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Введение

Исследованию фундаментального в микромире эф-

фекта рекомбинационного свечения при переходе сво-

бодного электрона в возбуждённые и незанятые в

остове состояния дискретного спектра атомного иона

посвящено большое количество экспериментальных и

теоретических работ в областях от физики плазмы

до космологии [1–3]. В настоящей работе мы иссле-

дуем новый механизм генерации этого эффекта —

рекомбинационное свечение, инициированное неупру-

гим рассеянием фотона электронами атомного иона.

При этом мы сохраняем термин
”
рекомбинационное

свечение“ и для эффекта рекомбинации (переходы в

возбужденные состояния дискретного спектра атомно-

го иона) не свободного, а виртуального электрона

сплошного спектра, движущегося в самосогласованном

(хартри-фоковском) поле 1s -вакансии. В этом случае

поглощаемый атомным ионом фотон рождает вирту-

альный электрон сплошного спектра, и амплитуда ве-

роятности рекомбинационного свечения возникает как

подструктура полной амплитуды вероятности рассеяния

(рис. 1, a). В исследуемой области энергий падающего

и рассеянного фотонов мы также учитываем эффект

комптоновского фотовозбуждения (рис. 1, b) — эф-

фект Ландсберга−Мандельштама−Рамана [4]. Методы

расчёта континуальных (тормозное излучение и нере-

зонансное комптоновское рассеяние) структур полных

дважды дифференциальных сечений рассеяния фотона

атомным ионом развиты в недавней работе авторов [5].
В настоящей работе, как и в работе [5], в качестве

объекта исследования взят гелиеподобный ион атома

кремния (Si12+, заряд ядра иона Z = 14; конфигурация и

терм основного состояния [0] = 1s2[1S0]). Исследования

полных дважды дифференциальных сечений рассеяния

фотона атомным ионом широко востребованы, в частно-

сти, при интерпретации континуальных и резонансных

структур спектров рентгеновской эмиссии от горячих

астрофизических объектов (для см., например, [6,7]).

Теория метода

Рассмотрим процессы резонансного (переходы в ко-

нечные состояния дискретного спектра) неупругого рас-

сеяния фотона электронами гелиоподобного атомного

иона:

ω + [0] → 1sx p(1P1) →
{

Ks

Kd

}

+ ωC , (1)

Ks = 1sns(1S0), Kd = 1smd(1D2), (2)

ω + [0] → 1snl(1LJ) + ωC . (3)
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Рис. 1. Амплитуды вероятности резонансного неупругого

рассеяния фотона гелиеподобным атомным ионом (Si12+) в

представлении диаграмм Фейнмана: (а) рекомбинационное

свечение; (b) комптоновское фотовозбуждение. Стрелка впра-

во — электрон, стрелка влево — вакансия. Двойная линия —

состояние получено в хартри-фоковском поле 1s -вакансии.
Черный (светлый) кружок — вершина взаимодействия по

оператору радиационного (контактного) перехода. ω(ωC) —

падающий (рассеянный) фотон. Направление времени — слева

направо (t1 < t2).
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В (1), (3) и далее принята атомная система единиц

(e = ~ = me = 1), n ≥ 2, m ≥ 3, l ≥ 0, J = L, ω(ωC) —

энергия падающего (рассеянного) фотона и x — энергия

электрона сплошного спектра промежуточного (вирту-
ального) состояния рассеяния, x ∈ [0 : ∞). Рассеянию по

каналам (2) соответствует инициированное рекомбина-

ционное свечение (рис. 1, а) по оператору радиационно-

го перехода:

R̂ = −1

c

N
∑

n=1

(

p̂nÂn
)

. (4)

Рассеянию по каналу (3) соответствует комптоновское

фотовозбуждение (рис. 1, b) по оператору контактного

взаимодействия:

Q̂ =
1

2c2

N
∑

n=1

(

ÂnÂn
)

. (5)

В (4) и (5) определены: Ân — оператор электромаг-

нитного поля в представлении вторичного квантования,

p̂n — оператор импульса n-электрона иона, c — ско-

рость света в вакууме и N — число электронов в ионе.

При построении амплитуд вероятности рассеяния

принят второй (по постоянной тонкой структуры) поря-

док квантово-механической теории возмущений. Анали-

тические структуры дважды дифференциальных сечений

рассеяния установлены методами алгебры операторов

рождения (уничтожения) фотонов, теории неприводи-

мых тензорных операторов и теории неортогональных

орбиталей [8]. Для сечения рекомбинационного свечения
(RR; рис. 1, а, 2, а) в дипольном приближении для R̂-
оператора [5] получаем:

d2σRR

dωCd�C
≡ σ

(2)
RR = r20

ωC

ω
ηµ

∞
∑

n=2

ans Gns , (6)

ans =
1

∈0

(ωns

ω
〈1s0|r̂ |εp+〉〈εp+|r̂ |ns+〉

)2

, (7)

Gns =
1

γb
√
π

exp

{

−
(

ωns − ωC

γb

)2
}

, (8)

где �C — пространственный угол вылета рассеян-

ного фотона, r0 — классический радиус электро-

на, η = (2/9)π2ω4〈1s0|1s+〉2, η0 = 27.21, ε = ω − I1s ,

ωns = ω − I1sns , I1s — энергия порога ионизации 1s2-
оболочки иона, Isns — энергия 1s → ns -перехода,
γ = Ŵbeam/(2

√
ln 2) и Ŵbeam — ширина спектрального

разрешения предполагаемого эксперимента. Спектраль-

ная функция Гаусса-Лапласа возникает в
”
золотом пра-

виле“ Ферми при замене δ(ωns − ωC) — функции Дирака

на Gns . В (7) реализована форма длины для одноэлек-

тронного оператора радиационного перехода. Возмож-

ное расхождение форм длины и скорости в одноконфи-

гурационном приближении Хартри−Фока может быть

снято переходом, например, к многоконфигурационному

приближению Хартри−Фока при построении полных

волновых функций состояний рассеяния. Индексы
”
0“

и
”
+“ соответствуют радиальным частям волновых

функций электронов, полученных решением уравнений

самосогласованного поля Хартри-Фока для конфигу-

раций основного ([0]), промежуточного ([1s+x p+]) и

конечного ([1s+nl+]) состояний иона. Как и следовало

ожидать, сечение (6) удовлетворяет асимптотическому

условию исчезновения резонансов рекомбинационного

свечения: при ω → ∞ σ
(2)
RR ∼ 1/(γbω

3) → 0. для γb > 0.

В сечении (6) вклад Kd-канала рассеяния не учиты-

вался, поскольку, как показал расчёт, он на четыре

(и более) порядка величины меньше вклада Ks−канала

рассеяния. Для векторов поляризации падающего (e)
и рассеянного (eC) фотонов аксиально-симметричный

(относительно k — волнового вектора падающего фо-

тона) параметр µ = (e · eC)2 в (6) определяет эффект

угловой анизотропии рекомбинационного сечения. Он

конкретизирован в соответствии с тремя схемами пред-

полагаемого эксперимента. Первая схема — векторы

поляризации фотонов перпендикулярны (⊥) плоскости

рассеяния. Вторая схема — векторы поляризации фо-

тонов параллельны (‖) плоскости рассеяния. Третья

схема — схема с неполяризованными (NP) фотонами.

Плоскость рассеяния проходит через волновые векторы

падающего и рассеянного (kC) фотонов. Как результат,

получаем:

µ⊥ = 1, (9)

µ‖ = cos2 θ, (10)

µNP =
1

2
(µ⊥ + µ‖), (11)

где θ — угол рассеяния (угол между векторами k и kC).
Для сечения комптоновского фотовозбуждения (CPh;
рис. 1, b, 2, b) вне рамок дипольного приближения для

Q̂ оператора получаем:

σ
(2)

CPh = r20
ωC

ω
µ

∞
∑

n=2

bnpGnp, (12)

bnp =
6

∈0

(

〈1s0|1s+〉
〈

1s0| ĵ1(qr)|np+

〉)2
, (13)

где ĵ1 — сферическая функция Бесселя первого рода

первого порядка и q = |k− kC |. Заметим, что в ди-

польном приближении для Q̂ — оператора ĵ1 → 0 и

σ
(2)

CPh → 0. В сечении (12) вклад состояний фотовозбуж-

дения с l 6= 1 не учитывался, поскольку, как показал

расчёт, он на три (и более) порядка величины меньше

вклада 1snp-состояний фотовозбуждения. Как результат,

квантовая интерференция амплитуд вероятности кана-

лов рассеяния (1) и (3) практически отсутствует. Асимп-

тотическое условие исчезновения резонансов компто-

новского фотовозбуждения принимает следующий вид:

при ω → ∞ σ
(2)

CPh ∼ 1/(γbω
7/2) → 0 для γb > 0.
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Рис. 2. Дважды дифференциальные сечения неупругого рассеяния фотона ионом Si12+ для ⊥-схемы эксперимента: (а) сечение

тормозного излучения (BrS) и рекомбинационного свечения (RR), (b) сечение нерезонансного комптоновского рассеяния (CS)
и комптоновского фотовозбуждения (CPh). Энергия падающего фотона ~ω = 6.7 keV, ~ωC — энергия рассеянного фотона. Угол

рассеяния θ = 90◦. Ширина спектрального разрешения эксперимента Ŵbeam = 0.5 eV.

Результаты и обсуждение

Результаты расчета в рамках нашей теории представ-

лены на рис. 2, 3 и в таблице. Значение энергии порога

ионизации 1s2-оболочки иона Si+12 I1s = 2437.659 eV

взято из работы [9]. Значения энергий переходов для

I1sns n ∈ [2; 7, 8, 9, 10] и I1snp для n ∈ [2; 10] взяты из

работы [10]. Значения I1sns для n ∈ [3; 6] взяты из ра-

боты [11]. Для n ∈ [11;∞] энергии переходов получены

аппроксимацией вида

I1snl = I1s −
1

n2

(

α +
1

n
β

)

, (14)

где числа α и β определяются значениями I1sml

для m = 9, 10. Амплитуды вероятности дипольного

Jns = 〈εp+|r̂ |ns+〉 и контактного Jnp = 〈1s0| ĵ1(qr)|np+〉
переходов для n ∈ [2; 10] получены на радиальных ча-

стях волновых функций приближения Хартри−Фока при

энергии падающего фотона ω = 6700 eV (энергия Kα-

линии эмиссии Fe24+ [12]) и угле рассеяния θ = 90◦

(рис. 2). Для n ∈ [11;∞) интегралы Jns и Jnp получены

аппроксимацией вида

Jnl =
1

n2

(

ς +
1

n
ρ +

1

n2
χ

)

, (15)

Спектральные данные лидирующих резонансов рекомбинаци-

онного свечения и (x p → ns) комптоновского фотовозбужде-

ния (1s → np) в ⊥ — схеме эксперимента: ~ωC — энергия рас-

сеянного фотона, энергия падающего фотона ~ω = 6.7 keV, ши-

рина спектрального разрешения эксперимента Ŵbeam = 0.5 eV,

угол рассеяния θ = 90◦

nl ~ωC , eV σ 2, 10−2 · r2
0 eV

−1sr−1

2s 4845.35 2.290

3s 4520.55 0.685

4s 4407.31 0.289

2p 4835.01 3.546

3p 4517.44 0.548

4p 4405.94 0.187

где числа ς, ρ и χ определяются значениями Jml для

m = 8, 9, 10. При построении индикатрисы комптонов-

ского 1s → 2p-фотовозбуждения в амплитуде вероят-

ности J2p учтена зависимость ĵ1 функции Бесселя от

угла рассеяния [см. (17) и рис. 3, b ]. Результаты на

рис. 2 и в таблице при ωC > ω − I1s , демонстрируют

ярко выраженные резонансные структуры спектров ре-

комбинационного свечения (рис. 2, а) и комптоновского

Оптика и спектроскопия, 2023, том 131, вып. 4
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Рис. 3. Индикатрисы (а) рекомбинационного свечения и (b) комптоновского фотовозбуждения для иона Si12+ с полярным

радиусом и полярным углом при фиксированных значениях энергий падающего (~ω = 6.7 keV) и рассеянных (~ω = 4.845 keV

(x p → 2s, RR), ~ωC = 4.835 keV (1s → 2p, CPh)) фотонов. Ширина спектрального разрешения эксперимента Ŵbeam = 0.5 eV.

Схема эксперимента: ⊥ (сплошная кривая), ‖ (штриховая кривая), неполяризованные фотоны (штрихпунктирная кривая).

фотовозбуждения (рис. 2, b). Континуальные структуры

полных дважды дифференциальных сечений рассеяния

при ωC ≤ ω − I1s (тормозное излучение (BrS, рис. 2, а) и
нерезонансное комптоновское рассеяние (CS, рис. 2, b))
взяты из работы авторов [5]. Теоретическая ширина

двухфотонного распада Ŵ1s2s
∼= 6.2 · 10−8 eV метаста-

бильного состояния 1s2s(1S0) получена аппроксима-

цией результатов работы [13] (He−Ne8+). Теоретиче-

ская ширина дипольно-разрешенного распада состоя-

ния 1s2p(1P1)Ŵ1s2p
∼= 3 · 10−2 eV получена интерполяци-

ей результатов работ [14] (Na9+), [15] (Ar16+) и [16]
(Cr22+). Полученные значения для ширин резонансов

рекомбинационного свечения (Ŵ1sns
∼= Ŵ1s2s) недоступ-

ны современному эксперименту, включая телескопы

в астрофизике [17]. Однако изложенные выше схемы

предполагаемого эксперимента могут быть реализованы,

в частности, комбинированием методов генерации мно-

гозарядных ионов и их захвата в
”
ловушке“ с последу-

ющим рассеянием излучения рентгеновского лазера на

свободных электронах (XFEL) [18]. Поэтому в качестве

ширины спектрального разрешения эксперимента для

всех состояний мы приняли величину Ŵbeam = 0.5 eV,

достигнутую в серии XFEL-экспериментов [19,20]. При

этом в формулах (6) и (12) суммирование ограничено

значением главного квантового числа nmax = 500. Ре-

зультаты в таблице дают представление о порядках

величин лидирующих резонансов сечений рассеяния для

принятого значения Ŵbeam. Переход к теоретическим зна-

чениям γ1sn(s ,p) обнаруживает тот факт, что резонансы

комптоновского фотовозбуждения практически подавле-

ны по сравнению с резонансами рекомбинационного

свечения в любом диапазоне энергий падающего на ион

фотона:

σ
(2)
1snp/σ

(2)
1sns ∼ Ŵ1sns/Ŵ1snp ∼ 10−6. (16)

Результаты на рис. 3, а качественно воспроизводят та-

ковые для тормозного излучения работы [5]. Количе-

ственное отличие (сечение рассеяния обращается в нуль

при θ = 90◦ в ‖-схеме эксперимента) от результатов

работы [5] обусловлено тем, что в (6) отброшен вклад

Kd-канала рассеяния, пренебрежимо малый по сравне-

нию с вкладом Ks -канала рассеяния. В случае тормоз-

ного излучения [5] Ks - и Kd-каналы рассеяния дают

сравнимые вклады в сечение рассеяния при θ = 90◦ в ‖-
схеме эксперимента. Результаты на рис. 3, b демонстри-

руют сильную асимметрию относительно углов θ = 0◦ и

θ = 180◦ индикатрисы рассеяния для резонансов комп-

тоновского фотовозбуждения. Причина асимметрии ле-

жит в аналитической структуре q-параметра j1-функции
Бесселя:

q ∼
(

ω2 + ω2
C − 2ωωC cos θ

)1/2
. (17)

Согласно (17), q ∼ ω − ωC при θ → 0◦, тогда как

q ∼ ω + ωC при θ → 180◦ . Как результат, для всех схем

предполагаемого эксперимента

J2
2p(θ = 0◦) ≪ J2

2p(θ = 180◦). (18)

Таким образом, при рассеянии
”
вперед“ возникает ко-

нус рассеяния с углом раствора 2θ ∼= 50◦, в котором

резонансы комптоновского фотовозбуждения (рис. 3, b)
практически подавлены по сравнению с резонансами

рекомбинационного свечения (рис. 3, а).

Заключение

Теоретически исследовано полное дважды дифферен-

циальное сечение неупругого рассеяния рентгеновско-

го фотона электронами многозарядного гелиеподобного
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атомного иона. Установлены структуры спектров иници-

ированного рекомбинационного свечения и комптонов-

ского фотовозбуждения и их угловая анизотропия. При

этом угловая анизотропия комптоновского фотовозбуж-

дения сопровождается сильной асимметрией индикатрис

рассеяния. Показано, что при переходе к теоретическим

значениям спектральных ширин распада метастабиль-

ных (1sns) и дипольно-разрешенных (1snp) конечных

состояний рассеяния резонансы комптоновского фото-

возбуждения практически подавлены по сравнению с

резонансами рекомбинационного свечения. Полученные

результаты носят предсказательный характер.
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