8. Daugiakanaleé sklaidos teorija
Stipraus rysio tarp kanaluy metodas

Nagrinésime sklaidos procesa,

r+A—-x+ A,
x4+ A— 2+ AF,

nenaudodami perturbaciju teorijos. Tegul £ bus taikinio A vidiniu kintamuju rinkinys, r — z
dalelés erdviné koordinaté. I daleliy tapatinguma ir ju sukinius neatsizvelgsime.

Kanalo savoka. Dalelés saveikos su taikiniu operatorius V = V(£,r) bendru atveju nedia-
gonalus taikinio busenuy |n) atzvilgiu. Reiskia taikinys dél saveikos su dalele gali pereiti iS
bunos |0) i busena, |n) daug karty arba pakeliui sokinéti po kitas busenas, jeigu dalelés energijos
siems Sokinéjimams pakanka, kol galiausiai atsidurs busenoje |n). Jeigu po §iu Sokinéjimuy
taikinys atsidurs busenoje |0), tai sakysime, kad sklaidos x + A — x + A pasekoje sistema
x + A atsiduré elastiniame kanale. Jeigu taikinys peréjo i suzadinta busena, pvz., |n) (buvo
suzadintas), sakoma, kad sistema z + A atsiduré neelastiniame kanale.

Kanalo savoka apraSo sistemos =+ A buisena, dideliame atstume tarp taikinio ir dalelés, kada
saveika tarp taikinio ir dalelés jau yra nezymi. Nedideliuose atstumuose, kur veikia operatorius
V(f ,r), ivairtis kanalai yra artimai susije (sakoma suristi), kad buna sunku pasakyti, kokiame
kanale z 4+ A sistema yra. Sklaidos teorija, kurioje atsizvelgiama i rySi tarp skirtingu sklaidos
kanaly, vadinama daugiakanale sklaidos teorija. Sios teorijos varijantas, kai atsizvelgiama
tik i baigtini skaic¢iu tarpusavyje stipriausiai saveikaujanc¢iy kanaly vadinamas stipraus rysio
tarp kanaluy metodu. Daznai sakoma stipraus rySio metodas. Jame visy kity kanaly
indélis atmetamas. Kaip atrenkami stipriausiai saveikaujantys kanalai? Cia jau patirties ir
intuicijos reikalas. Atrinkimas labai panasus i daugiakonfigtiracinio metodo naudojima atomu
energijos spektrams skaic¢iuoti.

Stacionariojoje sklaidos teorijoje sklaidos procesas aprasomas sistemos x+ A bangine funkcija,

kuri yra stacionariosios Sredingerio lygties sprendinys:
HV (¢, r) = V(). (1)

Cia sistemos hamiltonianas H = Hq + K +V = Hy + V. Ivairias taikinio biisenas aprasanciy

funkciju rinkinys |n) = ®,,(§) yra pilnas ir ortonormuotas.



Sistemos x + A bangine funkcija, (1) galima uzrasyti taikinio banginiu funkciju tiesine kom-
binacija:

V(Er) =D un(r)®n(E). (2)
n=1

Cia sumos zenklas apima sumavima, pagal diskretini ir integravima, pagal tolydini spektra,.
Taikinio pagrindinei buisenai priskiriame indeksa n = 1, o suzadinty busenu energijos €, matuo-
jamos nuo pagrindinio lygmens, todél €1 = 0. Nuo sklaidomos dalelés koordinatés r priklau-
sancios funkcijos u,(r) vadinamos kanalo funkcijomis.

Stipraus rySio lygtys. Peréjimas prie stipraus rysio tarp kanaly metodo reiskia, kad (2)
lygtyje paliekamas baigtinis N skaicius kanalu, kurie atitinka taikinio pagrindinei ir egzistuo-

janc¢ioms suzadintoms biisenoms:

N
(E,r) =D un(r)®,(8). (3)
n=1

Kanaly atrinkimui grieztu kriteriju néra. Viskas priklauso nuo konkretaus uzdavinio. Reikia
ijungti stipriausiai saveikaujancius su taikinio pradine ir galine biisenomis kanalus.
Irase (3) i (1) ir atsizvelge i taikinio banginiy funkciju ortonormavimo salyga, gauname

lygciu, sistema kanalo funkcijoms surasti:

(An = E)un(r) = = 3~ Vam(r)um(x), (4)

m#n

kur dalelés saveikos su taikiniu n-ajame kanale hamiltonianas pazymétas Sitaip:
by = K + £y 4 Vi (r). (5)
Cia K = p?/2p — dalelés kinetinés energijos operatorius, o

V() = V() = (nlVfm) = [ @1,6,0)V (€,5)n (€, ) (6)

yra dalelés saveikos su taikiniu operatoriaus matrica.
Lygciu sistemos (4) sprendiniai turi tenkinti Sitokias asimptotines salygas:
e’®r 1 issiskleidzianti banga, kai n = 1;
Un (1), o= { issiskleidzianti banga, kain > 1, E > e,; (7)
gestanti banga, kain > 1, F < e,.
Pirmoji eiluté (7) israiskoje atitinka fizikinei salygai, kad i taikini, esantj busenoje |1), i$ be-
galybés skrieja daleliu, kuriu judéjimo kiekis k, srautas. Antroji eiluté atitinka neelastinés

sklaidos kanalus, kurie dar vadinami atvirais, kai dalelés energijos pakanka taikiniui suzadinti.

Trecioji eiluté apraso uzdarus kanalus, kai dalelés energijos per maza, kad taikinys biity suzadintas.



Matematiniu pozitriu (4) lygéiu sistema yra tarpusavyje susijusiy antros eilés diferencialiniy
lygéiy sistema. Galima parodyti, kad (4) lygéiu sistema kartu su asimptotinémis salygomis (7)
ekvivalentiska integraliniu lygciu sistemai:

un(r) = 60 (1) + 30 / G (E, 1, ) Vi (1 Yty () B3, (8)

m#n

kur GSL)(E ,r,r’') — viendalelinio uzdavinio, aprasancio = dalelés judéjima n kanale be saveikos

su kitais kanalais, Gryno funkcija. Jai surasti tinka (2.22) lygtis:

(hn = B)GD(E,x,x') = 6(x —x'). (9)
Sios Gryno funkcijos asimptotika yra analogiska (2.37):
eiknr

¢H(E ) =-L ESXS) (10)

B 2
00 2rh* T

kur k, = k,r/r — kanale n issklaidytos = dalelés judéjimo kiekio vektorius, ¢£T,2n(r’ ) — T,

hamiltoniano tikriné funkcija. Ji ir @br(fk)n(r) tenkina viendalele Sredingerio lygti su asimptotika:

(hn — Y53 (1) =0,
iknr
W =y ) (1)

r—00
Atskiras (11) funkcijos atvejis yra wﬁ()l (r), kuris apraso elasting sklaida. Sis sprendinys
buty tikslus, jeigu neatsizvelgtume i saveika su kitais kanalais.
Matome, kad daugiakanalis sklaidos uzdavinys gali buti apraSytas tiek diferencialiniu, tiek
integraliniy lygciu sistema. Jis apima elasting ir neelasting sklaida. Elastiskai dalelé x gali biti

iSsklaidyta taikiniu, esanc¢iu ne tik pagrindinéje, bet ir suzadintoje busenoje.
Dvieju suristu kanalu uzdavinys.

Pats paprasciausias daugiakanalinio metodo taikymo pavyzdys yra dvieju surisStuy kanaly
uzdavinys.

Tegul [1) = ®1(§) ir |2) = Po(§) yra taikinio A pagrindiné ir pirmoji suzadinta busenos. [
visas kitas taikinio biisenas neatsizvelgsime, o lygmenis, kuriu energijos e; = 0 ir £9, laikysime
neissigimusiais. Tuomet sistemos A + x bangineg funkcija, (2) galima uzraSyti dvieju nariu
superpozicija:

V(€ r) = ur(r)P1(8) + ua(r)P2(E). (12)



Jeigu dalelés energija E < 9, galima tiktai elastiné slaida. Nagrinésime atveji, kai abu kanalai
atviri, t.y. E > e5. Siuo atveju galimos elastiné ir neelastiné sklaidos.

Nagrinéjimo tikslas yra surasti:

1) suzadinimo diferencialini skerspjuvi, nesinaudojant perturbaciju teorija;

2) kaip elasting sklaida paveikia neelestinés sklaidos galimybé.

I siuos klausimus galima atsakyti iSsprendus (4) arba (8) lygéiy sistemas ir suradus kanaly,
funkcijas ui(r) ir ua(r), tenkinanéias (7) asimptotikos salygas.

Dvieju kanalu atveju diferencialinis uzdavinio formulavimas yra:

(h1 — E)uy = —Vigus,
N : 13
{ (hg - E)U2 = —V21U1 ’ ( )

uy (r)|,_, = eIT + issiskleidzianti banga,
u2(r)|,_, o= iSsiskleidzianti banga.

Tos pacios lygtys integraliniu pavidalu yra Sitokios:

{ ur(r) = 3 (1) + [ GY (B v, v ) Vi (¢ Yua () dPr 15)

ug(r) = [ G (B v, v/ ) Vo (r )y (x') dB3r.
Pasinaudoje Gryno operatoriumi

1

: (16)

(15) lygciy sistema galime perrasyti ir taip:

ur(r) = 1 (1) + G (B)Vizua(r),
Lk (17)
UQ(I‘) = G2 (E)Vglul(r)

Spreskime (13) ir (17) lygciu sistemas. Pradzioje i$ abieju lygéiu eliminuokime wus funkcija:
(b1 — E)ur = —Via GSV/(E) Vo i, (18)
ur =)+ G (B G5D(E) Vay . (19)

Prisiminkime, kad hy yra vienkanalio uzdavinio hamiltonianas:
hi = K + Vii(r), (20)

kur Vi(r) = (1|V(&,r)[1) — 2 dalelés saveikos su A taikiniu potenciné energija, suvidurkinta
taikinio pagrindinés busenos funkciju atzvilgiu, t.y. suintegruota pagal d¢. (18) israiskai galima
suteikti dalelés judéjimo potencialo lauke Sredingerio lygties pavidala vietoje Vi1(r) potencialo
ivedus efektini potenciala:

(K +Ve — E)u; =0, (21)



kur dalelés saveikos su taikiniu elastinés sklaidos kanale efektinis potencialas yra:
Via(r) — Ve = iy + Vi GSH (B)V 22
11(r) 11+ Vi2Gy (E)Var. (22)

Efektinio potencialo operatoriui vef budingos kai kurios savybes, besiskirianc¢ios nuo vidu-
tinio potencialo Vi1 (r):

a) jis visada priklauso nuo sklaidomos dalelés energijos E;

b) jis yra nelokalinis operatorius, nes juo veikdami bet kokia funkcija r taske, paveikiame

Sios funkcijos reikSmes visoje r kitimo srityje:
Ve u(r) = Vineyu(e) + [ Via()GED (B e, )Var (0 yue)d*r' (23)
c) jis yra neermitinis operatorius
(vehr £ vel, (24)

Integrodiferencialinés lygties (18) uzrasymas (21) lygties pavidalu yra grynai formalus, nes
neaiSku, kaip (21) lygti spresti. Taciau jis naudingas tuo poziuriu, kad i§ (21) lygties matyti,

kaip neelastiné sklaida paveikia elastinés sklaidos charakteristikas.
Elastinés ir neelastinés sklaidos tikimybé. S matrica

Sklaidos teorijos tikslas surasti diferencialinio ir pilnutinio skerspjuviy israiskas. Daugiakana-
lés teorijos atveju Sios israiskos turéty buti uzrasoma kanaluy wu,(r) funkcijomis. Jau Zinome,
kad diferencialinis skerspjuvis proporcingas tikimybei, o pastaroji — sklaidos amplitudés kvadra-
tui. Elastinés sklaidos tikimybé proporcinga amplitudei, esanciai u; funkcijos asimptotikoje (14)
pries issiskleidziancia, sferine funkcija. Neelastinés sklaidos (suzadinimo) tikimybé proporcinga
amplitudei u,, (n > 1) asimptotikoje pries issiskleidziancia, sfering funkcija (g, < F). Panaudo-
dami (10) ir (11) formules i§ (8) lyg¢iy sistemos surandame u, (r) funkcijos asimptotine israiska
atviruose kanaluose:

" , eiklr
un(r)|rﬂoo: Op1 | €7 + fl(kp kl)T

zknr

S 3 [ 0V (0 () (25)

m#n

Is (25) israiskos galima uzraSyti elastinés sklaidos amplitude:

Felast(klla kl) = fl(k/ly kl) + AFjelast(k/ly k1)7 (26)



kurioje pirmasis narys f1(kj}, k1) yra sklaidos potencialu Vi1(r) amplitudé, o antrasis narys yra

elastinés sklaidos amplitudé, atsirandanti dél rysio tarp elastinés ir neelastinés sklaidos kanalu:

AF’elast(kl)kl h2 Z /\IJ Vlm( ) m(I‘/)d3?”I. (27)

Diferencialio skerspjuvio israiska

doelast

dQ)

= |fik), k1) + AF. s (k) k1) ? (28)

rodo, kad vienkanalés sklaidos amplitudé ir priedas dél saveikos su kitais kanalais interferuoja,
nes ju suma keliama kvadratu.

I3 (25) israiskos galima surasti ir neelastinés sklaidos amplitude;:

Fo (K, k) h2 Z / nk/ o (2 )t (2137 (29)

Ji surasta i§ u, (r) asimptotikos (25), kai n # 1 ir E > e,:

€iknr

Un ()], o= Fo(k, ki)

r

Diferencialinis skerspjuvis
Norint surasti neelastinés sklaidos direfencialini skerspjuvi, reikalingas daleliu, issklaidyty
n # 1 kanale, srovés radialusis tankis. Jis randamas pagal bendra srovés tankio formule (2.50),

naudojant (30) funkcija:
Tk, | Fy (g, (k)
I r? '

Is (7) sarysio matome, kad pirmoje eilutéje priesais eksponente yra vienetas. Sitaip parinkus

(jE)n7é1|rHoo: (31)

plokscios bangos normavima, sklaidomu daleliy srovés tankis mums gerai zinomas: jo = hky/p.

Tuomet neelastinés sklaidos diferencialinis skerspjtivis yra sitoks:

doy, kn, , 9
— = —|F(k,, k)| 2
dQ kl‘ TL( mn) 1)‘ (3 )
Suradus bangines funkcijas wu,(r), jau galima apskai¢iuoti elastinés ir neelastinés sklaidos

diferencialinius skerspjuvius.

u,r funkciju ieSkojimas
Dabar mokysimés ieskoti u,(r) funkciju. Kai sklaidomos dalelés x energija E néra

didelé, stipraus rysio lygtis patogu spresti iSskleidus w,(r) funkcija, sferinémis funkcijomis.



Svarbiausia, kad sistemos A 4 x pilnutinis judéjimo kiekio momentas J butu geras kvanti-
nis skaiCius, t.y. proceso metu iSliktu nepakites. Paprastumo délei i sukinius ir pakaitines
saveikas neatsizvelgsime, todél sistemos orbitinis judéjimo kiekio momentas L bus geras kvantinis
skaicius ir sklaidos proceso metu isliks pastovus. Pavyzdziu pasirinksime elektrono sklaida, van-
denilio atomu. Turékime omenyje, kad sprendimas bus schematiskas, nes i sukinius ir elektrony
tapatinguma, neatsizvelgiama.

Tegul elektronas, kurio judéjimo kiekis kg, susiduria su vandenilio atomu pagrindinéje biiseno-
je 1s. Tuomet sistemos elektronas+atomas pilnutinis judéjimo kiekio momentas L=1+0 bus lygus
sklaidomo elektrono judéjimo kiekio momentui 1. Galinéje buisenoje sistemos orbitinis judéjimo
kiekio momentas bus lygus elektrono ir atomo orbitiniy judéjimo kiekio momentu vektorinei
sumai L'=1'+1,. Dabar vietoje funkcijos |n) galime jrasyti funkcija |nqloma), aprasancia atomo
busenas. Kvantiniai skaic¢iai LM aprasSys sistemos busena, m, ir M — 1, ir L projekcijos i
pasirinkta, asi (krypti). Sistemos ”elektronas+vandenilio atomas” susiety momenty bangine
funkcija, galima uzraSyti Sitaip:

Uin(ry,ra) = D {Gngt, (v1) g1, 1(v2)} ar- (33)
na,La,l

Cia indeksas 1 zZymi atomo elektrona, 2 — sklaidoma, elektrona, o figiiriniuose skliaustuose yra:

o2, 1 L

mg m M

{Pnata (*1)Ungr, 1 (r2) biar = Y [

Mg ,m

] ¢nalama (rl)unala,lm(rQ)' (34)
kur lauztiniuose skliaustuose yra Klebso ir Gordano koeficientas,

unala,lm(r) = Rnala,l(r)mm(ea ¢) (35)

Cia Y, (n) — sferiné funkcija, Ry.1,,1(r) — radialioji funkcija, apraSanti atomo ir sklaidoma
elektronus.

Irase (33) i Sredingerio lygti (1), turime lygéiu sistema, panasia, i (4), radialiosioms funkci-
joms surasti. Ja patogiau spresti jvedus kita radialiaja funkcija gn,i,.1(r) = rRp,1,,:(r), kuria

naudodami surandame Sia lygéiu sistema:

h2 d2 h2l(l—|—1) )
<_ZW + o2 + na + Vo iotnatat (") | 9natei(r)
L
== Vn(azzll,n;zng(T)Qngz;,z/(?“), (36)
n, ULl
kur
(L) . lo | L I ! L
Vnazal,n;z;z/(7“2) = Z [ m, m M mz T

ma,m,m},,m’



2
.y € N
% [ Gt (P (12)- g, (01) i (22}l A2 (37)
12
I (37) matyti, kad matriciniai elementai priklauso nuo sklaidomo elektrono radialiosios koor-
dinatés ro, bet nepriklauso nuo atomo elektrono radialiojo kintamojo r1. Operatorius e? /712
nepriklauso nuo M projekcijos, nes Sis operatorius nepriklauso nuo kvantavimo asies parinkimo,
t.y. invariantiskas posukiu erdvéje atzvilgiu.

Is (7) seka papildoma asimptotikos salyga radialiajai funkcijai (zr. (4.19))
gr(zn/)(?””r_,oo'\’ 5nnle—i(knr—l7r/2) _ Snnlei(lcnr—l7r/2)7 (38)

kur n = (nglyl) zymi kanalu, o n’ = (n)l/l') rodo sprendinio numeri. (36) lygties sprendiniai,
tenkinantys papildoma, (38) salyga, leidzia surasti sklaidos S matrica. Ja zinant surandamos
elastinés ir neelastinés sklaidos tikimybés.

Pagrindiné stipraus rysio metodo problema yra konvergavimas. Cia yra dvieju tipu sklei-
diniai — pagal kanalus (3) ar (33) ir pagal dalines bangas. Sios abi problemos tampriai tar-
pusavyje susijusios, nes stipraus rysio lygtys sprendziamos skaitmeniskai. Praktiskai optimalus
daliniuy, bangu ir kanalu skai¢iai parenkami taip, kad galutinis skai¢iavimo rezultatas — diferen-

cialinis ar pilnutinis skerspjtvis — uzduotu tikslumu nepriklausytu nuo siu skaic¢iu varijaciju,.
Sutrikdytu bangu metodas.

Spesdami dvieju kanaluy uzdavini is (17) lygties iSeliminavome uso(r) funkeija. Dabar is (17)

lygties iSeliminuokime wuq(r) funkcija. Gauname antrojo kanalo funkcijos iSraiska:
up = GS(EWar {o}) + GV (B)Vizus). (39)

Si formulé yra integraliné lygtis u(r) funkeijai surasti. Vienas i$ jos sprendimo biidy gali biti

iteracinis, t.y. 1 (39) pusés antraji nari vietoje ug vél irasoma visa (39) funkcija:
up = G (E)WVar {wiR) + T BV 6P (B)WVar {wll) + .. ). (40)

Iteraciné eiluté (40) konverguoja tuo geriau, kuo saveika tarp elastinio ir neelastinio kanalu

Vig silpnesné. Kanalo funkcija ua(r) tenkina asimptotikos salygas (14), kas uztikrina ir Gryno

funkcijos asimptotika. Lrasius Ggﬂ (10) i (39), gaunama, kad ua(r) kanalo funkcijos asimptotika

yra:
€ik2 ,r

u2(r)|, o= Fo1(ka, k1) T (41)




kur ko — kanalu 2 isklaidytos dalelés judéjimo kiekis,
Py (ko k) = ——— [ {) v )+ G (E)Vigus }d? 42
21 (ko, k1) Py Vo1, Va1 (O){vy i, + G177 (E)Vigua td'r (42)

yra neelastinés sklaidos amplitudé, kuriai surasti reikalingas tikslus (39) lygties sprendinys. Jeigu

normuotas sutrikydtas bangas @bﬁ()l ir 1/15}22 parinktume Sitokias:

{ 1/1%1)1 = k1T 4 j5siskleidzianti banga, (43)

7?57_1()2 = e™k2T | sueinanti banga,
tai neelastinés sklaidos diferencialini skerspjuvi galétume uzrasyti pagal bendra, (32) formule:

% = %\Fgl(kg,kl)\Q. (44)

Iki siol padaréme tiktai viena prielaida, t.y. apsiribojome dviem kanalais, todél (44) ir (42)
iSraiskos dvieju kanalu artinyje yra tikslios. sutrikdytu bangu artinio neelastinei sklaidai
esme sudaro tikslios kanalo funkcijos uq = @bf{()l +G§+)(E)V12u2 (42) israiskoje pakeitimas viena

funkcija 1/)81;)1 (r). Tuomet amplitudé yra Sitokia:

Fa(ke k) ~ =20 / 64 )V (1)) ()P, (45)

Taigi, sutrikdytu bangu artinys yra perturbaciju teorija pagal tarpkanaline saveika. Jo
skirtumas nuo 6 skyriuje nagrinétos perturbaciju teorijos yra tas, kad vietoje ploks¢iy bangu
naudojamos sutrikdytos bangos. Joms surasti lygtyse (13) palieckama saveikos tarp dalelés ir

taikinio tiktai diagonali kanalu atzvilgiu dalis:

- ]
_ZVQ + Vii(r) — FE Sl—()l (r) =0,

| 1.

—ZVQ + Vaa(r) — E | ¢y, (r) = 0. (46)

Belieka uzrasyti neelastinés sklaidos (suzadinimo) diferencialini skerspjuvi sutrikdytu bangu,

artinyje (Fb; keliamas kvadratu ir iraSoma Vs, iSraiska):

dos p? ko

dQ T ar2pt k‘_l

2
| [ @es@ 7€ nen el da| (47)

kur @1(§) ir ®(§) — taikinio pradinés ir galinés buseny banginés funkcijos. Jeigu vietoje
sutrikdytu bangu i (47) irasytume ploks¢ias bangas , t.y. @bﬁ()l(r) — elar gy 1/15}22 (r) — etker,

gautume Borno artinio (7.22) ir (7.23) formules.



