šiame darbe bus surasta dvielektronės rekombinacijos difer-

encialinio skerspjūvio bendroji ǐsraǐska, kai rekombinuoja poliarizuotas jonas su poliarizuotu

elektronu. Ji bus panaudota paprastesnius atvejus aprašantiems skerspjūviams surasti.

4.4.1 Dvielektronės rekombinacijos skerspjūvis.

Kai galimi abu fotorekombinacijos ir dvielektronės rekombinacijos procesai, jie gali tarpusavyje

interferuoti. Kadangi fotorekombinacijos skerspjūvis daug mažesnis už dvielektronės rekom-

binacijos skerspjūvi̧ , fotorekombinacijos poveikis pasireǐskia dvielektronės rekombinacijos sker-

spjūvyje, kuris yra atskiru̧ smailiu̧ pavidalo, rezonanso formos pasikeitimu.

Dvielektonės rekombinacijos skerspjūviui surasti tinka tas pats Milno sa̧ryšis tarp foto-

jonizacijos ir fotorekombinacijos skerspjūviu̧ . Pagal diskretinio ir tolydinio spektro konfigūraciju̧

superpozicijos teorija̧ [159] ir panaudojant fotojonizacijos skerspjūvio ǐsraǐska̧ , kurioje atsižvel-

giama i̧ interferencija̧ tarp rezonanso ir fono žemiausiame trikdžiu̧ teorijos artinyje, fotorekom-

binacijos skerspjūvis gali būti užrašytas šitaip [135]:

dσ(α0J0M0pm→ α2J2M2ǫ̂qk0)

dΩ
= C

∣

∣

∣

∣

〈α2J2M2ǫ̂q1k1|H ′|α0J0M0pm〉

×


1− i
∑

α1J1M1

Aa(α1J1M1 → α0J0M0pm)

2(∆(α1J1M1) +
i
2Γ(α1J1M1)η(α1J1M1))





+
∑

α1J1M1

〈α2J2M2ǫ̂qk0|H ′|α0J0M0pm〉〈α1J1M1|r−1
12 |α0J0M0pm〉

∆(α1J1M1) +
i
2Γ(α1J1M1)η(α1J1M1)

∣

∣

∣

∣

2

. (134)

147



Čia H ′ – spinduliuotės sa̧veikos su atomo elektronais operatorius, ∆(α1J1M1) = ε−Eα1J1M1
–

rezonanso energijos nuokrypis, lygus elektrono energijos ir autojonizacinės būsenos energijos nuo

jonizacijos ribos skirtumui, Γ(α1J1M1) – autojonizacinio lygmens plotis lygus autojonizacinio ir

radiacinio lygmenu̧ pločiu̧ sumai, Aa(α1J1M1 → α0J0M0pm) – elektrono rezonansinio pagavi-

mo tikimybė, kuri sutampa su autojonizacijos tikimybe, C = πα2E2/ε, kur α yra smulkiosios

sandaros konstanta, o ε ir E – pagaunamo elektrono ir ǐsspinduliuoto fotono energijos.

Kadangi fotorekombinacijos indėlis yra labai mažas, (134) ǐsraǐskoje galima palikti tiktai

paskutini̧ nari̧ ir nagrinėti tiktai viena̧ rezonansa̧ , t.y. ǐs sumos pagal α1J1M1 palikti tiktai

viena̧ nari̧ . Dvieju̧ stadiju̧ artinyje izoliuoto rezonanso atveju dvielektronės rekombinacijos

diferencialinis skerspjūvis i̧gyja šitoki̧ pavidala̧ [160]:

dσ(α0J0M0pm→ α1J1 → α2J2M2ǫqk0)

dΩ
= C

∑

M1,M ′

1

〈α2J2M2ǫqk0|H ′|α1J1M1〉

×〈α2J2M2ǫqk0|H ′|α1J1M
′
1〉∗〈α1J1M1|He|(α0J0M0pm〉〈α1J1M

′
1|He|(α0J0M0pm〉∗

×[(E − E1)
2 + Γ2/4]−1. (135)

Čia He ir H ′ žymi atitinkamai elektrostatinės sa̧veikos tarp elektronu̧ ir radiacinio šuolio ope-

ratorius, E1 ir E yra tarpinės būsenos α1J1 ir sistemos ǐs jono ir elektrono pradinės būsenos

energijos, Γ reǐskia tarpinės būsenos pilnutini̧ lygmens ploti̧ , lygu̧ radiacinio ir autojonizacinio

pločiu̧ sumai.

Dvieju̧ stadiju̧ artinyje laikoma, kad E ≈ E1, todėl (134) patogu užrašyti tarpinės būsenos

multipoliniu skleidiniu (žr. 2.1.2 skirsni̧ ):

dσ(α0J0M0pm→ α1J1 → α2J2M2ǫqk0)

dΩ
= C

∑

K1,N1

W c
K1N1

(α0J0M0pm→ α1J1)

×
dW r

K1N1
(α1J1 → α2J2M2ǫqk0)

dΩ
[(E − E1)

2 + Γ2/4]−1. (136)

Rezonansinio elektrono pagavimo tikimybė W c yra lygi atvirkščio proceso autojonizacijos

tikimybei (3.52). Ja̧ perrašome dėl žymėjimu̧ suvienodinimo:

W c
K1N1

(α1J1 → α0J0M0pm) =
∑

K,K0,Kλ,Ks

Aa(K1,K0,Kλ,Ks,K)
∑

N,N0,Nλ,Ns

[

Kλ Ks K

Nλ Ns N

]

×
[

K0 K K1

N0 N N1

]

T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) T ∗Ks

Ns
(s, s,m|ŝ)

√
4πY ∗

KλNλ
(θ1, φ1), (137)

kur

Aa(K1,K0,Kλ,Ks,K) = 2π
∑

λ1,j1,λ2,j2

〈α0J0ελ1(j1)J1||H||α1J1〉〈α0J0ελ2(j2)J1||H||α1J1〉∗
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×(2J1 + 1) [(2λ1 + 1)(2λ2 + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)(2J0 + 1)(2s + 1)(2K + 1)]1/2

×















J0 j1 J1

J0 j2 J1

K0 K K1





























λ2 s j2

Kλ Ks K

λ1 s j1















(−1)λ2

[

λ1 λ2 Kλ

0 0 0

]

. (138)

Radiacinio šuolio tikimybės multipolinio skleidimo nario dW r
K1N1

/dΩ ǐsraǐska sutampa su

(3.7).

4.4.2 Dvielektronės rekombinacijos skerspjūvio atskiri atvejai.

Surasime dvielektronės rekombinacijos spinduliuotės kampini̧ pasiskirstyma̧ aparašančia̧ ǐsraǐska̧ ,

kai nepoliarizuoti elektronai rekombinuoja su nepoliarizuotais jonais. Šiuo atveju reikia bendra̧ ja̧

skerspjūio ǐsraǐska̧ visurkinti jono ir elektrono sukinio projekciju̧ bei sumuoti spinduliuotės po-

liarizacijos ir atomo projekciju̧ atžvilgiu. Laboratorinȩ z aši̧ parinkȩ elektrono judėjimo kryp-

timi, gauname šia̧ gerai žinoma̧ ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0 → α1J1 → α2J2k0)

dΩ
=
σ(α0J0 → α1J1 → α2J2)

4π



1 +
∑

K1>0,k,k′

βK1
PK1

cos(θ)



 . (139)

Čia σ(α0J0 → α1J1 → α2J2) – dvielektronės rekombinacijos skerspjūvis, o spinduliuotės kampinio

pasiskirtsymo asimetrijos parametras yra:

βK1
= (−1)k−q

√

(2k + 1)(2K1 + 1)

[

k k′ K1

q −q 0

]

Aa(K1, 0,K1, 0,K1)

Aa(0, 0, 0, 0, 0, k, k′)

Ar(K1,K1, 0)

Ar(0, 0, 0, k, k′)
.

(140)

Spinduliuotės dipoliniame artinyje k = k′ = 1 (140) sutampa su [161] darbo (9) formule.

Poliarizuotu̧ jonu̧ dvielektronės rekombinacijos su nepoliarizuotais elektronais atveju reikia

vidurkinti elektrono sukiniu̧ ir sumuoti atomo ir spinduliuotės poliarizacijos būsenu̧ atžvilgiu.

Gauname, kad Ks = Ns = K2 = N2 = 0, Kλ = K =lyginis, K1 = Kr. Parinkus z aši̧ ǐsilgai

elektrono krypties (Nλ = 0), galima užrašyti skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0M0 → α1J1 → α2J2k0)

dΩ
=

C

2[(E −E1)2 + Γ2/4]

∑

K1,N1,k,k′

Ar(K1,K1, 0, k, k
′)T ∗K1

−N1
(k, k′, q|k0)

×
∑

K0,Kλ

Aa(K1,K0,Kλ, 0,Kλ)

[

K1 K0 Kλ

−N1 N1 0

]

T ∗K0

N1
(J0, J0,M0|Ĵ0). (141)

Kai rekombinuoja poliarizuoti elektronai su nepoliarizuotais jonais, vidurkinama jono būsenu̧

ir sumuojama atomo ir spinduliuotės poliarizacijos būsenu̧ atžvilgiu. Parinkus z aši̧ ǐsilgai
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elektrono krypties (Nλ = 0), galima užrašyti šitokia̧ skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0m→ α1J1 → α2J2k0)

dΩ
=

C

(2J0 + 1)[(E − E1)2 + Γ2/4]

∑

K1,N1,k,k′

Ar(K1,K1, 0)

×TK1

−N1
(k, k′, q|k0)

∑

Ks,Kλ

Aa(K1, 0,Kλ,Ks,K1, k, k
′)

[

Ks K1 Kλ

N1 −N1 0

]

T ∗Ks

N1
(s, s,m|ŝ). (142)

C4+ rezonansinės linijos dvielektronės rekombinacijos satelitu̧ santykiniai intensyvumai teorǐskai

tirti Kupliauskio ir kt. darbe [162].
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4.5 Atomu̧ jonizacija elektronais

Jeigu taikiniu̧ ir sklaidomu̧ elektronu̧ būsenas aprašančiu̧ kvantiniu̧ skaičiu̧ projekcijos nėra

ǐsskiriamos, atomu̧ jonizacijos diferencialiniai skerspjūviai yra skaliarai sistemos ǐs atomo ir

elektrono posūkiu̧ erdvėje atžvilgiu. Ši simetrija ǐsnykta, kai fiksuojama atomo pilnutinio

judėjimo kiekio momento orientacija erdvėje. Pradinė taikinio orientacija ir rikiavimas gali

suteikti daugiau informacijos apie elementarius procesus tokiose svarbiose srityse, kaip elektros

ǐslydžio [149] ir lazerinėje pazmoje [165], termobranduolinės sintezės, žvaigždžiu̧ ir Žemės at-

mosferos viršutinu̧ sluoksniu̧ fizikoje ir chemijoje. Poliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos elektronais

eksperimentu̧ duomenims [165, 166] interpretuoti reikalingos difrencialiniu̧ skerspjūviu̧ ǐsraǐskos,

kurios būtu̧ tinkamos atsižvelgti i̧ visu̧ procese dalyvaujančiu̧ daleliu̧ poliarizacija̧ .

Naudojant tankio matricos formalizma̧ ir plokščiabangi̧ Borno artini̧ , buvo surastos jonizuoto

jono rikiavima̧ aprašančios ǐsraǐskos, kai jonizuojami nepoliarizuoti jonai nepoliarizuotais grei-

tais krūvininkais [53, 60]. Nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos trigubas diferencialinis skerspjūvis

nagrinėtas ǐskraipytu̧ bangu̧ artinyje [61]. Taip pat apskaičiuotas lėtesniojo elektrono kampinis

pasiskirstymas po H, He, Li ir Mg jonizacijos [61]. Atomu̧ jonizacija elektronais taip pat nau-

dojama sužadintiems jonams poliarizuotoje būsenoje sukurti [40, 167]. Informacijos apie atomo

poliarizacijos būvi̧ galima sužinoti tiriant jonu̧ , kurie po atomo jonizacijos atsirado sužadintoje

būsenoje, spinduliuotės ir Auger elektronu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ ir poliarizacija̧ bei vieno ǐs

ǐslekiančiu̧ elektronu̧ ir spinduliuotės kampines koreliacijas [169]. Šie parametrai stipriai prik-

lauso nuo jonizuoto atomo rikiavimo [170, 171]. Auger šuolio buvimo i̧taka fluorescencijos spin-

duliuotei po atomo jonizacijos protonais taip pat buvo tirta experimentǐskai [172]. Surasime

poliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos poliarizuotais elektronais diferencialinio skerspjūvio bendriausia̧

ǐsraǐska̧ , naudodami atomo teorijos metodus.

4.5.1 Diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska.

Atomo A būsenoje α0J0M0 jonizacijos elektronais, kuriu̧ judėjimo kiekis p0 ir sukinio projekcija

m0, procesa̧ galime užrašyti šitaip:

A(α0J0M0) + e−(p0m0) → A+(α1J1M1) + e−(p2m2) + e−(p1m1). (143)

Po jonizacijos turime jona̧ A+ būsenoje α1J1M1 ir du elektronus, kuriu̧ judėjimo kiekiai ir

sukinio projekcijos yra p1, m1 ir p2, m2. I̧ hipersmulkia̧ ja̧ sandara̧ neatsižvelgsime.
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Iš kvantinės sklaidos teorijos žinome, kad proceso (96) tikimybȩ galime užrašyti šitokiu

pavidalu:

dW (α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2
= C〈α1J1M1p2m2p1m1|H|α0J0M0p0m0〉

×〈α1J1M1p2m2p1m1|H|α0J0M0p0m0〉∗δ(E1 − E2). (144)

Čia naudojama atominė vienetu̧ sistema, H – elektrostatinės sa̧veikos tarp elektronu̧ operato-

rius, E1 ir E2 – sistemos atomas+elektronas pradinėje ir atomas+du elektronai galinėje būsenose

energijos. Skerspjūvis lygus tikimybei, kai sklaidomojo elektrono banginė funkcija |p0〉 normuota

i̧ vienetini̧ elektronu̧ srauta̧ , o elektronu̧ galinėje būsenoje banginės funkcijos |p1〉 ir |p1〉 yra

normuotos atitinkamai δ(p1−p′
1) ir δ(p2−p′

2) sa̧ lygomis. Tuomet konstanta C = p1p2/p0(2π)
5

(pi = |pi|), bet jos ǐsraǐska taip pat priklauso ir nuo to, kaip normuotos radialiosios tolydinio

spektro funkcijos.

Prieš imantis skaičiuoti matricini̧ elementa̧ 〈α1J1M1p2m2p1m1|H|α0J0M0p0m0〉 reikia laisvu̧
elektronu̧ bangines funkcijas |pm〉 ǐsskleisti dalinėmis bangomis, naudojantis (2.46) formule. Ju̧

asimptotinės ǐsraǐskos yra (2.48), kai elektronas juda jono lauke, ir (46), kai elektronas juda neu-

tralaus atomo lauke. Perrašome šuolio matricini̧ elementa̧ , transformuodami (96) proceso visu̧

daleliu̧ pradinėje ir galinėje būsenose bangines funkcijas i̧ bendra̧ koordinačiu̧ sisitema̧ pagal

(1.149) formulȩ :

〈α1J1M1p2m2p1m1|H|α0J0M0p0m0〉 = (4π)3/2
∑

M̃0, M̃1, m̃0, m̃1, m̃2,

λ0, µ̃0, λ1, µ̃1, λ2, µ̃2

[(2λ0+1)(2λ1+1)(2λ2+1)]1/2

×〈α1J1M̃1ε2λ2µ̃2m̃2ε1λ1µ̃1m̃1|H|α0J0M̃0ε0λ0µ̃0m̃0〉DJ0
M̃0M0

(Ĵ0) D
∗J1
M̃1M1

(Ĵ1) D
λ0
µ̃00

(p̂0)

×D∗λ1
µ̃10

(p̂1) D
∗λ2
µ̃20

(p̂2) D
s
m̃0m0

(ŝ) D∗s
m̃1m1

(ŝ) D∗s
m̃2m2

(ŝ). (145)

Iš (145) formulės matyti, kad elektronu̧ daliniu̧ bangu̧ judėjimo kiekio momento projekcijos

bendroje koordinačiu̧ sistemoje nelygios nuliui. Jos būna lygios nuliui tiktai koordinačiu̧ siste-

moje, kurios z ašis nukreipta elektrono judėjimo kryptimi.

Matricinio elemento 〈α1J1M1p2m2p1m1|H|α0J0M0p0m0〉 kampinės dalies ir skerspjūvio ǐs-

raǐskoms surasti naudosime judėjimo kiekio momento grafinȩ technika̧ . Šio matricinio elemento

kampinė dalis fiksuotoms λ0, λ1 ir λ2 vertėms pavaizduota 37 pav. F1 diagrama, kurioje

kvadratai su kk viduje vaizduoja orbitinȩ ir sukininȩ sa̧veikos operatoriaus dalis.

Neredukuotinis matricinis (submatricinis) elementas F2 gautas ǐs diagramos F1, nupjovus Vi-

gnerio baigtiniu̧ posūkiu̧ matricas, parinkus judėjimo kiekio momentu̧ jungimo schemas J0, λ0s(j0)J
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ir J1, λ2s(j2), λ1s(j1)j, J . Minėta procedūra gali būti ušrašyta šitaip:

F1 =
∑

j0,j1,j2,j,J

(2J + 1)F2 · F′
3. (146)

Čia F2 yra submatricinis elementas 〈α1J1, λ2(j2)λ1(j1)j, J ||H|| α0J0, λ0s(j0)J〉, o F′
3 – apiben-

drintas Klebšo ir Gordano koeficientas [1], kuri̧ vaizduoja F3 kairėje esanti diagrama. Dešinėje

F3 pavaizduota diagrama ateina ǐs kompleksǐskai jungtinio matricinio elemento (144). F3 ǐsraǐska

dar gali būti supaprastinta. Tam tikslui panaudosime dvieju̧ Vignerio posūkiu̧ matricu̧ pakeitimo

viena formulėmis (1.152) ir (1.153) visiems J0, J1, s, λ0, λ1, λ2 judėjimo kiekio momentams.

Gauname aštuonis Klebšo ir Gordano koeficientus, kuriuos panaudojame F3 diagramu̧ sumavi-

mui pagal projekcijas, (145) formulėje pažymėtas vingele. Sumavimo rezultatas pavaizduotas

38 pav. F4 diagrama, kurioje dar yra atviru̧ liniju̧ . Šias linijas vėl uždarome Klebšo ir Gordano

koeficientu̧ suma ir gauname posūkiu̧ erdvėje atžvilgiu invariantǐska̧ diagrama̧ F5. Atviru̧ liniju̧

F4 diagramoje uždarymo metu ateina dar vienas apibendrintas Klebšo ir Gordano koeficientas

F6, prie kurio liniju̧ prijungiame pažymėtus lankais tenzorius ǐs (1.152) ir (1.153) formuliu̧ ir

sferines funkcijas. Diagrama̧ F5 galima supjaustyti per linijas [J,K, J ′], [j1,K
′
1, j

′
1], [j2,K

′
2, j

′
2]

[j,K ′, j′] ir [j0,K
′
0, j

′
0] i̧ šešis 9j koefiecientus, o F6 – i̧ aštuonis Klebšo ir Gordano koeficientus.

Galutinė diferencialinio skserspjūvio (144) ǐsraǐska užrašoma, panaudojant F2, F5 ir F6 dia-

gramas, ir yra šitokia:

d3σ(α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2
= C2(4π)

3/2

×
∑

K,K0,K
′
0,Kλ0,Ks0,K

′,K1

K ′
1,K

′
2,Kλ1,Ks1,Kλ2,Ks2

Bjon(K0,K
′
0,K,Kλ0,Ks0,K1,K

′,Kλ1,Ks1,K
′
1,Kλ2,Ks2,K

′
2)

×
∑

N,N0, N
′
0, Nλ0, Ns0, N

′, N1

N ′
1, N

′
2, Nλ1, Ns1, Nλ2, Ns2

[

Kλ0 Ks0 K ′
0

Nλ0 Ns0 N ′
0

] [

K0 K ′
0 K

N0 N ′
0 N

] [

K1 K ′ K

N1 N ′ N

]

×
[

K ′
2 K ′

1 K ′

N ′
2 N ′

1 N ′

] [

Kλ1 Ks1 K ′
1

Nλ1 Ns1 N ′
1

] [

Kλ2 Ks2 K ′
2

Nλ2 Ns2 N ′
2

]

Y ∗
Kλ0Nλ0

(p̂0) YKλ1Nλ1
(p̂1)

×YKλ2Nλ2
(p̂2) T

∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) TK1

N1
(J1, J1,M1|Ĵ1) T ∗Ks0

Ns0
(s, s,m0|ŝ)

×TKs1

Ns1
(s, s,m1|ŝ) TKs2

Ns2
(s, s,m2|ŝ), (147)

kur C2 = 2k1k2/π
2k0

Bjon(K0,K
′
0,K,Kλ0,Ks0,K1,K

′,Kλ1,Ks1,K
′
1,Kλ2,Ks2,K

′
2)
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=
∑

λ0, λ
′
0, λ1, λ

′
1, λ2, λ

′
2, j0, j

′
0

j1, j
′
1, j2, j

′
2, J, J

′, j, j′

(2J + 1)(2J ′ + 1)(2s + 1)(−1)λ
′

0
+λ′

1
+λ′

2

×〈α1J1, ε2λ2(j2)ε1λ1(j1)j, J ||H||α0J0, ε0λ0(j0)J〉

×〈α1J1, ε2λ
′
2(j

′
2)ε1λ

′
1(j

′
1)j

′, J ′||H||α0J0, ε0λ
′
0(j

′
0)J

′〉∗

×[(2s + 1)(2λ0 + 1)(2λ′0 + 1)(2λ1 + 1)(2λ′1 + 1)(2λ2 + 1)(2λ′2 + 1)(2j0 + 1)(2j′0 + 1)

×(2j1 + 1)(2j′1 + 1)(2j2 + 1)(2j′2 + 1)(2j + 1)(2j′ + 1)(2J0 + 1)(2J1 + 1)(2K ′
0 + 1)(2K ′

1 + 1)

×(2K ′ + 1)(2K ′
2 + 1)]1/2

[

λ0 λ′0 Kλ0

0 0 0

] [

λ1 λ′1 Kλ1

0 0 0

] [

λ2 λ′2 Kλ2

0 0 0

]

×















J0 K0 J0

j′0 K ′
0 j0

J ′ K J





























λ′0 Kλ0 λ0

s Ks0 s

j′0 K ′
0 j0





























J1 K1 J1

j K ′ j′

J K J ′





























λ′1 Kλ1 λ1

s Ks1 s

j′1 K ′
1 j1





























λ′2 Kλ2 λ2

s Ks2 s

j′2 K ′
2 j2















×















j′2 K ′
2 j2

j′1 K ′
1 j1

j′ K ′ j















. (148)

Elektrostatinės sa̧veikos atveju submatricinis elementas (148) ǐsraǐskoje yra operatoriaus

Hkk0,000 tiesioginio ir pamaininio nariu̧ suma. Ji̧ patogu užrašyti šitaip:

〈α1J1, ε2λ2(j2)ε1λ1(j1)j, J ||H||α0J0, ε0λ0(j0)J〉

=
∑

k

[

〈α1J1, ε2λ2(j2)ε1λ1(j1)j, J ||H(kk0,000)||α0J0, ε0λ0(j0)J〉direct

−
∑

k′

(−1)k+k
′+λ1+λ2 [

(2λ1 + 1)(2λ2 + 1)

2k + 1
]1/2

{

λ0 k′ λ2

l0 k λ1

}

×〈α1J1, ε2λ2(j2)ε1λ1(j1)j, J ||H(k′k′0,000)||α0J0, ε0λ0(j0)J〉exchange
]

. (149)

Tiesioginei ir pamaininei dalims apskaičiuoti gali būti naudojamos [2] darbo 13 skyriaus formulės,

kuriose radialieji integralai yra

Rk(n0l0ε2λ2, ε0λ0ε1λ1)(l0||C(k)||λ2)(λ0||C(k)||λ1)

ir

Rk′(n0l0ε1λ1, ε0λ0ε2λ2)(l0||C(k′)||λ1)(λ0||C(k′)||λ2)

atitinkamai tiesioginei ir pamaininei dalims. Čia pirmu̧ ju̧ dvieju̧ elektronu̧ koordinatė yra r1, o

antru̧ ju̧ – r2, kaip ir [2] darbe.
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(147) ǐsraǐska yra bendriausias poliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos poliarizuotais elektronais skers-

pjūvio atvejis. Iš jos galima surasti paprastesnius poliarizacijos atvejus aprašančias formules. Po

nedideliu̧ pakeitimu̧ (147) ir (148) formulės tinka ir tais atvejais, kai svarbi lygmenu̧ hipersmulkioji

sandara. Tam tiksliui reikia (148) ǐsraǐskoje atomo ir jono būsenas pakeisti i̧ α0J0(I)F0M0 ir

α1J1(I)F1M1, kur I yra branduolio sukinys. Tuomet (148) ǐsraǐskoje esantis submatricinis ele-

mentas pakeičiamas i̧

〈α1J1(I)F1, ε2λ
′
2(j

′
2)ε1λ

′
1(j

′
1)j

′, F ||H||α0J0(I)F0, ε0λ
′
0(j

′
0)F 〉,

submatricini̧ elementa̧ , kvantiniai skaičiai J0, J1, J, J
′ pakeičiami i̧ F0, F1, F, F

′, o kampai

(147) ǐsraǐskoje rodo nauju̧ judėjimo kiekio momentu̧ kryptis.

4.5.2 Nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos nepoliarizuotais elektronais pilnutinis skers-

pjūvis.

Dažnai matuojamas pilnutinis atomu̧ jonizacijos elektronais skerspjūvis. Pavyzdžiui, Kupli-

auskienė ir Maknickas [173] skaičiavo He atomo pagrindinėje būsenoje jonizacijos sužadinant

jona̧ skerspjūvi̧ . Pilnutiniam nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos nepoliarizuotais elektronais sker-

spjūviui surasti reikia (147) ǐsraǐska̧ integruoti abieju̧ nulekiančiu̧ elektronu̧ kampu̧ , vidurk-

inti atomo ir jonizuojančio elektrono sukinio, sumuoti jono ir nulekiančiu̧ elektronu̧ sukiniu̧

būsenu̧ atžvilgiu. Parinkus laboratorinės koordinačiu̧ sistemos z aši̧ ǐsilgai jonizuojančio elek-

trono judėjimo krypties, gaunama šitokia pilnutinio jonizacijos skerspjūvio ǐsraǐska:

σ(α0J0 → α1J1)

=
1

2(2J0 + 1)

∫

dε2

∫

dΩ1

∫

dΩ2

∑

M0,M1,m0,m1,m2

d3σ(α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2

=
8

ε0(2J0 + 1)

∫

dε2Bjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0). (150)

I̧ rašius Ki ir Ni sumavimo parametru̧ nulines reikšmes i̧ (148), Bjon ǐsraǐska yra:

Bjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

=
∑

λ0,λ1,λ2,j0,j1,j2,j,J

(2J + 1)〈α1J1, ε2λ2(j2)ε1λ1(j1)j, J ||H||α0J0, ε0λ0(j0)J〉2. (151)

Konstanta (150) surandama, atsižvelgiant i̧ elektrono tolydiniame spektre radialiu̧ ju̧ orbitaliu̧

normavima̧ ir koeficienta̧ prie asimptotikos sinuso. Kai P (ελ|r) normuota i̧ δ(ε− ε′) ir

P (ελ|r → ∞) =
1√
p
sin(pr − πλ/2 + δλ),
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C = (8)/(ε0), ir, kai

P (ελ|r → ∞) =
1

π
√
p
sin(pr − πλ/2 + δλ).

4.5.3 Elektronu̧ po nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

kampinis pasiskirstymas

Kai nepoliarizuoti atomai jonizuojami nepoliarizuotais elektronais, o nulekiančiu̧ elektronu̧

sukiniu̧ ir jono būsenos neregistruojamos, galima surasti vieno ǐs elektronu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧

aprašančio skerspjūvio ǐsraǐska̧ . Sakysime, kad bus matuojamas lėtesniojo elektrono kampinis

pasiskirstymas. Tuomet (147) ǐsraǐska̧ reikia suintegruoti greitesniojo elektrono, sakysime jo

judėjimo kiekis yra p1, kampu̧ , sumuoti nematuojamu̧ jono ir elektronu̧ sukiniu̧ būsenu̧ bei

vidurkinti atomo ir jonizuojančio elektrono sukinio būsenu̧ atžvilgiu. Šiuo atveju, supatinus

laboratorinės koordinačiu̧ sistemos z aši̧ su jonizuojančio elektrono kryptimi, gaunama diferen-

cialinio skerspjūvio ǐsraǐska:

d2σ(α0J0 → α1J1)

dε2dΩ2
=

1

2(2J0 + 1)

∫

dΩ1

∑

M0,M1,m0,m1,m2

d3σ(α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2

=
2πC2

2J0 + 1

∑

K

Bjon(0,K,K,K, 0, 0,K, 0, 0, 0, K, 0, K)PK (cos θ) (152)

=
2πC2

2J0 + 1
B(0)

[

1 +
∑

K>0

βKPK(cos θ)

]

. (153)

Čia kampas θ yra tarp jonizuojančio ir nulekiančio elektronu̧ krypčiu̧ , C2 = 2/πε, o

βK =
(2K + 1)B(K)

B(0)
(154)

yra registruojamo ǐslekiančio elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras

B(K) = B(0,K,K,K, 0, 0,K, 0, 0, 0, K, 0, K). (155)

I̧ (153) panašia̧ ǐsraǐska̧ naudojo Pan ir Starace [61] vieno ǐs ǐslekiančiu̧ elektronu̧ po Li ir

Mg atomu̧ jonizacijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrui βk skaičiuoti.

4.5.4 Elektronu̧ kampinis pasiskirstymas po poliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos nepo-

liarizuotais elektronais

Poliarizuoto atomo jonizacijos nepoliarizuotais elektronais atplėštojo elektrono kampini̧ pasi-

skirstyma̧ aprašančio skerspjūvio ǐsraǐskai surasti reikia (147) formulȩ integruoti vieno ǐs elektronu̧
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kampu̧ , vidurkinti jonizuojančio elektrono sukinio, sumuoti nulekiančiu̧ elektronu̧ sukiniu̧ ir jono

būsenu̧ atžvilgiu. Gauname šitokia̧ ǐsraǐska̧ :

d2σ(α0J0 → α1J1p2)

dε2dΩ2
=

1

2

∫

dΩ1

∑

M1,m0,m1,m2

d3σ(α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2

=
(4π)2C2

2

∑

K0,Kλ0,Kλ2

Bjon(K0,Kλ0,Kλ2,Kλ0, 0, 0,Kλ2, 0, 0, 0,Kλ2 , 0,Kλ2)

×
∑

N0,Nλ0,Nλ2

[

K0 Kλ0 Kλ2

N0 Nλ0 Nλ2

]

Y ∗
Kλ0Nλ0

(p̂0) YKλ2Nλ2
(p̂2) T

∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0). (156)

Šia̧ ǐsraǐska̧ galima supaprastinti, sutapatinant jonizuojančio elektrono krypti̧ su laboratorinės

koordinačiu̧ sistemos z ašimi. Tuomet Nλ0 = 0, Nλ2 = N0. I̧ rašȩ tenzoriaus TK0

N0
ǐsraǐska̧ ,

gauname šitokia̧ formulȩ :

d2σ(α0J0M0 → α1J1p2)

dε2dΩ2
=

(4π)2C2

2

×
∑

K0,Kλ0,Kλ2

Bjon(K0,Kλ0,Kλ2,Kλ0, 0, 0,Kλ2, 0, 0, 0,Kλ2 , 0,Kλ2)
∑

N

[

K0 Kλ0 Kλ2

N 0 N

]

×(−1)J0−M0

[

2Kλ0 + 1

2J0 + 1

]1/2
[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

Y ∗
K0N (θA, φA) YKλ2N (θ2, φ2). (157)

(157) formulė panaši i̧ [55] darbo (5) formulȩ , kuri buvo surasta, naudojant tankio matricos

metoda̧ ir tiesiogiai sumuojant judėjimo kiekio momentu̧ projekciju̧ atžvilgiu.

4.5.5 Kampinė koreliacija tarp dvieju̧ ǐslekiančiu̧ elektronu̧ po nepoliarizuotu̧ atomu̧

jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

Dorn ir kt. [165] eksperimentǐskai tyrė kampines koreliacijas tarp ǐslekiančiu̧ elektronu̧ po Na

atomo jonizacijos. Šiuos eksperimentus aprašančio diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧ galima

surasti (147) formulȩ vidurkinant atomo ir jonizuojančio elektrono sukinio būsenu̧ ir sumuojant

jono pilnutinio judėjimo kiekio momento būsenu̧ atžvilgiu. Gaunama šitokia ǐsraǐska:

d3σ(α0J0p0 → α1J1p2p1)

dε2dΩ2dΩ1
=

1

2(2J0 + 1)

∑

M0,M1,m0,m1,m2

d3σ(α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2

=
(4π)3/2C2

2(2J0 + 1)

∑

Kλ0,Kλ2,Kλ1

Bjon(0,Kλ0,Kλ0,Kλ0, 0, 0,Kλ0,Kλ1, 0,Kλ1,Kλ2, 0,Kλ2)

×
∑

Nλ0,Nλ2,Nλ1

[

Kλ2 Kλ1 Kλ0

Nλ2 Nλ1 Nλ0

]

Y ∗
Kλ0Nλ0

(p̂0) YKλ2Nλ2
(p̂2) YKλ1Nλ1

(p̂1). (158)
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Ši ǐsraǐska pasidaro paprastesnė laboratorinȩ z aši̧ sutapatinus su jonizuojančio elektrono judėjimo

kryptimi:

d3σ(α0J0 → α1J1p2p1)

dε2dΩ2dΩ1
=

2πC2

2J0 + 1

∑

Kλ0,Kλ2,Kλ1,N

[

Kλ2 Kλ1 Kλ0

N −N 0

]

√

2Kλ0 + 1

×Bjon(0,Kλ0,Kλ0,Kλ0, 0, 0,Kλ0,Kλ1, 0,Kλ1,Kλ2, 0,Kλ2)YKλ2Nλ2
(θ2, φ2) YKλ1Nλ1

(θ1, φ1).

(159)

Kampai θ1, φ1, θ2 ir φ2 matuojami nuo jonizuojančio elektrono judėjimo krypties.

4.5.6 Kampinė koreliacija tarp dvieju̧ ǐslekiančiu̧ elektronu̧ po poliarizuotu̧ atomu̧

jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

Diferencialinis skerspjūvis, aprašantis kampinȩ koreliacija̧ po poliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos

nepoliarizuotais elektronais, surandamas (147) ǐsraǐska̧ sumuojant jono ir nulekiančiu̧ elektronu̧

sukinu̧ būsenu̧ atžvilgiu (s = 1/2):

d3σ(α0J0M0p0 → α1J1p2p1)

dε2dΩ2dΩ1

=
d3σ(α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2
=

(4π)5/2C2
√

(2s+ 1)(2J0 + 1)

∑

M0,M1,m0,m1,m2

×
∑

K,K0,K ′

0
,Kλ0,Ks0,Kλ2,Kλ1

Bjon(K0,K
′
0,K,Kλ0,Ks0, 0,K,Kλ1, 0,Kλ1,Kλ2, 0,Kλ2)

×
∑

N,N0,N ′

0
,Nλ0,Ns0,Nλ2,Nλ1

[

Kλ0 Ks0 K ′
0

Nλ0 Ns0 N ′
0

] [

K0 K ′
0 K

N0 N ′
0 N

] [

Kλ2 Kλ1 K

Nλ2 Nλ1 N

]

×
[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

] [

s s Ks0

m0 −m0 0

]

(−1)J0−M0+s−m0Y ∗
K0N0

(θA, φA) Y
∗
Kλ0Nλ0

(p̂0)

×Y ∗
Ks0Ns0

(θs0, φs0) YKλ2Nλ2
(p̂2) YKλ1Nλ1

(p̂1). (160)

Ši ǐsraǐska gali būti panaudota teorǐskai paaǐskinant [165, 166] eksperimento rezultatus, kur

lazerio spinduliuote orientuoti atomai buvo jonizuojami poliarizuotais elektronais. Išmatuotas

magnetinis dichroizmas stipriai priklauso nuo jonizacijos proceso dinamikos ir nuo atomo pilnu-

tinio judėjimo kiekio momento F ir elektrono sukinio tarpusavio orientacijos.
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4.5.7 Magnetinis dichroizmas, jonizuojant poliarizuotus atomus nepoliarizuotais

elektronais

Šiuo atveju jonu̧ būsenos ir ǐslekiantys elektronai neregistruojami, todėl integruojame neregistruo-

jamu̧ elektronu̧ kampu̧ , sumuojame elektronu̧ sukiniu̧ būsenu̧ ir vidurkiname jonizuojančio

elektrono sukinio būsenu̧ atžvilgiu. Parenkame z aši̧ ǐsilgai jonizuojančio elektrono krypties ir

gauname šia̧ ǐsraǐska̧ :

σ(α0J0M0 → α1J1) =
1

2

∫

dε2

∫

dΩ1

∫

dΩ2

∑

M1,m0,m1,m2

d3σ(α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2

=
(4π)2C2

2

∑

K0

(−1)K0Bjon(K0,K0, 0,K0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

PK0
(cos θ)

(161)

Magnetinis dihcroizmas apibrėžiamas šitaip:

∆ =
σ(α0J0M0 → α1J1)− σ(α0J0 −M0 → α1J1)

σ(α0J0M0 → α1J1) + σ(α0J0 −M0 → α1J1)
. (162)

I̧ rašome (161) i̧ (162) ir surandame magnetinio dichroizmo jonizuojant poliarizuotus atomus

nepoliarizuotais elektronais ǐsraǐska̧ :

∆ =

∑

K0=nelyg(−1)K0Bjon(K0, 0,K0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

PK0
(cos θ)

∑

K0=lyg(−1)K0Bjon(K0, 0,K0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

PK0
(cos θ)

.

(163)

Galima parinkti atomo pilnutinio judėjimo kiekio momento krypti̧ , sutampančia̧ su elektrono

judėjimo kryptimi, t.y. J||p0. Tuomet

∆ =

∑

K0=nelyg(−1)K0Bjon(K0, 0,K0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

∑

K0=lyg(−1)K0Bjon(K0, 0,K0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

] . (164)

Čia

Bjon(K0, 0,K0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) =
∑

λ0,λ′0,j0,j
′

0
,λ1,λ2,j1,j2,j,J

(2J + 1)

×
[

2λ0 + 1)(2λ′0 + 1)(1j0 + 1)(2j′0 + 1)(2J0 + 1)

2K0 + 1

]1/2

(−1)J0+j0+j
′

0
+J+s

{

J0 J0 K0

j0 j′0 J

}

×
{

λ′0 λ0 K0

j0 j′0 s

}[

λ0 λ′0 K0

0 0 0

]

〈α1J1, ε2λ2(j2)ε1λ1(j1)j, J ||H||α0J0, ε0λ0(j0)〉
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〈α1J1, ε2λ2(j2)ε1λ1(j1)j, J ||H||α0J0, ε0λ
′
0(j

′
0)〉∗. (165)

4.5.8 Magnetinis dichroizmas, jonizuojant poliarizuotus atomus poliarizuotais elek-

tronais

Norint surasti magnetini̧ dichroizma̧, kai jonizuojami poliarizuoti atomai poliarizuotais elektro-

nais ir neregistruojami ǐslekiantys elektronai, reikia (147) ǐsraǐska̧ sumuoti jono ir neregistruojamu̧

elektronu̧ sukiniu̧ būsenu̧ atžvilgiu bei integruoti pagal neregistruojamu̧ elektronu̧ kampus.

Parenkame laboratorinės koordinačiu̧ sistemos z aši̧ , sutampančia̧ su jonizuojančio elektrono

judėjimo kryptimi, ir gauname skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

σ(α0J0M0m0 → α1J1) =

∫

dε2

∫

dΩ1

∫

dΩ2

∑

M1,m1,m2

d3σ(α0J0M0p0m0 → α1J1M1p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2

= C2(4π)
2

∑

K0,Kλ0
Ks0,Ns0

(−1)J0−M0+s−m0Bjon(K0,K0, 0,K0,Kλ0 ,Ks0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

× 1

[(2J0 + 1)(2s + 1)]1/2

[

Kλ0 Ks0 K0

0 Ns0 Ns0

] [

J0 J0 K0

M0 −M0 0

] [

s s K0

m0 −m0 0

]

×YK0Ns0
(θA, φA)YKs0Ns0

(θs, φs). (166)

Atomo pilnutinio judėjimo kiekio momento krypties kampai θA, φA ir elektrono sukinio krypties

kampai θs, φs matuojami nuo jonizuojančio elektrono judėjimo krypties.
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37 pav. Judėjimo kiekio momento diagramos, naudotos atomo jonizacijos elektronais diferencialinio

skerspjūvio ǐsraǐskai surasti.
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38 pav. Judėjimo kiekio momento diagramos, naudotos atomo jonizacijos elektronais diferencialinio

skerspjūvio ǐsraǐskai surasti.
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4.6 Atomu̧ jonizacijos nagrinėjimas Borno artinyje.

Plokščiabangi̧ Borno artini̧ atomo jonizacijai elektronais tirti galima taikyti tais atvejais, kai

jonizuojantis elektronas yra labai greitas. Tuomet tikimybė, kad ǐssklaidytas elektronas bus daug

greitesnis už atplėšta̧ ji̧ , yra labai didelė. Šiuos greitus elektronus galima aprašyti plokščiomis

bangomis. Jeigu greitieji elektronai nėra registruojami, galima integruoti ju̧ kampu̧ ir sumuoti

sukinio projekciju̧ atžvilgiu.

4.6.1 Atomu̧ jonizacijos skerspjūvio bendrosios ǐsraǐskos suradimas.

Uždavini̧ sprendžiame analogǐskai atomo sužadinimo elektronais Borno artinyje uždaviniui.

Jonizacijos proceso

A(α1J1M1) + e−(p1m1) → A+(α2J2M2) + e−(pm) + e−(p2m2). (167)

jonizuojanti̧ elektrona̧ p1 aprašysime (76) plokščia banga, normuota i̧ vienetini̧ elektronu̧

srauta̧ , o ǐssklaidyta̧ – (77) plokščia banga, normuota i̧ δ(k2 − k′
2), kad jonizacijos tikimybė

būtu̧ lygi skerspjūviui. Atplėšta̧ ji̧ elektrona̧ p aprašysime ǐskraipytomis dalinėmis bangomis ku-

loniniame lauke pagal (2.46) formulȩ . Skerspjūvio vidurkinimas ir sumavimas elektrono sukinio

projekciju̧ atžvilgiu atneša tiktai daugikli̧ 1/2, todėl sukinio projekciju̧ nerašysime, o i̧ daugikli̧

atsižvelgsime, užrašydami skerspjūvio ǐsraǐska̧ . Naudosime tiktai eksponentes, o i̧ ju̧ normavima̧

atsižvelgsime per ǐssklaidyto elektrono būsenu̧ tanki̧ . Eksponentes i̧ rašome i̧ (145) matricinio

elemento ǐsraǐska̧ :

〈(α2J2M2pm)p2|H|α1J1M1p1〉 = 〈(α2J2M2pm)e−ik2re |
∑

j

1

|rj − re|
|α1J1M1e

k1re〉

= 〈α2J2M2pm|
∑

j

eqre
1

|ri − re|
|α1J1M1〉 =

4π

q2
〈α2J2M2pm|

∑

j

eqrj |α1J1M1〉. (168)

Čia q=k1−k2. Dabar eksponentȩ skleidžiame eilute pagal (84) formulȩ , o atplėštojo elektrono

– pagal (2.46) formulȩ ir gauname:

〈α2J2M2pmq|H|α1J1M1〉 =
(4π)2

q2

∞
∑

t=0

∞
∑

λ=0

[(2λ+ 1)(2t + 1)]1/2

×
∑

mt,µ

〈α2J2M2ελ|
∑

j′

itjt(qr)C
(t)
mt

(r̂j′)|α1J1M1〉Yt0(q̂)Y ∗
λ0(p̂). (169)

Yt0(q̂) ir Y
∗
λ0(p̂) projekcijos lygios nuliui todėl, kad sferiniu̧ funkciju̧ bazėje skleidėme, parinkȩ

kvantavimo ašis, sutampančias su atitinkamai perduoto judėjimo kiekio ir atpėštojo elektrono
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juėjimo kryptimis. Judėjimo kiekio momentu̧ J1 ir J2 projekcijos taip pat buvo nustatomos

kažkokiu̧ laisvai parenkamu̧ ašiu̧ atžvilgiu. Matriciniam elementui skaičiuoti parenkame bendra̧

koordinačiu̧ sistema̧, todėl visas funkcijas transformuojame i̧ ja̧ (1.149) formulės pagalba:

〈(α2J2M2pm)q|H|α1J1M1〉 =
(4π)2

q2

∞
∑

t=0

∑

λ

[(2λ+ 1)(2t + 1)]1/2

×
∑

M̃1,M̃2,mt,µ,m̃

〈α2J2M̃2ελµ|itjt(qr)C(t)
mt

(r̂)|α1J1M̃1〉DJ1
M̃1M1

(Ĵ1)

D∗J2
M̃2M2

(Ĵ2)D
t
mt0(q̂)D

∗λ
µ0(p̂)D

∗s
m̃m(ŝ). (170)

Kadangi operatoriaus kampinė dalis sutampa su fotojonizacijos operatoriaus kampine dalimi,

galima panaudoti fotojonizacijos matricinio elemento judėjimo kiekio momento diagramas atomo

jonizacijos Borno artinyje diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐskai užrašyti:

d3σ(α1J1M1q → α2J2M2pm)

dΩdΩqdε
=
Ck2k

q4k1

∑

K1,K2,Kq,Kλ,Ks,Kj ,K

BBjon(K1,K2,Kq,Kλ,Ks,Kj ,K)

×
∑

N1,N2,Nq,Nλ,Ns,Nj ,N

[

K1 Kq K

N1 Nq N

] [

Kλ Ks Kj

Nλ Ns Nj

] [

K2 Kj K

N2 Nj N

]

×
√
4πYKλNλ

(p̂)
√
4πYKqNq(q̂)T

∗K1

N1
(Ĵ1) T

K2

N2
(Ĵ2) T

Ks

Ns
(ŝ), (171)

kur k = p/h̄,

BBjon(K1,K2,Kq,Kλ,Ks,Kj ,K) =
∑

λ,j,J,λ′,j′,J ′,t,t′

(2J + 1)(2J ′ + 1)(−1)λ
′+t′

×〈α2J2ελ(j)J ||Q(t) ||α1J1〉〈α2J2ελ
′(j′)J ′||Q(t′)||α1J1〉∗

[

t t′ Kq

0 0 0

] [

λ λ′ Kλ

0 0 0

]

[(2J1 + 1)(2J2 + 1)(2Kj + 1)(2s + 1)(2λ + 1)(2λ′ + 1)(2j + 1)(2j′ + 1)(2t + 1)(2t′ + 1)]1/2

×















J1 K1 J1

t′ Kq t

J ′ K J





























J2 K2 J2

j′ Kj j

J ′ K J





























λ′ Kλ λ

s Ks s

j′ Kj j















. (172)

Sumatriciniame elemente esantis operatorius yra:

Q(t)
mt

= itjt(qr)C
(t)
mt

(r̂), (173)

kur C
(t)
mt(r̂) – sferinės funkcijos operatorius, o konstanta C = 1/π. Atsižvelgta i̧ 1/2, ǐs vidurkin-

imo pagal jonizuojančio elektrono sukinio projekcijas. Tolydinio elektrono radialiosios funkcijos

ǐsraǐska yra (2.47).
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Kai ǐssklaidytas greitasis elektronas nematuojamas, galima suintegruoti jo kampu̧ atžvilgiu.

Integravima̧ kampu̧ atžvilgiu galima pakeisti integravimu pagal perduota̧ judėjimo kieki̧ (žr.

(93–96) formules). Tuomet

d2σ(α1J1M1q̂ → α2J2M2pm)

dΩdε
=

∫

dq
d3σ(α1J1M1 → α2J2M2)

dΩdΩqdε

=
2πkC

k21

∑

K1,K2,Kq,Kλ,Ks,Kj ,K

BBjon(K1,K2,Kq,Kλ,Ks,Kj ,K)
∑

N1,N2,Nq,Nλ,Ns,Nj ,N

4πYKλNλ
(p̂)

×YKqNq(q̂)

[

K1 Kq K

N1 Nq N

] [

Kλ Ks Kj

Nλ Ns Nj

] [

K2 Kj K

N2 Nj N

]

×T ∗K1

N1
(Ĵ1) T

K2

N2
(Ĵ2) T

Ks

Ns
(ŝ), (174)

kur

BBjon(K1,K2,Kq,Kλ,Ks,Kj ,K) =

∫ qmax

qmin

dq

q3
BBjon(K1,K2,Kq, 0,Kλ,Ks,Kj ,K), (175)

qmax = (2ε1)
1/2 + [2(ε1 − Ip − ε)]1/2, (176)

qmin = (2ε1)
1/2 − [2(ε1 − Ip − ε)]1/2. (177)

Kai ieškomas pilnutinis atomo jonizacijos skerspjūvis, reikia integruoti atplėštojo elektrono

kampu̧ ir energiju̧ atžvilgiu nuo 0 iki ε1 − Ip, kur Ip - atomo jonizacijos potencialas.

4.6.2 Nepoliarizuotu̧ atomu̧ pilnutinis jonizacijos skerspjūvis.

Kai atomai ir sklaidomi elektronai nepoliarizuoti bei jonas ir atplėštas elektronas neregistruo-

jami, galima surasti nepoliarizuotu̧ atomu̧ pilnutini̧ jonizacijos skerspjūvi̧ . Tam tikslui reikia

(174) ǐsraǐska̧ sumuoti jono ir atplėštojo elektrono sukinio būsenu̧ , vidurkinti atomo būsenu̧ bei

integruoti atplėštojo elektrono kampu̧ atžvilgiu. Gauname diferencialinio atplėštojo elektrono

energiju̧ atžvilgiu Borno artinyje jonizacijos skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

dσ(α1J1 → α2J2ε)

dε
=

1

2J1 + 1

∫

dΩ
∑

M1,M2,m

d2σ(α1J1M1 → α2J2M2pm)

dΩdε

=
4π2kC

ε1(2J1 + 1)
BBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0), (178)

kur

BBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) =

∫ qmax

qmin

dq

q3

∑

λ,j,J,t

(2J + 1)|〈α2J2ελ(j)J ||Q(t) ||α1J1〉|2. (179)
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Dažnai matuojamas pilnutinis jonizacijos skerspjūvis, suintegruotas atplėštojo elektrono

energiju̧ atžvilgiu:

σ(α1J1 → α2J2) =

∫ ε1−Ip

0
dε
dσ(α1J1 → α2J2ε)

dε
=

4π

ε1(2J1 + 1)

∫ ε1−Ip

0
dεBBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

=
4π

ε1(2J1 + 1)

∫ ε1−Ip

0
dε

∫ qmax

qmin

dq

q3

∑

λ,j,J,t

(2J + 1)|〈α2J2ελ(j)J ||Q(t) ||α1J1〉|2. (180)

Čia Ip – jonizacijos energija, o integravimas pagal dk pakeistas integravimu pagal dε = k dk.

4.6.3 Lėtojo elektrono, atplėšto nuo nepoliarizuoto atomo, kampinis pasiskirsty-

mas.

Norint surasti lėtojo elektrono ǐs nepoliarizuoto atomo kampini̧ pasiskirtsyma̧ aprašanti̧ sker-

spjūvi̧ , kai elektrono sukinio ir jono poliarizacija nematuojamos, reikia (174) vidurkinti atomo,

sumuoti jono ir elektrono sukinio būsenu̧ atžvilgiu:

d2σ(α1J1q̂ → α2J2p)

dεdΩ
=

1

2J1 + 1

∑

M1,M2,m

d2σ(α1J1M1q̂ → α2J2M2pm)

dΩdε

=
πkC

ε1(2J1 + 1)

∑

Kλ

BBjon(0, 0,Kλ,Kλ, 0,Kλ,Kλ)

×
∑

Nλ

4πYKλNλ
(p̂)YKλNλ

(q̂). (181)

Atsižvelgus i̧ ašinȩ simetrija̧ ir parinkus laboratorinės koordinačiu̧ sistemos z aši̧ , sutam-

pančia̧ su perduoto judėjimo kiekio q kryptimi, gauname, kad Nλ = 0. Tuomet (181) formulȩ

galima užrašyti šitaip:

d2σ(α1J1 → α2J2p)

dεdΩ
=

1

4π

dσ(α1J1 → α2J2ε)

dε



1 +
∑

Kλ>0

βKλ
PKλ

(cos θ)



 , (182)

kur atplėštojo elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras

βKλ
=

(2Kλ + 1)BBjon(0, 0,Kλ,Kλ, 0,Kλ,Kλ)

BBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)
. (183)

Kampas θ matuojamas nuo perduoto judėjimo kiekio q krypties. Esant elektrono pradinei

energijai, ǐssklaidyto elektrono kampas θ susijȩ s su perduotu judėjimo kiekiu q šitokiu sa̧ryšiu:

cos θ =
2ε1 −∆E − q2

2[ε1(ε1 −∆E)]1/2
, (184)

kur ∆E – sklaidomojo elektrono prarasta energija. Ši̧ sa̧ ryši̧ galima panaudoti ieškant, i̧ rairiu̧

dydžiu̧ priklausomybės nuo ǐssklaidyto elektrono krypties.
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4.6.4 Poliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos skerspjūvis

Šiuo atveju pilnutinio jonizacijos skerspjūvio ǐsraǐska yra šitokia:

dσ(α1J1M1q̂ → α2J2ε)

dε
=

∫

dΩ
∑

M2,m

d2σ(α1J1M1q̂ → α2J2M2pm)

dΩdε

=
4π2kC

ε1

∑

K,N

BBjon(K, 0,K, 0, 0, 0, 0)(−1)K−N
[

4π

2K + 1

]1/2

YKN(θq, φq)T
∗K
N (Ĵ1). (185)

Sutapatinus koordinačiu̧ sistemos z aši̧ su perduoto judėjimo kiekio q kryptimi, gaunama

N = 0 ir
dσ(α1J1M1 → α2J2ε)

dε

=
4π2kC

ε1

∑

K

BBjon(K, 0,K, 0, 0, 0, 0)(−1)J1−M1+K
[

4π

2J1 + 1

]1/2
[

J1 J1 K

M1 −M1 0

]

Y ∗
K0(θ, φ)

=
4π2kC

ε1

∑

K

BBjon(K, 0,K, 0, 0, 0, 0)(−1)J1−M1+K
[

2K + 1

2J1 + 1

]1/2
[

J1 J1 K

M1 −M1 0

]

PK(cos θ).

(186)

Kampas θ matuojamas nuo q krypties.

Pagal apibrėžima̧ magnetini̧ dichroizma̧ galima užrašyti, pažymint σ(JM) = dσ(α1J1M1 →
α2J2ε)/dε, šitaip:

∆ =
σ(JM)− σ(J −M)

σ(JM) + σ(J −M)

=

∑

K=nelygB
Bjon(K, 0,K, 0, 0, 0, 0)(−1)J1−M1+K

√
2K + 1

[

J1 J1 K

M1 −M1 0

]

PK(cos θ)

∑

K=lyg B
Bjon(K, 0,K, 0, 0, 0, 0)(−1)J1−M1+K

√
2K + 1

[

J1 J1 K

M1 −M1 0

]

PK(cos θ)

.

(187)

Išraǐska (187) supaprastėja, kaip buvo ir fotojonizacijos atveju, jeigu atomai bus poliarizuoti

ǐsilgai z ašies, t.y. perduoto judėjimo kiekio kryptimi. Tuomet PK(0) = 1, ir

∆ =

∑

K=nelygB
Bjon(K, 0,K, 0, 0, 0, 0)(−1)K

√
2K + 1

[

J1 J1 K

J1 −J1 0

]

∑

K=lygB
Bjon(K, 0,K, 0, 0, 0, 0)

√
2K + 1

[

J1 J1 K

J1 −J1 0

] . (188)

Galime surasti magnetinio dichroizmo ǐsraǐskas atskiroms J1 vertėms. Kai J1 = 1/2,

∆ =

BBjon(1, 0, 1, 0, 0, 0, 0)
√
3

[

1/2 1/2 1

1/2 −1/2 0

]

BBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)2−1/2
=

√
3BBjon(1, 0, 1, 0, 0, 0, 0)

BBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)
. (189)
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J = 1 atveju

∆ =
−3BBjon(1, 0, 1, 0, 0, 0, 0)√

2BBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) +
√
5BBjon(2, 0, 2, 0, 0, 0, 0)

. (190)

4.6.5 Elektrono po poliarizuoto atomo jonizacijos kampinis pasiskirstymas.

Diferencialini̧ skerspjūvi̧ , aprašanti̧ elektrono kampini̧ pasiskirstyma̧ po poliariuzoto atomo

jonizacijos greitaisiais elektronais, galima užrašyti šitaip:

d2σ(α1J1M1q̂ → α2J2p)

dεdΩ
=
∑

M2,m

d2σ(α1J1M1q̂ → α2J2M2pm)

dΩdε

=
πkC

ε1

∑

K1,Kq,Kλ

BBjon(K1, 0,Kq,Kλ, 0,Kλ,Kλ)
∑

Nλ,N1,Nq

4π

[

K1 Kq kλ

N1 Nq Nλ

]

×YKλNλ
(p̂)YKqNq(q̂)T

∗K+1
N1

(Ĵ1). (191)

Parinkus laboratorinės koordinačiu̧ sistemos z aši̧ ǐsilgai perduoto judėjimo kiekio q krypties,

ǐs (191) gaunama:

d2σ(α1J1M1 → α2J2p)

dεdΩ
=

4π2kC

ε1

∑

K1,Kq,Kλ,N

[

K1 Kq Kλ

N 0 N

]

YKλN (p̂)Y
∗
K1N (Ĵ1)

×
[

2Kq + 1

2J1 + 1

]1/2

(−1)J1−M1

[

J1 J1 K1

M1 −M1 0

]

BBjon(K1, 0,Kq ,Kλ, 0,Kλ,Kλ)

=
4π2kC

ε1

∑

Kλ,N

βKλN (Ĵ1)

[

4π

2Kλ + 1

]1/2

YKλN (p̂), (192)

kur

βKλN (Ĵ1) =
∑

K1,Kq

BBjon(K1, 0,Kq ,Kλ, 0,Kλ,Kλ)

[

4π(2Kλ + 1)(2Kq + 1)

2J1 + 1

]1/2
[

K1 Kq Kλ

N 0 N

]

×(−1)J1−M1

[

J1 J1 K1

M1 −M1 0

]

Y ∗
K1N (Ĵ1) (193)

yra atplėštojo elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrai, kuriuose atsižvelgta i̧

atomo poliarizacija̧ .
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4.6.6 Jonizuoto atomo rikiavimas.

Jonizuoto atomo rikiavimas aprašo jo poliarizacija̧ ir gali būti ǐsmatuotas, tiriant antrosios

stadijos procesus, kurie seka po atomo jonizacijos. Dažnai jonizuoto atomo rikiavimas stipriai

keičia fluorescencijos ar Auger elektronu̧ kampinius pasiskirstymus ir poliarizacijos parametrus.

Užrašysime (174) diferencialio skerspjūvio ǐsraǐska̧ jonizuotos būsenos skleidinio multipoliais

pavidalu. Pagal (2.1.2) skirsnio metodika̧ (174) multipolinio skleidimo atskira̧ nari̧ galima

užrašyti šitaip:

d2σK2N2
(α1J1M1q̂ → α2J2pm)

dΩdε
=
πkC

ε1

∑

K1,Kq,Kλ,Ks,Kj,K

BBjon(K1,K2,Kq,Kλ,Ks,Kj ,K)

×
√

2K2 + 1
∑

N1,Nq,Nλ,Ns,Nj ,N

[

K1 Kq K

N1 Nq N

] [

Kλ Ks Kj

Nλ Ns Nj

] [

K2 Kj K

N2 Nj N

]

×
√
4πYKλNλ

(p̂)
√
4πYKqNq(q̂)T

K1

N1
(Ĵ1)T

Ks

Ns
(ŝ). (194)

Iš (194) surasime nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos nepoliarizuotais elektronais diferencialinio

skerspjūvio, aprašančio jonizuoto atomo rikiavima̧, ǐsraǐska̧ :

dσ(α1J1q̂ → α1J2ε)

dε
=

∑

K2,N2

1

2J1 + 1

∫

dΩ
∑

M1,m

d2σK2N2
(α1J1M1q̂ → α2J2pm)

dΩdε

=
4π2kC

ε1(2J1 + 1)

∑

K2,N2

√

2K2 + 1BBjon(0,K2,K2, 0, 0, 0,K2)
√
4πYK2N2

(q̂). (195)

Koordinačiu̧ sistemos z aši̧ nukreipiame q kryptimi. Tuomet

dσ(α1J1 → α1J2ε)

dε
=

4π2kC

ε1(2J1 + 1)

∑

K2

(2K2 + 1)BBjon(0,K2,K2, 0, 0, 0,K2). (196)

Apžiūrėjus BBjon ǐsraǐska̧ (172) matyti, kad K2 gali i̧gyti tiktai lygines reikšmes. Rikiavima̧

aprašo K2 = 2 ir aukštesni nariai. Todėl (196) galima perrašyti:

dσ(α1J1 → α1J2ε)

dε
= σ0(α1J1 → α1J2ε)



1 +
∑

K2>0,lygin

AK2



 , (197)

kur

AK2
=

(2K2 + 1)BBjon(0,K2,K2, 0, 0, 0,K2)

BBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)
, (198)

σ0(α1J1 → α1J2ε) =
4π2kC

ε1(2J1 + 1)
BBjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0).

Panašiai ǐsvedama ir jono po poliarizuoto atomo jonizacijos rikiavimo ǐsraǐska. Šiuo atveju

diferencialini̧ skerspjūvi̧ galima užrašyti šitaip:

dσ(α1J1M1q̂ → α1J2ε)

dε
=

∑

K2,N2

∫

dΩ
∑

m

d2σK2N2
(α1J1M1q̂ → α2J2pm)

dΩdε
=

4π2kC

ε1
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×
∑

K2,N2,K1,N1,Kq,Nq

√

2K2 + 1BBjon(K1,K2,Kq, 0, 0, 0,K2)

[

K1 Kq K2

N1 Nq N2

]

×
√
4πYKqNq(q̂)T

∗K1

N1
(Ĵ1). (199)

Ši ǐsraǐska supaprastėja, kai koordinačiu̧ sistemos z aši̧ nukreipiame q kryptimi:

dσ(α1J1M1 → α1J2ε)

dε
=

4π2kC

ε1

∑

K2,K1,Kq,N

√

2K2 + 1BBjon(K1,K2,Kq, 0, 0, 0,K2)

×
[

K1 Kq K2

N 0 N

]

[

(2Kq + 1)4π

2J1 + 1

]1/2

(−1)J1−M1

[

J1 J1 K1

M1 −M1 0

]

Y ∗
K1N (Ĵ1)

=
4π2kC

ε1

∑

K2

AK2
(Ĵ1), (200)

kur

AK2
(Ĵ1) =

∑

K1,Kq,N

BBjon(K1,K2,Kq, 0, 0, 0,K2)(−1)J1−M1Y ∗
K1N (Ĵ1)

×
[

J1 J1 K1

M1 −M1 0

] [

K1 Kq K2

N 0 N

]

[

(2K1 + 1)(2Kq + 1)4π

2J1 + 1

]1/2

(201)

yra jonizuoto atomo rikiavimo parametras, priklausantis nuo atomo poliarizacijos.
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5 Elektronais ir fotonais sužadintu̧ atomu̧ spinduliuotė

5.1 Elektronais sužadintu̧ atomu̧ elektromagnetinė spinduliuotė.

Nagrinėsime dvieju̧ stadiju̧ procesa̧ , kai atomas sužadinamas elektronais ir registruojama spin-

duliuotė, kuri dar vadinama fluorescencija. Kadangi elektronu̧ pluoštelis pasižymi ašine simetrija,

sužadintu̧ atomu̧ būsena būna ǐsrikiuota. Dėl šio rikiavimo fluorescencijos spinduliuotė būna

poliarizuota, ir ji ǐsspinduliuojama asimetrǐskai.

Fluorescencijos spinduliuotės ǐs Li, Na, K, Rb ir Cs atomu̧ poliarizacija̧ po np elektrono

sužadinimo i̧ (n+1)s2 lygmenis sutrikdytu̧ bangu̧ artinyje apskaičiavo Pantangiwar ir Sriwastava

[147] 1987 metais. Theodosiou [146] ir Grum-Grzhimailo ir kt. [143] teorǐskai tyrė tu̧ pačiu̧

būsenu̧ rikiavima̧ atitinkamai Na, K, Rb ir Cs ir Na atomams.

Nagrinėjama̧ procesa̧ galima užrašyti šitaip:

A(α0J0M0) + e(p1m1) → A∗(α1J1M1) + e(p2m2) → A(α2J2M2) + e(p2m2) + hν(ǫ̂qk01). (1)

Kadangi tarpinė sužadinto atomo būsena nematuojama, šio proceso diferencialini̧ skerspjūvi̧

dvieju̧ stadiju̧ artinyje pagal 2.1.4 skirsnio metodika̧ galima užrašyti šitaip:

d2σ(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2 → α2J2M2ǫ̂qk01)

dΩedΩf
=

=
∑

K1N1

dσexK1N1
(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2)

dΩe

dWK1N1
(α1J1 → α2J2M2ǫ̂qk01)

dΩf
. (2)

Čia dΩe ir dΩf žymi atitinkamai ǐssklaidyto elektrono ir fluorescencijos fotono erdvinius kampus,

o pati ǐsraǐska (2) yra dvieju̧ stadiju̧ proceso skerspjūvio skleidimas multipoliais pagal sužadinto

atomo neregistruojamas tarpines būsenas. Atomo sužadinimo diferencialinio skerspjūvio multi-

polio dσex/dΩe ǐsraǐska yra (4.51) sutrikdytu̧ bangu̧ artinyje ir (4.86) – Borno artinyje, o flu-

orescencijos diferencialinės tikimybės atskiro multipolinio skleidimo nari̧ aprašo (3.7) formulė.

Kadangi (1) proceso diferencialinio skerspjūvio bendroji ǐsraǐska bus naudojama atskiriems po-

liarizacijos atvejams aprašyti, patogumo dėlei jas perrašome, suvienodindami žymėjimus:

dσK1N1
(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2)

dΩ

= 4πC[2K1 + 1]1/2
∑

K,K0,K
′
0,Kλ1,Ks1

K ′
1,Kλ2,Ks2

Bex(K0,K
′
0,K1,K

′
1,Kλ1,Ks1,Kλ2,Ks2,K)
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×
∑

N0, N
′
0, Nλ1, Ns1

N ′
1, Nλ2, Ns2, N

[

Kλ1 Ks1 K ′
0

Nλ1 Ns1 N ′
0

] [

K0 K ′
0 K

N0 N ′
0 N

] [

K1 K ′
1 K

N1 N ′
1 N

]

×
[

Kλ2 Ks2 K ′
1

Nλ2 Ns2 N ′
1

]

Y ∗
Kλ1Nλ1

(p̂1) YKλ2Nλ2
(p̂2) T

∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0) T ∗Ks1

Ns1
(s, s,m0|ŝ)

×TKs2

Ns2
(s, s,m1|ŝ) (3)

sutrikdytu̧ bangu̧ artinyje ir

dσK1N1
(α0J0M0q → α1J1)

dΩq
=

4k2
k1q4

∑

K0,Kt

BexB(K0,Kt,K1)
1√

2K1 + 1

∑

N0,Nt

[

K0 Kt K1

N0 Nt N1

]

T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0)

√
4πY ∗

KtNt
(q̂) (4)

Borno artinyje. Spontaninio radiacinio šuolio tkimybės multipolionio skleidinio atskiras narys

yra:
dW r

K1N1
(α1J1 → α2J2M2ǫ̂qk01)

dΩ2
=

1

2π

∑

K ′

r,K2,k1,k′1

A(K1,K
′
r,K2, k1, k

′
1)

×
∑

N ′

r ,N2

[

K1 K ′
r K2

N1 N ′
r N2

]

TK2

N2
(J2, J2,M2|Ĵ2) T ∗K ′

r

N ′

r
(k1, k

′
1, q|k̂01). (5)

Parametro Bex(K0,K
′
0,K1,K

′
1,Kλ1,Ks1,Kλ2,Ks2,K) yra (4.50), parametro BexB(K0,Kt,K1)

– (4.89) o A(K1,K
′
r,K2, k1, k

′
1) – (3.8) ǐsraǐskos. Dvieju̧ stadiju̧ proceso (1) diferencialinio sker-

spjūvio (2) ǐsraǐska aprašo visu̧ procese dalyvaujančiu̧ daleliu̧ poliarizacija̧ ir reakcijos produktu̧

kampini̧ pasiskirstyma̧. Ji yra labai bendra. Paprastai eksperimente dalis, o kartais ir visos

dalelės būna nepoliarizuotos. Tiems atvejams aprašyti galima taikyti paprastesnes formules,

kurias lengvai galima surasti ǐs bendrosios formulės.

5.1.1 Atskiri atvejai sutrikdytu̧ bangu̧ artinyje.

Pradžioje surasime pačio paprasčiausio proceso, t.y. fluorescencijos, ǐsspinduliuotos po nepoliar-

izuoto atomo sužadinimo nepoliarizuotais elektronais, pilnutinȩ tikimybȩ , kai ǐssklaidyti elek-

tronai bei fluorescencijos poliarizacija neregistruojami. Paprastai matuojamas fluorescencijos

intensyvumas magǐskuoju kampu (54o 44′). Šiuo atveju reikia (2) ǐsraǐska̧ vidurkinti atomo ir

žadinančio elektrono sukinio būsenu̧ atžvilgiu, sumuoti pagal atomo galinės būsenos ir ǐssklaidyto

elektrono sukinio projekcijas bei integruoti elektrono ir ǐsspinduliuoto fotono kampais:

σ(α0J0 → α1J1 → α2J2) =
1

2(2J0 + 1)
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×
∫

dΩe

∫

dΩf
∑

M0,M2,q,m1,m2

d2σ(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2 → α2J2M2ǫ̂qk01)

dΩedΩf
=

=
4πC

2(2J0 + 1)
Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)

∑

k

2

2k + 1
A(0, 0, 0, k, k)

= σex(α0J0 → α1J1)W (α1J1 → α2J2), (6)

kur σex(α0J0 → α1J1) – atomo sužadinimo elektronais pilnutinis skerspjūvis (4.52), oW (α1J1 →
α2J2) – radiacinio šuolio tarp α1J1 ir α2J2 lygmenu̧ pilnutinė tikimybė (3.10).

Fluorescencijos spinduliuotės kampiniam pasiskirstymui dipoliniame artinyje (k1 = k′1 = 1,

q = ±1) po nepoliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo nepoliarizuotais elektronais, kai ǐssklaidyto elek-

trono ir atomo galinė būsenos neregistruojamos, aprašyti gaunama šitokia diferencialinio sker-

spjūvio formulė:

σ(α0J0 → α1J1 → α2J2k01) =
1

2(2J0 + 1)

×
∫

dΩe
∑

M0,M2,q,m1,m2

d2σ(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2 → α2J2M2ǫ̂qk01)

dΩedΩf
=

=
σ(α0J0 → α1J1 → α2J2)

4π
[1 + β P2(cos θ)] . (7)

Čia laboratorinės koordinačiu̧ sistemos z ašis sutapatinta su žadinančio elektrono kryptimi, o

spinduliuotės registracijos kampas θ matuojamas nuo z ašies. (7) formulėje β yra fluorescencijos

spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras

β = A2α, (8)

kur A2 – sužadinto atomo rikiavimo parametras (4.69), o α apibrėžtas (3.21) formule.

Žinant asimetrijos parametra̧ β, galima lengvai surasti ir fluorescencijos spinduliuotės poliarizacija̧ ,

kuri apibrėžiama (3.23)–(3.26) formulėmis.

Diferencialinio skerspjūvio, aprašančio elektrono ir fluorescencijos fotono kampines koreliacijas

po nepoliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo nepoliarizuotais elektronais, formulei surasti reikia (2)

ǐsraǐska̧ vidurkinti atomo ir elektrono sukinio būsenu̧ , sumuoti atomo galinės ir ǐssklaidyto elek-

trono sukinio būsenu̧ bei fluorescencijos poliarizacijos atžvilgiu. Gauname, kad K0 = Ks1 =

Ks2 = K2 = 0, Kλ2 = K ′
1, Kλ1 = K ′

0 = K ir K1 = K ′
r, ir užrašome šia̧ ǐsraǐska̧ :

σ(α0J0p1 → α1J1p2 → α2J2k01)

dΩedΩf
=

1

2(2J0 + 1)

×
∑

M0,M2,q,m1,m2

d2σ(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2 → α2J2M2ǫ̂qk01)

dΩedΩf
=

4C

2J0 + 1
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×
∑

K1,Kλ1
,Kλ2

,K ′,k1,k′1

[2K1 + 1]1/2Bex(0,Kλ1 ,K1,Kλ2 ,Kλ1, 0,Kλ2, 0,Kλ1)A(K1,K1, 0, k1, k
′
1)

×
[

4π

2k1 + 1

]1/2

(−1)k1−1

[

k1 k′1 K1

1 −1 0

]

∑

N1,Nλ1
,Nλ2

,N ′

[

K1 K ′ Kλ1

N1 N ′ Nλ1

] [

K1 Kλ2 Kλ1

N1 Nλ2 Nλ1

]

×Y ∗
K1N1

(k̂01)Y
∗
Kλ1

Nλ1
(p̂1)YKλ2

Nλ2
(p̂2). (9)

Sutapatinus laboratorinės koordinačiu̧ sistemos z aši̧ su žadinančio elektrono kryptimi, gau-

nama, kad Nλ1 = 0, nes p1 kampai lygūs nuliui. I̧ rašius i̧ (9) YKλ1
Nλ1

(0, 0) ǐsraǐska̧ ir apsiribojus

dipoliniu artiniu, gaunama paprastesnė formulė:

d2σ(α0J0 → α1J1p2 → α2J2k01)

dΩedΩf
=

4C

(2J0 + 1)[2π]1/2

∑

K1,Kλ1
,Kλ2

,K ′

(2K1 + 1)

×Bex(0,Kλ1 ,K1,Kλ2 ,Kλ1, 0,Kλ2, 0,Kλ1)A(K1,K1, 0, k1, k
′
1)

×
[

1 1 K1

1 −1 0

]

∑

N1

[

K1 K ′ Kλ1

N1 −N1 0

] [

K1 Kλ2 Kλ1

N1 −N1 0

]

Y ∗
K1N1

(k̂01)YKλ2
−N1

(p̂2). (10)

Fluorescencijos spinduliuotės magnetinis dichroizmas – tai spinduliavimo tikimybės priklau-

somybė nuo atomu̧ poliarizacijos. Jos ǐsraǐska surandama (2) integruojant ǐssklaidytu̧ elektronu̧

kampu̧ atžvilgiu, sumuojant atomo galinės būsenos ir ǐssklaidyto elektrono sukinio projekciju̧

atžvilgiu ir vidurkinant žadinančio elektrono sukinio būsenu̧ atžvilgiu. Sutapatinus koordinačiu̧

sistemos z aši̧ su žadinančio elektrono judėjimo kryptimi gauname, kad Ks1 = Ks2 = K2 =

K ′
1 = 0, Kλ1 = K ′

0, K1 = K = K ′
r, Nλ1 = 0 ir

dσ(α0J0M0 → α1J1 → α2J2k01)

dΩf

=
1

2

∫

dΩe

∫

∑

M2,m1,m2

d2σ(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2 → α2J2M2ǫ̂qk01)

dΩedΩf

= 2π
∑

Kλ1,K0,K1,N0

[

K0 Kλ1 K1

N0 0 N0

]

√

2Kλ1 + 1Bex(K0,Kλ1,K1, 0,Kλ1, 0, 0, 0,Kλ1)

×T ∗K0

N0
(J0, J0,M0|Ĵ0)





1

2π
(−1)K1−N1

1

[2K1 + 1]1/2

∑

k,k′

A(K1,K1, 0, k, k
′)T ∗K1

N1
(k, k′, q|k̂0)



 .

(11)

Šia̧ ǐsraǐska̧ suintegravus visais kampais, spinduliuotės ǐs atomu̧ , sužadintu̧ elektronais,

tikimybė atrodo šitaip:

σ(α0J0M0 → α1J1 → α2J2) =

∫

dΩf
dσ(α0J0M0 → α1J1 → α2J2M2)

dΩf

=W (α1J1 → α2J2)(2πC)
∑

K0

(−1)J0−M0+K0

[

2K0 + 1

2J0 + 1

]1/2

Bex(K0,K0,K0, 0,K0, 0, 0, 0,K0)
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×
[

J0 J0 K0

M0 −M0 0

]

PK0
(cos θA) (12)

Čia K0 = Kλ1. Matome, kad dichroizma̧ lemia pirmasis procesas. Kampas θA matuojamas nuo

žadinančio elektrono judėjimo krypties.

5.1.2 Atskiri atvejai Borno artinyje.

Proceso (1) pilnutinio skerspjūvio Borno artinyje ǐsraǐskai surasti reikia (2) formulȩ , i̧ kuria̧

i̧ rašomos (4) ir (5) ǐsraǐskos, vidurkinti atomo pradinės ir sumuoti galinės būsenu̧ projekciju̧ M0

ir M2 atžvilgiu, integruoti ǐssklaidyto elektrono ir fluorescencijos spinduliuotės kampu̧ atžvilgiu:

σ(α0J0 → α1J1 → α2J2) =
1

2J0 + 1

∫

dΩq

∫

dΩ2

∑

M0,M2

d2σ(α0J0M0 → α1J1q → α2J2M2k01)

dΩqdΩ2

= σ(α0J0 → α1J1)W (α1J1 → α2J2). (13)

Čia σ(α0J0 → α1J1) – pilnutinis atomu̧ sužadinimo elektronais skerspjūvis (4.97), o W (α1J1 →
α2J2) – sužadinto atomo spontaninio šuolio pilnutinė tikimybė (3.10).

Fluorescencijos spinduliuotės ǐs nepoliarizuotais elektronais sužadintu̧ nepoliarizuotu̧ atomu̧ ,

kai ǐssklaidyti elektronai ir atomai galinėje būsenoje neregistruojami, kampinio pasiskirstymo asimetrija̧

aprašančia̧ formulȩ galima užrašyti šitaip:

dσ(α0J0 → α1J1 → α2J2k01)

dΩ2
=

1

2J0 + 1

∫

dΩq

∫

∑

M0,M2

d2σ(α0J0M0 → α1J1q → α2J2M2k01)

dΩqdΩ2

=
σ(α0J0 → α1J1 → α2J2)

4π
[1 + βP2(cos θ)] , (14)

kur

β = A2α. (15)

Čia A2 – sužadinto atomo rikiavimo parametras (4.107), o α ǐsraǐska priklauso nuo fluores-

cencijos spinduliuotės poliarizacijos. Kai spinduliuotė poliarizuota tiesǐskai, α yra (3.20), o

nepoliarizuotos ir apskritimǐskai poliarizuotos spinduliuotės atveju – (3.21) formulės.

Jeigu atomo pradinė būsena poliarizuota, tuomet fluorescencijos kampini̧ pasiskirstyma̧

aprašantis skerspjūvis i̧gyja šitokia̧ ǐsraǐska̧ :

dσ(α0J0M0 → α1J1 → α2J2k01)

dΩ2
=

∫

dΩq

∫

∑

M2

d2σ(α0J0M0 → α1J1q → α2J2M2k01)

dΩqdΩ2

=
4π

ε0

∑

K,N,k1,k′1

∫ qmax

qmin

dq

q3
BexB(K, 0,K)TKN (J0, J0,M0|Ĵ0)

1

2π
A(K,K, 0, k1 , k

′
1)T

K
−N (k1, k

′
1, λ|k̂01)
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=
2

ε0

∑

K,N,k1,k′1

BexB(K)A(K,K, 0, k1 , k
′
1)(−1)J0−M0+k′1−λ

4π

[(2J0 + 1)(2k1 + 1)]1/2

×
[

J0 J0 K

M0 −M0 0

] [

k1 k′1 K

λ −λ 0

]

YKN(θA, φA)YK−N (θ2, φ2). (16)

Atomo pilnutini̧ judėjimo kiekio momenta̧ nukreipus sklaidomojo elektrono kryptimi (θA =

φA = 0, N = 0, M0 = J0), (16) pereina i̧ šitokia̧ formulȩ :

dσ(α0J0M0 → α1J1 → α2J2k01)

dΩ2
=

2π

ε0

∑

K,k1,k′1

BexB(K)A(K,K, 0, k1 , k
′
1)(−1)k

′

1
−λ

× 2K + 1

[(2J0 + 1)(2k1 + 1)]1/2

[

J0 J0 K

J0 −J0 0

] [

k1 k′1 K

λ −λ 0

]

PK(cos θ2). (17)

Užrašysime fluorescencijos spinduliuotės dipoliniame artinyje magnetinio dichroizmo laipsnio

ǐsraǐska̧ :

∆ =
∆1

∆2
, (18)

kur

∆1 = 3BexB(1)A(1, 1, 0, 1, 1)

[

J0 J0 1

J0 −J0 0

] [

1 1 1

1 −1 0

]

P1(cos θ2), (19)

∆2 = 3BexB(0)A(0, 0, 0, 1, 1)
1

[3(2J0 + 1)]1/2

+5BexB(2)A(2, 2, 0, 1, 1)

[

J0 J0 2

J0 −J0 0

] [

1 1 2

1 −1 0

]

P2(cos θ2). (20)

Matome, kad fluorescencijos spinduliuotės dipoliniame artinyje kampinio pasiskirstymo ir

magnetinio dichroizmo atveju, ǐs visu̧ sužadinto atomo tarpinės būsenos multipoliu̧ duoda indėli̧

tiktai K = 0, 1, 2. Aukštesni multipoliai nepasireǐskia.

5.1.3 Programos ir taikymo pavyzdžiai.

5.1.1 ir 5.1.2 skyreliuose aprašytus parametrus skaičiuoja programos, kuriu̧ blokinės schemos

pavaizduotos 39 ir 40 pav. Sutrikdytu̧ bangu̧ artiniui skirta 39 pav., o Borno – 40 pav. pavaiz-

duota programa. Kadangi paprogramiu̧ pavadinimai ir paskirtis daugeliu atveju̧ sutampa, abi

programas aptarsime kartu. Ankstesniuose skyriuje aprašytu̧ paprogramiu̧ neaǐskinsime.

Paprogramė SIGMAT skaičiuoja pilnutini̧ sužadinimo skerspjūvi̧ pagal formules (4.52) ir

(4.97) atitinkamai sutrikdytu̧ bangu̧ ir Borno artiniuose.

Paprogramė ALIGN skaičiuoja sužadinto atomo rikiavimo parametrus AK pagal formules

(4.69) ir (4.107) atitinkamai sutrikdytu̧ bangu̧ ir Borno artiniuose.
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39 pav. Poliarizacijos parametru̧ skaičiavimo sutrikdytu̧ bangu̧ artinyje programos blokinė

schema

Paprogramė FLUOR skaičiuoja fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametrus

pagal formules (8) ir (15) atitinkamai sutrikdytu̧ bangu̧ ir Borno artiniuose.

Paprogramė KAMPIN skaičiuoja ǐssklaidyto elektrono kampinio pasiskirstymo asimetrijos

parametrus pagal formules (4.59) sutrikdytu̧ bangu̧ artinyje.

Paprogramė DICRO skaičiuoja poliarizuotu̧ atomu̧ sužadinimo nepoliarizuotais elektronais

pilnutinio skerspjūvio magnetinio dichroizmo laipsni̧ pagal formules (4.18) ir (4.100) atitinkamai

sutrikdytu̧ bangu̧ ir Borno artiniuose.

Paprogramė BEXB skaičiuoja dydžius Bex ir BexB pagal formules (4.50) ir (4.89) atitinkamai

sutrikdytu̧ bangu̧ ir Borno artiniuose.

Paprogramės ARGAMA ir COULGA skaičiuoja sklaidos kuloninȩ fazȩ (2.49), o TRIK nus-

tato, ar galioja trikampio sa̧ lyga.

Šios programos panaudotos H šuolio 1s→2p 2P3/2, Na šuolio 2p63s 2S1/2 →2p53s2 2P3/2 ir K

šuolio 3p64s 2S1/2 →3p54s2 2P3/2 rikiavimo ir fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos

parametrams apskaičiuoti. Ju̧ priklausomybė nuo žadinančio elektrono energijos pavaizduota

41-44 pav.

177



40 pav. Poliarizacijos parametru̧ skaičiavimo Borno artinyje programos blokinė schema

41 pav. Sužadintu̧ Na i̧ 2p53s2 2P3/2 ir K i̧ 3p54s2 2P3/2 būsena̧ rikiavimo parametras, ap-

skaičiuotas sutrikdytu̧ bangu̧ ir Borno artiniuose. Taškais pažymėtos experimentinės vertės,

paimtos ǐs [143] darbo.
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5.2 Autojonizacijos ir Auger elektronai ǐs elektronais sužadintu̧ atomu̧

Dvieju̧ stadiju̧ artinyje Auger elektronu̧ ǐsspinduliavimo propesa̧ po atomu̧ sužadinimo elek-

tronais galima užrašyti šitaip:

A(α0J0M0)+e
−(p0,m0) → A(α1J1M1)+e

−(p1,m1) → A+(α2J2M2)+e
−(pA,mA)+e

−(p2,m2).

(21)

Čia p0,m0 ir p1,m1 yra žadinančio ir ǐssklaidyto elektrono judėjimo kiekiai ir ju̧ sukinio pro-

jekcijos. Atitinkami Auger elektrono parametrai pažymėti A raide.

Kadangi sužadinto atomo pilnutinio judėjimo kiekio momento projekcija nematuojams, (21)

proceso skerspjūvi̧ dvieju̧ stadiju̧ artinyje pagal 2.1.4 skirsnio metodika̧ galima užrašyti tarpinės

būsenos skleidinio multipoliais pavidalu:

d2σ(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2 → α2J2M2pAmA)

dΩedΩA
=

=
∑

K1N1

dσexK1N1
(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2)

dΩe

dWA
K1N1

(α1J1 → α2J2M2pA)

dΩA
. (22)

Čia pirmasis narys aprašo atomo sužadinima̧ elektronais. Jo ǐsraǐska priklauso nuo to, ar bus

naudojamas Borno (4.86), ar ǐskraipytu̧ bangu̧ artinys (4.51). Antrasis narys aprašo Auger ar

autojonizacijos elektronu̧ ǐsspinduliavimo tikimybȩ , užrašoma̧ (3.52) ir (3.3.2.1) formulėmis.

(21) formulė yra bendra ir aprašo daleliu̧ poliarizacijos, kampinio pasiskirstymo bei kampinės

koreliacijos tarp ǐssklaidyto ir Auger elektronu̧ atveji̧ . Iš jos galima ǐsvesti daug formuliu̧ , tin-

kančiu̧ paprasteniems arvejams. Pats paprasčiausias atvejis yra nepoliarizuoto atomo sužadinimas

nepoliarizuotas elektronais, kai ǐssklaidytas ir Auger elekytronai neregistruojami. Pilnutinė tokio

proceso tikimybė yra:

σ(α0J0 → α1J1 → α2J2) =
1

2(2J0 + 1)

×
∫

dΩe

∫

dΩA
∑

M0,M2,m1,m2,mA

d2σ(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2 → α2J2M2pAmA)

dΩedΩA
=

=
4πC

2(2J0 + 1)
Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)4πAA(0, 0, 0, 0, 0)

= σex(α0J0 → α1J1)W
A(α1J1 → α2J2), (23)

kur WA(α1J1 → α2J2) yra autojoziacijos tikimybė. I̧ rašȩ AA(0, 0, 0, 0, 0) ǐsraǐska̧ (3.52), gau-

name gerai paži̧ stama̧ autojonizacijos tikimybės formulȩ :

WA(α1J1 → α2J2) = 2π
∑

λ1,j1

|〈α2J2||H||α1J1〉|2. (24)
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Auger elektronu̧ ǐs sužadintu̧ elektronais nepoliarizuotu̧ atomu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ ǐskraipytu̧

bangu̧ artinyje aprašo šitokia formulė:

dσ(α0J0 → α1J1 → α2J2pA)

dΩA

=
1

2(2J0 + 1)

∑

M0,M2,m1,m2,mA

∫

dΩe
d2σ(α0J0M0p1m1 → α1J1p2m2 → α2J2M2pAmA)

dΩedΩA

=
(4π)2

2(2J0 + 1)ε1

∑

K,N

Bex(0,K,K, 0,K, 0, 0, 0,K)Aa(K, 0,K, 0,K)Y ∗
KN (p̂1) YKN(p̂A). (25)

Kai Auger elektrono kampas matuojamas nuo žadinančio elektrono krypties, Auger elektronu̧

ǐs sužadintu̧ elektronais nepoliarizuotu̧ atomu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧ aprašanti̧ skerpjūvi̧ gal-

ima užrašyti šitokiu pavidalu:

dσ(α0J0 → α1J1 → α2J2pA)

dΩA
= σ(α0J0 → α1J1 → α2J2)

[

1 +
∑

K>0

βK PK(cos θa)

]

, (26)

kur

βK = AKα
A
K . (27)

Čia

AK =
(2K + 1)Bex(0,K,K, 0,K, 0, 0, 0,K)

Bex(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) (28)

yra nepoliarizuotais elektronais sužadinto nepoliarizuoto atomo rikiavimo parametras, o

αAK =
(2K + 1)Aa(K, 0,K, 0,K)

Aa(0, 0, 0, 0, 0)
(29)

vadinamas Auger elektronu̧ kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametru.

5.3 Rezonansinė fotonu̧ sklaida

Atomai fotonus gali sklaidyti tampriai ir netampriai. Pirmuoju atveju turime Relėjaus, o

antruoju – Komptono ir rezonansinȩ fotonu̧ sklaida̧ [174]. Relėjau ir komptono pilnutinius

ir difrencialinius sklaidos skerspjūvius i̧vairiems atomams ir jonams taip pat skaičiavo Kupli-

auskienė ir kt. [175, 176]. Kai fotono energija artima energiju̧ skirtumui tarp atomo kokiu̧ nors

diskretiniu̧ būsenu̧ , atomas sugeria fotona̧ ir pereina i̧ sužadinta̧ būsena̧ . Kadangi jo naujoji

būsena nėra stabili, po kurio laiko, jis pereina i̧ žemesnȩ būsena̧ , ǐsspinduliuodamas ilgesnio ar

trumpesnio, jei atomo pradinė būsena buvo sužadinta, bangos ilgio fotona̧ . Pastarasis procesas

vadinamas rezonansine nekoherentine sklaida.
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Poliarizacijos pasireǐskima̧ , tiriant gama spinduliuotės pernaša̧ medžiagoje, tyrė Fernadez

ir kt. [177]. Dalinai poliarizuotos šviesos sklaida̧ orientuotais ir ǐsrikiuotais atomais tyrė

Agre [178, 179], naudodamas tankio matricos formalizma̧. Khoperskii ir kt. [180] nagrinėjo,

kaip pasikeičia nepoliarizuotais atomais nekoherentǐskai ǐssklaidytos nepoliarizuotos Rentgeno

spinduliuotės diferencialinis skerspjūvis, kai atsižvelgiama i̧ Auger elektronu̧ ǐsspinduliavimo

galimybȩ .

Rezonansinės fotonu̧ sklaidos atomais procesa̧ galima užrašyti šitaip:

hν(ǫ̂qk1) +A(α1J1M1) → A(α2J2) → A(α3J3M3) + hν(ǫ̂q′k2). (30)

Ši̧ procesa̧ nagrinėsime dvieju̧ stadiju̧ artinyje. Pagal 2.1.4 skirsnio metodika̧ (30) proceso

diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧ galima užrašyti šitaip:

dσ(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2 → α3J3M3ǫ̂q′k2)

dΩ

=
∑

K2,N2

WK2,N2
(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2)

dWK2,N2
(α2J2 → α3J3M3ǫ̂q′k2)

dΩ
. (31)

Pirmojo (31) narioWK2,N2
(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2) ǐsraǐska yra (2.27), o antrojo nario – (3.7). Tai

– pati bendriausia formulė, aprašanti atveji̧ , kai atomas ir fotonas pradinėje būsenoje yra poliar-

izuoti, o detektorius jautrus atomo ir fotono galinėje būsenoje poliarizacijai. Labai dažnai atomai

būna nepoliarizuoti, o detektoriai nejautrūs atomo ar fotono poliarizacijai. Tokiais atvejais pato-

giau naudoti formules, aprašančias konkretaus eksperimento sa̧ lygas. Surasime paprastesnes

ǐsraǐskas atskiriems poliarizacijos atvejams. Formuliu̧ ǐsvedimui palengvinti ir žymėjimams su-

vienodinti perrašysime (2.27) ir (3.7) formules:

WK2N2
(α1J1M1ǫ̂qk0 → α2J2) = 2π2

∑

K1,Kr,k,k′

√

2K2 + 1Br(K1,Kr,K2, k, k
′)

×
∑

N1,Nr,q

[

K1 Kr K2

N1 Nr N2

]

T ∗K1

N1
(J1, J1,M1|Ĵ1)T ∗Kr

Nr
(k, k′, q|k̂0), (32)

Br(K1,Kr,K2, k, k
′) = (α2J2||Q(k)||α1J1)(α2J2||Q(k′)||α1J1)

∗















J1 K1 J1

k Kr k′

J2 K2 J2















[(2J1 + 1)(2J2 + 1)(2k + 1)(2K2 + 1)]1/2. (33)

dW r
K2N2

(α2J2 → α3J3M3ǫ̂q2k02)

dΩ
=

1

2π

∑

K ′

r,K3,k2,k′2

A(K2,K
′
r,K3, k2, k

′
2)

×
∑

N ′

r ,N3

[

K2 K ′
r K3

N2 N ′
r N3

]

TK3

N3
(J3, J3,M3|Ĵ3) T ∗K ′

r

N ′

r
(k2, k

′
2, q2|k̂02), (34)
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A(K2,K
′
r,K3, k1, k

′
2) = (α3J3||Q(k2)||α2J2)(α3J3||Q(k′

2
)||α2J2)

∗

×
[

(2K2 + 1)(2J3 + 1)(2k2 + 1)

(2J2 + 1)(2K3 + 1)

]1/2















J2 K2 J2

k2 K ′
r k′2

J3 K3 J3















. (35)

Reikia atkreipti dėmesi̧ , kad fotono energija submatricinio elemento (α′J ′||Q(k)||αJ) ǐsraǐskoje

sugerties atveju yra Ek−1/2, o spontaninės emisijos – Ek+1/2.

Nepoliarizuotu̧ fotonu̧ rezonansinės sklaidos nepoliarizuotais atomais, kai detektorius nejautrus

ǐssklaidytu̧ fotonu̧ poliarizacijai, skerpsjūvio ǐsraǐska yra:

σ(α1J1 → α2J2 → α3J3) =
1

2J1 + 1

∑

M1,M3,q,q′

∫

dΩ
dσ(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2 → α3J3M3ǫ̂q′k2)

dΩ

=
2π2

2J1 + 1

∑

k

1

2k + 1
Br(0, 0, 0, k, k)

∑

k2

2

2k2 + 1
Ar(0, 0, 0, k2 , k2)

=W abs(α1J1 → α2J2) ·W em(α2J2 → α3J3). (36)

čiaW abs(α1J1 → α2J2) žymi absorbcijos, oW em(α2J2 → α3J3) – spontaninės emisijos tikimybes.

Rezonansǐskai ǐssklaidytos spinduliuotės nepoliarizuotais atomais kampini̧ pasiskirstyma̧ apra-

šanti skerpjūvio formulė gaunama sumuojant (31) atomo galinės ir vidurkinat pradinės būsenu̧

atžvilgiu:

dσ(α1J1ǫ̂qk1 → α2J2 → α3J3ǫ̂q′k2)

dΩ
=

1

2J1 + 1

∑

M1,M3

dσ(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2 → α3J3M3ǫ̂q′k2)

dΩ
.

(37)

Sumavimo rezultatas yra K1 = N1 = K3 = N3 = 0. I̧ rašome šias reikšmes i̧ atskirus (31) narius

ir gauname ǐsraǐskas:

WK2N2
(α1J1ǫ̂qk0 → α2J2) =

2π2

2J1 + 1

∑

Kr,Nr ,k,k′

Br(0,Kr,K2, k, k
′)[2K2 + 1]1/2

×
[

4π

2k + 1

]1/2

(−1)k
′−1

[

k k′ Kr

q −q 0

]

YKrNr(θ0, φ0)δ(K2,Kr)δ(N2, Nr), (38)

dW r
K2N2

(α2J2 → α3J3ǫ̂q2k02)

dΩ
=

1

2π

∑

K ′

r,N
′

r ,k2,k
′

2

A(K2,K
′
r, 0, k2, k

′
2)(−1)k

′

2
−1+K2−N2

×
[

4π

(2K2 + 1)(2k2 + 1)

]1/2
[

k2 k2 Kr

q′ −q′ 0

]

YK ′

r,N
′

r
(θ, φ)δ(K2,K

′
r)δ(N2, N

′
r). (39)

Matome, kad Kr = K2 = K ′
r ir Nr = N2 = −N ′

r. Parinkȩ laboratorinȩ z aši̧ , sutampančia̧ su

sklaidomos spinduliuotės kryptimi (θ0 = φ0 = 0), galime užrašyti galutinȩ rezonansinės sklaidos

skerspjūvio ǐsraǐska̧ :
dσ(α1J1ǫ̂q → α2J2 → α3J3ǫ̂q′k2)

dΩ
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=
∑

Kr





2π2

2J1 + 1

∑

k,k′

[

2Kr + 1

2k + 1

]1/2

Br(0,Kr ,Kr, k, k
′)(−1)k

′−q

[

k k′ Kr

q −q 0

]





×




∑

k2,k′2

1

2π
√
2k2 + 1

A(Kr,Kr, 0, k2, k
′
2)(−1)k

′

2
−q′+Kr

[

k2 k2 Kr

q′ −q′ 0

]



PKr cos(θ)

=
σ(α1J1 → α2J2 → α3J3)

4π



1 +
∑

Kr>0

βKrPKr cos(θ)



 . (40)

Čia

βK = AK αK , (41)

kur

AK =

∑

k,k′

[

2K+1
2k+1

]1/2
Br(0,K,K, k, k′)(−1)k

′−q

[

k k′ Kr

q −q 0

]

∑

k(−1)k−q 1
2k+1B

r(0, 0, 0, k, k)
, (42)

aprašo spinduliuote sužadintu̧ atomu̧ poliarizacija̧ . Kai K yra nelyginis, turime orientacija̧ , o

kai K yra lyginis, – rikiavima̧. Antrasis parametras

αK =

∑

k2,k′2
(2J2 + 1)−1

[

1
2k2+1

]1/2
A(Kr,Kr, 0, k2, k

′
2)(−1)k

′

2
−q′+Kr

[

k2 k′2 Kr

q′ −q′ 0

]

∑

k2
1

2k2+1A(0, 0, 0, k2, k2)
(43)

aprašo ǐssklaidytos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrija̧ . Šios ǐsraǐskos supaprastėja,

kai spinduliuotė aprašoma dipoliniame artinyje. Tuomet k = k′ = 1, K = 0, 1, 2, o (42) ir (43)

pavirsta i̧

AK = (2K + 1)
√
3

[

1 1 K

q −q 0

]

Br(0,K,K, 1, 1)/Br (0, 0, 0, 1, 1), (44)

αK = (2J2 + 1)
√
3(−1)K

[

1 1 K

q′ −q′ 0

]

A(K,K, 0, 1, 1)/A(0, 0, 0, 1, 1). (45)

Konkrečioms K reikšmėms apskritiminės poliarizacijos spinduliuotės atveju (44) ir (45) yra:

A1 =
3
√
3√
2

Br(0, 1, 1, 1, 1)/Br (0, 0, 0, 1, 1), (46)

α1 = −
√

3/2(2J2 + 1)−1 A(1, 1, 0, 1, 1)/A(0, 0, 0, 1, 1), (47)

A2 = 5
√

1/2) Br(0, 2, 2, 1, 1)/Br (0, 0, 0, 1, 1), (48)

α2 =
√

1/2(2J2 + 1) A(2, 2, 0, 1, 1)/A(0, 0, 0, 1, 1). (49)

Tuo atveju, kai sklaidoma nepoliarizuota spinduliuotė, ji vaizduojama lygiu̧ daliu̧ kairinės

ir dešininės apskritiminės poliarizacijos spinduliuočiu̧ suma. Iš čia seka, kad K gali i̧gyti tiktai
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lygines reikšmes, t.y. sužadinti atomai gali būti tiktai ǐsrikiuoti. Taigi sklaidomos nepliarizuotos

dipolinės spinduliuotės atveju ǐssklaidytos spinduliuotės kampiniam pasiskirstymui tinka (48)

ir (49) formulės. Iš ju̧ matyti, kad ǐssklaidyta spinduliuotė bus poliarizuota, o jos kampinis

pasiskirstymas bus asimetrinis.

Kai atomas sužadinamas i̧ būsena̧ su vakansija vidiniuose sluoksniuose, i̧ žemesnȩ būsena̧ jis

gali pereiti ǐsspinduliuodamas Auger elektrona̧ . Skaičiuojant fotonu̧ rezonansinės nekoherentinės

sklaidos skerspjūvi̧ , šio proceso poveikis gali būti žymus, todėl i̧ ji̧ reikia atsižvelgti [180].

5.4 Autojonizacijos ir Auger elektronai ǐs atomu̧, sužadintu̧ spinduliuote

Kai spinduliuotė sužadina elektrona̧ ǐs vidiniu̧ sluoksniu̧ , atomas gali pereiti i̧ žemesnȩ būsena̧

ne tiktai ǐsspinduliuodamas fotona̧ , bet ir elektrona̧ :

hν(ǫ̂qk1) +A(α1J1M1) → A∗(α2J2) → A(α3J3M3) + e−(pm). (50)

Šio proceso pasekoje atsiranda jonas ir laisvas elektronas. Jeigu sužadinto atomo lygmens plotis

daug mažesnis už atstuma̧ tarp smulkiosios sandaros lygmenu̧ , (50) procesa̧ galima nagrinėti

dvieju̧ stadiju̧ artinyje. Tuomet pagal 2.1.4 skirsnio rekomendacijas, (50) skerspjūvi̧ galima

užrašyti tarpinės būsenos, kuri nėra stebima, skleidinio multipoliais pavidalu:

dσ(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2 → α3J3M3pm)

dΩ

=
∑

K2,N2

WK2N2
(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2)

dWA
K2N2

(α2J2 → α3J3M3pm)

dΩ
. (51)

(51) ǐsraǐskos pirmasis narys yra atomo sužadinimo spinduliuote tikimybė (32), o antrasis –

Auger šuolio diferencialinė tikimybė (3.52). Ja̧ perrašome, norėdami suvienodinti žymėjimus:

dWA
K2N2

(α2J2 → α3J3M3pm)

dΩ
=

∑

K,K3,Kλ,Ks

Aa(K2,K3,Kλ,Ks,K)
∑

N,N3,Nλ,Ns

[

Kλ Ks K

Nλ Ns N

]

×
[

K3 K K2

N3 N N2

]

TK3

N3
(J3, J3,M3|Ĵ3) TKs

Ns
(s, s,m|ŝ)

√
4πYKλNλ

(θ, φ), (52)

Aa(K2,K3,Kλ,Ks,K) =
1

2

∑

λ1,j1,λ2,j2

〈α3J3ελ1(j1)J2||H||α2J2〉〈α3J3ελ2(j2)J2||H||α2J2〉∗

× [(2λ1 + 1)(2λ2 + 1)(2J2 + 1)(2j1 + 1)(2j2 + 1)(2J3 + 1)(2s + 1)(2K + 1)]1/2

×















J2 j1 J2

J3 j2 J2

K3 K K2





























λ2 s j2

Kλ Ks K

λ1 s j1















(−1)λ2

[

λ1 λ2 Kλ

0 0 0

]

. (53)
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(51) ǐsraǐska aprašo atsižvelgimo i̧ visu̧ procese dalyvaujančiu̧ daleliu̧ poliarizacija̧ pati̧

bendriausia̧ atveji̧ . Dažniausiai eksperimente atomai ar spinduliuotė būna nepoliarizuoti, o

detektoriai nejautrūs elektrono sukinio ar jono pilnutinio judėjimo kiekio momento krypčiai.

Todėl reikalingos formulės, tinkančios paprastesniems poliarizacijos atvejams. Surasime jas.

Nepoliarizuoto atomo sužadinimo nepoliarizuota spinduliuote, kai elektronai ir jonai nereg-

istruojami, skerspjūvio ǐsraǐska̧ galima surasti sumuojant (51) jono ir Auger elektrono bei jo

sukinio būsenu̧ , vidurkinat atomo būsenu̧ ir integruojant elektrono kampu̧ atžvilgiu:

σ(α1J1 → α2J2 → α3J3) =
1

2J1 + 1

∑

M1,M3,q,m

∫

dΩ
dσ(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2M2 → α3J3M3pm)

dΩ

=
2π2

2J1 + 1

∑

k

1

2k + 1
Br(0, 0, 0, k, k)(4π)Aa(0, 0, 0, 0, 0)

=W abs(α1J1 → α2J2) ·WA(α2J2 → α3J3). (54)

Čia W abs(α1J1 → α2J2) yra fotono absorbcijos, o WA(α2J2 → α3J3) – Auger šuolio arba

autojonizacijos tikimybės.

Auger elektronu̧ ǐs sužadintu̧ spinduliuote nepoliarizuotu̧ atomu̧ kampini̧ pasiskirstyma̧

aprašo formulė:

dσ(α1J1 → α2J2 → α3J3p)

dΩ
=

1

2J1 + 1

∑

M1,M3,q,m

dσ(α1J1M1ǫ̂qk1 → α2J2M2 → α3J3M3pm)

dΩ

=
2π2

2J1 + 1

∑

Kr=lyg.





∑

k,k′

2Kr + 1

2k + 1
(−1)k

′−q

[

k k′ Kr

q −q 0

]

Br(0,Kr,Kr, k, k
′)





√

2Kr + 1

×Aa(Kr, 0,Kr , 0,Kr)PKr(cos θ) =
σ(α1J1 → α2J2 → α3J3)

4π



1 +
∑

Kr>0,lygin.

βKrPKr(cos θ)



 .

(55)

Čia i̧ (51) buvo i̧ rašyta K1 = K3 = K0 = 0, K = Kr = Kλ = Kr, o laboratorinė z ašis parinkta

lygiagreti spinduliuotės sklidimo krypčiai. Indėli̧ duoda tiktai lyginiai skleidimo būsenu̧ multi-

poliais nariai, nepriklausomai ar spinduliuotė poliarizuota tiesǐskai, ar apskritimǐskai, nes Auger

elektronams nelygūs nuliui tiktai Kλ lyginiai nariai. Auger elektronu̧ kampinio pasiskirstymo

asimetrijos parametras

βKr = AKr αKr , (56)

kur AKr yra sužadinto atomo rikiavimo parametras (2.35), o –

αKr =
√

2Kr + 1Aa(Kr, 0,Kr, 0,Kr)/Aa(0, 0, 0, 0, 0). (57)

Dipolinės spinduliuotės atveju Kr = 2.
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5.5 Jonizuotu̧ elektronais atomu̧ elektromagnetinė spinduliuotė

Dvieju̧ stadiju̧ artinyje nagrinėjamas poliarizuotais elektronais jonizuotu̧ poliarizuotu̧ atomu̧

elektromagnetinės spinduliuotės vyksmas. Sakysime, kad jonizuojantys elektronai nėra tiek lėti,

kad galima naudoti sutrikdytu̧ bangu̧ artini̧ . Ji̧ galima užrašyti šitaip:

A(α1J1M1) + e−(p0m0) → A+(α2J2M2) + e−(p2m2) + e−(p1m1)

→ A+(α3J3M3) + e−(p2m2) + e−(p1m1) + hν(k0q). (58)

Paprastai pirmojoje (58) vyksmo stadijoje jonizuoto atomo poliarizacijos būsena neregistruo-

jama, todėl pagal 2.1.4 skirsnio metodika̧ šiu̧ būsenu̧ atžvilgiu yra sumuojama. Daug patogiau

(58) vyksmo skerspjūvi̧ užrašyti tarpinės būsenos skleidiniu multipoliais

d4σjon(α1J1M1p0m0 → α2J2p1m1p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dε2dΩ1dΩ2dΩk0
=

=
∑

K2N2

d3σjonK2N2
(α1J1M1p0m0 → α2J2p1m1p2m2)

dε2dΩ1dΩ2

dW r
K2N2

(α2J2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dΩk0
. (59)

Čia dΩ1 ir dΩ2 žymi atitinkamai ǐssklaidyto ir atplėšto elektronu̧ , o dΩk0 – fluorescencijos fotono

erdvinius kampus, o pati ǐsraǐska (59) yra dvieju̧ stadiju̧ proceso skerspjūvio skleidimas multipo-

liais pagal jonizuoto atomo neregistruojamas tarpines būsenas. Atomo jonizacijos diferencialinio

skerspjūvio multipolio d3σjonK2N2
/dε2dΩ1dΩ2 ǐsraǐska sutrikdytu̧ bangu̧ artinyje yra

d3σjonK2N2
(α1J1M1p0m0 → α2J2p2m2p1m1)

dε2dΩ1dΩ2
= C2(4π)

3/2[2K2 + 1]1/2

×
∑

K,K0,K
′
0,Kλ0,Ks0,K

′,

K ′
1,K

′
2,Kλ1,Ks1,Kλ2,Ks2

Bjon(K0,K
′
0,K,Kλ0,Ks0,K2,K

′,Kλ1,Ks1,K
′
1,Kλ2,Ks2,K

′
2)

×
∑

N,N0, N
′
0, Nλ0, Ns0, N

′

N ′
1, N

′
2, Nλ1, Ns1, Nλ2, Ns2

[

Kλ0 Ks0 K ′
0

Nλ0 Ns0 N ′
0

] [

K0 K ′
0 K

N0 N ′
0 N

] [

K2 K ′ K

N2 N ′ N

]

×
[

K ′
2 K ′

1 K ′

N ′
2 N ′

1 N ′

] [

Kλ1 Ks1 K ′
1

Nλ1 Ns1 N ′
1

] [

Kλ2 Ks2 K ′
2

Nλ2 Ns2 N ′
2

]

Y ∗
Kλ0Nλ0

(p̂0) YKλ1Nλ1
(p̂1)

×YKλ2Nλ2
(p̂2) T

∗K0

N0
(J1, J1,M1|Ĵ1) T ∗Ks0

Ns0
(s, s,m0|ŝ)

×TKs1

Ns1
(s, s,m1|ŝ) TKs2

Ns2
(s, s,m2|ŝ). (60)

Fluorescencijos diferencialinės tikimybės atskiro multipolinio skleidimo nari̧ aprašo (3.7) formulė.
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Dažnai eksperimentuose tiriami nepoliarizuoti atomai, kurie jonizuojami nepoliarizuotais

elektronais, o ǐssklaidyto ir atplėšto elektronu̧ bei jonizuoto atomo poliarizacijos neregistruo-

jamos. Tuomet (60) ir (3.7) ǐsraǐskos supaprastėja, nes K0 = Ks0 = Ks1 = Ks2 = 0, Kλ0 =

K ′
0 = K, Kλ1 = K ′

1, Kλ2 = K ′
2:

d3σjonK2N2
(α1J1p0 → α2J2p2p1)

dε2dΩ1dΩ2
=
C2(4π)

3/2[2K2 + 1]1/2

2(2J1 + 1)

×
∑

Kλ0
,K ′,Kλ1

,Kλ2

Bjon(0,Kλ0 ,Kλ0 ,Kλ0 , 0,K2,K
′,Kλ1 , 0,Kλ1 ,Kλ2 , 0,Kλ2)

×
∑

Nλ0
,N ′,Nλ1

,Nλ2

[

K2 K ′
1 Kλ0

N2 N ′
1 Nλ0

] [

Kλ2 Kλ1 K ′

Nλ2 Nλ1 N ′

]

Y ∗
Kλ0

Nλ0
(p̂0) YKλ1

Nλ1
(p̂1)

×YKλ2
Nλ2

(p̂2), (61)

dW r
K2N2

(α2J2 → α3J3q̂k0)

dΩk0)
=

1

2π(2J2 + 1)

∑

k,k′

[

4π

(2k + 1)(2K2 + 1)

]1/2

×(−1)K2−N2+k′−q

[

k k′ K2

q −q 0

]

Ar(K2,K2, 0, k, k
′)YK2−N2

(k̂0). (62)

Kai N2 = 0,

dW r
K20

(α2J2 → α3J3q̂k0)

dΩk0)
=

1

2π(2J2 + 1)

∑

k,k′

(−1)K2+k′−q
[

1

2k + 1

]1/2

×
[

k k′ K2

q −q 0

]

Ar(K2,K2, 0, k, k
′)PK2

(cos θk0). (63)

Atskiriems atvejams nagrinėti patogu naudoti (61) ir (62) formules.

5.5.1 Nepoliarizuotu̧ atomu̧, jonizuotu̧ nepoliarizuotais elektronais, elektromag-

netinė spinduliuotė

Nepoliarizuotu̧ atomu̧ , jonizuotu̧ nepoliarizuotais elektronais fluorescencijos pilnutinis sker-

spjūvis, kai ǐssklaidyti ir atplėšti elektronai neregistruojami, turi šitoki̧ pavidala̧ :

σ(α1J1 → α2J2 → α3J3) =
1

2(2J1 + 1)

∫

dε2

∫

dΩ1

∫

dΩ2

×
∫

dΩk0
∑

M1,M3,m0,m1,m2

d4σ(α1J1M1p0m0 → α2J2p1m1p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dε2dΩ1dΩ2dΩk0

= σjon(α1J1 → α2J2)W
r(α2J2 → α3J3). (64)
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5.5.2 Nepoliarizuotu̧ atomu̧, jonizuotu̧ nepoliarizuotais elektronais, elektromag-

netinės spinduliuotės kampinis pasiskirstymas

Šiuo atveju patogu naudoti (61) ir (62) formules:

dσ(α1J1p0 → α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩk0
=

1

2(2J1 + 1)

×
∫

dε2

∫

dΩ1

∫

dΩ2

∑

M1,M3,m0,m1,m2

d4σ(α1J1M1p0m0 → α2J2p1m1p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dε2dΩ1dΩ2dΩk0

=
∑

K2,N2

σjonK2N2
(α1J1p0 → α2J2)

dW r
K2N2

(α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩk0
. (65)

Čia

σjonK2,N2
(α1J1p0 → α2J2) = (4π)2

C2[4π(2K2 + 1)]1/2

2(2J1 + 1)
Y ∗
K2N2

(p̂0)

×Bjon(0,K2,K2,K2, 0,K2, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0), (66)

o antrasis narys užrašomas (62) formule.

Pasirinkus z aši̧ lygiagrečiai p0 krypčiai, fluorescencijos spinduliuotės kampas matuojamas

nuo p0 krypties, o Y ∗
K2,N2

(0, 0) = [(2K2 + 1)/4π]1/2δ(N2, 0). Tuomet

σjonK20
(α1J1 → α2J2) = (4π)2

C2(2K2 + 1)

2(2J1 + 1)
Bjon(0,K2,K2,K2, 0,K2, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0), (67)

o fluorescencijos kampini̧ pasiskirstyma̧ aprašo (63) formulė. Belieka užrašyti nepoliarizuotu̧

atomu̧ , jonizuotu̧ nepoliarizuotais elektronais, elektromagnetinės spinduliuotės kampini̧ pasiskirstyma̧

aprašančio diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

dσ(α1J1 → α2J2 → α3J3k0)

dΩk0
=
σjon(α1J1 → α2J2)

(4π)2
W r(α2J2 → α3J3)

4π



1 +
∑

K2

βK2
PK2

(cos θ)



 ,

(68)

kur

βK2
= αK2

AK2
. (69)

Čia AK2
yra nepoliarizuotais elektronais jonizuoto nepoliarizuoto atomo rikiavimo parametras

AK2
=

(2K2 + 1)
∫

dε2Bjon(0,K2,K2,K2, 0,K2, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)
∫

dε2Bjon(0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0)
, (70)

αK2
– fluorescencijos kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras

αK2
=

∑

k,k′(−1)K2+k′−q
[

1
2k′+1

]1/2
[

k k′ K2

q −q 0

]

Ar(K2,K2, 0, k, k
′)

(−1)K2 1
2k+1Ar(0, 0, 0, k, k)

. (71)
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5.5.3 Kampinė koreliacija tarp fluorescencijos spinduliuotės ir atplėštojo elektrono

po nepoliarizuotu̧ atomu̧ jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

Šiuo atveju vienas ǐs galinės būsenos elektronu̧ neregistruojamas. Sakysime, kad jis yra greitasis

elektronas p1. Tuomet diferencialinio skerspjūvio ǐsraǐskai surasti patogiau naudoti (61) ir (62)

formules:
d3σ(α1J1p0 → α2J2p2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩε2dΩ2dΩk0
=

1

2(2J1 + 1)

×
∫

dΩ1

∑

M1,M3,m0,m1,m2

d4σ(α1J1M1p0m0 → α2J2p1m1p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dε2dΩ1dΩ2dΩk0

=
∑

K2,N2

d2σjonK2N2
(α1J1p0 → α2J2p2)

dΩε2dΩ2

dW r
K2N2

(α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩk0
. (72)

Šios formulės antrojo nario ǐsraǐska yra (62), o pirmojo nario (Kλ1 = 0, K ′ = Kλ2) –

d2σjonK2N2
(α1J1p0 → α2J2p2)

dΩε2dΩ2
=

(4π)2C2[2K2 + 1]1/2

2(2J1 + 1)

×
∑

Kλ0
,Kλ2

B(0,Kλ0 ,Kλ0 ,Kλ0 , 0,Kλ2 ,Kλ2 , 0, 0, 0,Kλ2 , 0,Kλ2)

×
∑

Nλ0
,Nλ2

[

K2 Kλ2 Kλ0

N2 Nλ2 Nλ0

]

Y ∗
Kλ0

Nλ0
(p̂0)YKλ2

Nλ2
(p̂2). (73)

z aši̧ sutapatinus su p0 kryptimi, N2 = −Nλ2 ,

d2σjonK2N2
(α1J1 → α2J2p2)

dΩε2dΩ2
=

(4π)3/2C2[2K2 + 1]1/2

2(2J1 + 1)

∑

Kλ0
Kλ2

[2Kλ0 + 1]1/2Bjon(K2,Kλ0 ,Kλ2)

×
[

K2 Kλ2 Kλ0

N2 −N2 0

]

YKλ2
−N2

(p̂2). (74)

Čia

Bjon(K2,Kλ0 ,Kλ2) = B(0,Kλ0 ,Kλ0 ,Kλ0 , 0,Kλ2 ,Kλ2 , 0, 0, 0,Kλ2 , 0,Kλ2). (75)

5.5.4 Fluorescencijos spinduliuotės magnetinis dichroizmas po poliarizuotu̧ atomu̧

jonizacijos nepoliarizuotais elektronais

Kai ǐssklaidyti ir atplėšti elektronai neregistruojami, galima surasti nelabai sudėtinga̧ formulȩ

diferencialinio skerspjūvio, aprašančio fluorescencijos spinduliuotės priklausomybȩ nuo nepolia-

rizuotais elektronais jonizuojamu̧ atomu̧ poliarizacijos. Ja̧ galima užray̌ti šitaip:
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d2σ(α1J1M1p0 → α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dε2dΩk0
=

1

2

×
∫

dΩ1

∫

dΩ2

∑

M3,m0,m1,m2

d4σ(α1J1M1p0m0 → α2J2p1m1p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dε2dΩ1dΩ2dΩk0

=
1

2

∑

K2,N2

dσjonK2N2
(α1J1p0 → α2J2)

dε2

dW r
K2N2

(α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩk0
, (76)

kur Ks0 = Ks1 = Ks2 = K ′
2 = K ′

1 = K ′ = Kλ1 = Kλ2 = 0, Kλ0 = K ′
0, Kr = K, laboratorinė z

ašis sutapatinta su krentančiu̧ elektronu̧ kryptimi (Nλ0 = 0) ir

dσjonK2N2
(α1J1p0 → α2J2)

dε2
=

∫

dΩ1

∫

dΩ2

∑

m0,m1,m2

d3σ(α1J1M1p0m0 → α2J2p1m1p2m2)

dε2dΩ1dΩ2

= C2(4π)
2
∑

K2,N2

[(2K2 + 1)(2Kλ0 + 1)]1/2B(K0,Kλ0 ,K2)

[

K0 Kλ0 K2

N2 0 N2

]

YKλ0
N2

(Ĵ0)

×(−1)J1−M1

[

4π

2J1 + 1

]1/2
[

J1 J1 K0

M1 −M1 0

]

YK0N2
(Ĵ1). (77)

Čia

B(K0,Kλ0 ,K2) = B(K0,Kλ0 ,K2,Kλ0 , 0,K2, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0) (78)

Magnetinis dichroizmas yra (77) skerspjūviu̧ skirtumas, kai matuojama esant priešingoms

pilnutinio judėjimo kiekio momento J1 orientacijos kryptims. Galima parinkti, kad J1 būtu̧ ly-

giagretus ir antilygiagretus z ašiai. Tuomet YK0N2
(0, 0) = YK0N2

(π, 0) = [(2K0+1)/4π]1/2δ(N2, 0).

Taip pamatuotu̧ skerspjūviu̧ skirtuma̧ galima užrašyti:

∆ =
∑

K2

dσjonK20
(α1J1M1=J1 → α2J2)

dε2

dW r
K20

(α2J2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dΩk0
, (79)

kur

dσjonK20
(α1J1M1 = J1 → α2J2)

dε2
= C2(4π)

2
∑

Kλ0
,K0

[(2Kλ0+1)(2K2+1(2K0+1)]1/2B(K0,Kλ0+1,K2)

×
[

K0 Kλ0 K2

0 0 0

] [

J1 J1 K0

J1 −J1 0

]

. (80)

Šia̧ ǐsraǐska̧ galima suintegruoti atplėštojo elektrono energiju̧ atžvilgiu:

∆′ =
∑

K2

σjonK20
(α1J1M1=J1 → α2J2)

dW r
K20

(α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩk0
. (81)

Iš (79) formulėje esančio Klebšo ir Gordano koeficiento matyti, kad K0 + Kλ0 + K2 turi būti

lyginis skaičius. Jeigu spinduliuotȩ aprašytume dipoliniame artinyje, K2 = 0, 1, 2. Žinant, kad
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K0 ≤ 2J1, nelygaus nuliui magnetinio dichroizmo galima tikėtis tiesǐskai poliarizuotai šviesai,

kai J1 ≥ 1.

Magentinis dichroizmas gali pasireikškšti ir tada, kai matuojamas pilnutinis (81) skerspjūvis,

suintegruotas fluorescencijos spinduliuotės kampu̧ atžvilgiu (K2 = 0):

∆′′ = σjon00 (α1J1M1 → α2J2)W
r
00(α2J2 → α3J3)

=
1

(4π)3
σjon(α1J1M1 → α2J2)W

r(α2J2 → α3J3). (82)

Kaip matome ǐs šios formulės, magnetinis dichroizmas priklauso tiktai nuo pirmojo proceso. Jis

ǐsnagrinėtas 4.5.7 skirsnyje.

5.6 Greitais elektronais jonizuotu̧ poliarizuotu̧ atomu̧ elektromagnetinė spin-

duliuotė

Kai jonizuojantys elektronai yra greiti, pirmosios stadijos procesui aprašyti galima naudoti

pirma̧ji̧ Borno artini̧ . Tuomet dvieju̧ stadiju̧ artinyje nepoliarizuotais elektronais jonizuotu̧

poliarizuotu̧ atomu̧ elektromagnetinės spinduliuotės vyksma̧, kai ǐsklaidytu̧ elektronu̧ polia-

rizacija neregistruojama, galima užrašyti šitaip:

A(α1J1M1) + e−(p0) → A+(α2J2M2) + e−(pm) + e−(p1)

→ A+(α3J3M3) + e−(pm) + e−(p1) + hν(k0q). (83)

Paprastai pirmojoje (83) vyksmo stadijoje jonizuoto atomo poliarizacijos būsena neregistruo-

jama, todėl pagal 2.1.4 skirsnio metodika̧ šiu̧ būsenu̧ atžvilgiu yra sumuojama. Daug patogiau

(83) vyksmo skerspjūvi̧ užrašyti tarpinės būsenos skleidiniu multipoliais

d4σ(α1J1M1q0 → α2J2p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dεdΩq0dΩdΩk0
=

=
∑

K2N2

d3σjonK2N2
(α1J1M1q0m0 → α2J2pm)

dε2dΩq0dΩ

dW r
K2N2

(α2J2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dΩk0
. (84)

Čia dΩq0 ir dΩ žymi atitinkamai perduoto judėjimo kiekio q0=p0−p1 ir atplėšto elektrono, o

dΩk0 – fluorescencijos fotono erdvinius kampus, o pati ǐsraǐska (84) yra dvieju̧ stadiju̧ proceso

skerspjūvio skleidimas multipoliais pagal jonizuoto atomo neregistruojamas tarpines būsenas.

Atomo jonizacijos diferencialinio skerspjūvio multipolio d3σjonK2N2
/dε2dΩq0dΩ ǐsraǐska Borno artinyje

yra

d3σjonK2N2
(α1J1M1q0 → α2J2pm)

dε2dΩq0dΩ
=
k1k

πk0
[2K2 + 1]1/2
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×
∑

K1,Kq0
,K,Kj,Kλ,Ks

BBjon(K1,K2,Kq0 ,Kλ,Ks,Kj ,K)

×
∑

N1,Nq0
,N,Nj ,Nλ,Ns

4π

[

K1 Kq0 K

N1 Nq0 N

] [

Kλ Ks Kj

Nλ Ns Nj

] [

K2 Kj K

N2 Nj N

]

×YKλNλ
(p̂) YKq0

Nq0
(q̂0) T

K1

N1
(J1, J1,M1|Ĵ1) TKs

Ns
(s, s,m|ŝ). (85)

Fluorescencijos diferencialinės tikimybės atskiro multipolinio skleidimo nari̧ aprašo (3.7) formulė.

5.6.1 Greitais elektronais jonizuotu̧ nepoliarizuotu̧ atomu̧ elektromagnetinė spin-

duliuotė

Pirma surasime greitais nepoliarizuotais elektronais jonizuotu̧ nepoliarizuotu̧ atomu̧ elektromag-

netinȩ spinduliuotȩ aprašanti̧ skerspjūvi̧ , kai ǐssklaidyti ir atplėsti elektronai neregistruojami.

Reikia sumuotiM3 irm, vidurkinti pradiniu̧ būsenu̧ , integruoti ǐssklaidytu̧ ir atplėštu̧ elektronu̧

kampu̧ atžvilgiu. Integravimas ǐssklaidytu̧ elektronu̧ kampais pakeičiamas integravimu pagal

perduota̧ judėjimo kieki̧ q0. Galima užrašyti skerspjūvio ǐsraǐska̧ :

σ(α1J1 → α2J2 → α3J3)

=
1

2J1 + 1

∫

dΩp

∫

dΩq

∫

dΩk0

∫

dε2
∑

M1,M3,m

d4σ(α1J1M1q0 → α2J2p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dε2dΩq0dΩdΩk0

= σjon(α1J1 → α2J2)W
r(α2J2 → α3J3), (86)

kur jonizacijos skerspjūvio ǐsraǐska yra (4.180).

5.6.2 Greitais elektronais jonizuotu̧ nepoliarizuotu̧ atomu̧ elektromagnetinės spin-

duliuotės kampinis pasiskirstymas

Šiuo atveju skerspjūvi̧ galima užrašyti šitaip:

dσ(α1J1 → α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩk0

=
1

2J1 + 1

∫

dε2

∫

dΩp

∫

dΩq
∑

M1,M3,m

d4σ(α1J1M1q0 → α2J2p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dε2dΩq0dΩdΩk0

=
∑

K2

σjonK2
(α1J1 → α2J2)

W r
K2

(α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩk0

=
σ(α1J1 → α2J2 → α3J3)

4π



1 +
∑

K2

βK2
PK2

(cos θ)



 . (87)
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Čia fluorescencijos spinduliuotės kampinio pasiskirstymo asimetrijos parametras yra

βK2
= αK2

AK2
, (88)

kur AK2
– jonizuoto atomo rikiavimo parametras. Šiuo atveju spinduliuotės kampinio pa-

siskirstymo asimetrija matuojama nuo z ašies, kuri sutampa su juonizuojančiojo elektrono

skriejimo kryptimi.

AK2
=

(2K2 + 1)BBion(K2)

BBion(0)
, (89)

o

BBion(K2) =

∫ qmax

qmin

dq0
q30

BBion(0,K2,K2, 0, 0, 0,K2)PK2
(cos θq0), (90)

kur kampas θq0 matuojamas nuo juonizuojančiojo elektrono skriejimo krypties. α2 ǐsraǐska

užrašoma (72) formule.

5.6.3 Poliarizuotu̧ atomu̧, jonizuotu̧ nepoliarizuotais elektronais, fluorescencijos

kampinio pasiskirstymo magnetinis dichroizmas

Šiuo atveju skerspjūvi̧ galima užrašyti

dσ(α1J1 → α2J2 → α3J3ǫ̂qk0)

dΩk0

=
1

2J1 + 1

∫

dε2

∫

dΩp

∫

dΩq
∑

M3,m

d4σ(α1J1M1q0 → α2J2p2m2 → α3J3M3ǫ̂qk0)

dε2dΩq0dΩdΩk0

=
∑

K2N2

σjonK2
(α1J1M1 → α2J2)

W r
K2

(α2J2 → α3J3ǫ̂q.k0)

dΩk0
(91)

Antrasis (5.6.3) narys yra toks pat, kaip ir nepoliarizuotu̧ atomu̧ atveju. Pirmasis narys

gaunamas ǐs (4.194)

σK2N2
(α1J1M1 → α2J2M2) =

∫

dε2

∫

dΩp
∑

M3,m

d2σ(α1J1M1 → α2J2p2m2)

dε2dΩ

=
8πa20 ε0

∫

dε [2K2 + 1]1/2
∑

K1,KQ,N1,NQ

BBjon(K1,K2,KQ, 0, 0, 0,K2)

×
[

K1 KQ K2

N1 NQ N2

]

[

4π

2J1 + 1

]1/2

(−1)J1−M1

[

J1 J1 K1

M1 −M1 0

]

Y ∗
K1N1

(J1, J1,M1|Ĵ1). (92)

Labai paprastas atvejis gaunamas, kai J1 sutapatinamas su q0 kryptimi. Tuomet M1 = J1,

N2 = 0 ir

σK20(α1J1M1 = J1 → α2J2M2) =
8πa20
ε0

∑

K1,KQ

[

(2K2 + 1)(2K1 + 1)

2J1 + 1

]1/2

B(K1,KQ,K2)
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×
[

K1 KQ K2

0 0 0

] [

J1 J1 K1

J1 −J1 0

]

, (93)

kur

B(K1,KQ,K2) =

∫

dε BBjon(K1,K2,KQ, 0, 0, 0,K2). (94)

Spinduliuotės magnetinis dichroizmas yra

∆ = 2
∑

K2

σK20(α1J1M1 = J1 → α2J2M2)
W r
K2

(α2J2 → α3J3ǫ̂q.k0)

dΩk0
. (95)

Jis yra (93) skerspjūvio verčiu̧ su M1 = J1 ir M1 = −J1 skirtumas.

5.7 Jonizuotu̧ elektronais atomu̧ Auger elektronu̧ spinduliavimas

A(α0J0M0) + e−(p0m0) → A+(α1J1M1) + e−(p2m2) + e−(p1m1). (96)
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