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В рамках второго порядка нерелятивистской квантовой теории возмущений предсказаны аналитическая

структура и абсолютные значения обобщенных сечений двухфотонной резонансной однократной ионизации

K-оболочки тяжелых бериллиеподобных ионов атомов титана (Ti18+), хрома (Cr20+), железа (Fe22+)
и цинка (Zn26+). Полные волновые функции основного состояния иона и состояний его ионизации

получены в одноконфигурационном приближении Хартри−Фока. Установлены эффекты (a) возникновения

гигантских резонансов в допороговой области обобщенных сечений ионизации, (b) деструктивной квантовой

интерференции амплитуд вероятности радиационных переходов в промежуточные состояния p-симметрии

и (c) лидирующей роли d-симметрии конечного состояния ионизации в определении значений полного

обобщенного сечения в области энергий поглощаемых фотонов жесткого рентгеновского диапазона. Для

проверки полученных результатов предположена реализация эксперимента с линейно поляризованными

рентгеновскими фотонами.
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Введение

Двухфотонная (нелинейная) ионизация глубоких обо-

лочек атомов, атомных ионов, молекул и твердых

тел — один из фундаментальных процессов микро-

мира. С созданием рентгеновского лазера на свобод-

ных электронах (XFEL) [1] как источника жесткого

многофотонного излучения открылась возможность вы-

сокоточных экспериментальных и теоретических ис-

следований этого процесса [2,3]. Проведенные теоре-

тические исследования этого процесса обнаружили, в

частности, важную роль релятивистских эффектов, эф-

фектов экранирования и недипольных (квадрупольных)
эффектов в (a) определении нерезонансной структу-

ры обобщенных сечений двухфотонной ионизации K-

оболочки атома и атомного иона [4–7] и (b) угловом

распределении фотоэлектронов, рожденных надпорого-

вой двухфотонной ионизацией K-оболочки атома [8,9].
В упомянутых статьях отсутствуют исследования резо-

нансной допороговой структуры обобщенного сечения

двухфотонной ионизации. Такая структура в рамках

второго порядка нерелятивистской квантовой теории

возмущений впервые исследована в [10,11] на примере

атома неона (Ne), бериллиеподобного (Ne6+) и гелиепо-

добного (Ne8+) атомных ионов. При этом были учтены

основные (лидирующие в бесконечном полном набо-

ре) части допороговой резонансной структуры сечения,

эффекты радиальной релаксации состояний перехода

в поле 1s -вакансии и лишь проекция M = 0 полного

углового момента J = 2 волновой функции конечного

состояния ионизации d-симметрии. В [12,13] теория

работ [10,11] модифицирована для учета (a) полноты на-

бора промежуточных состояний 1s → np фотовозбужде-

ния, (b) деструктивной квантовой интерференции парци-

альных амплитуд вероятности радиационного перехода

и (c) нетривиальной полной (J = 2; M = 0,±1,±2) уг-

ловой структуры амплитуды вероятности радиационного

перехода в конечные состояния ионизации d-симметрии.

При этом было дано обобщение результатов [10,11] на

тяжелый неоноподобный ион атома железа (Fe16+) [12]
и ионы изоядерной последовательности тяжелого ато-

ма никеля (29Ni→Ni18+→Ni24+→Ni26+) [13]. В насто-

ящей статье теория [12,13] модифицируется (учиты-
вается зависимость ширин радиационного распада 1s -

вакансии промежуточных 1snp-состояний фотовозбуж-

дения от главного квантового числа) и обобщается на

изоэлектронную последовательность тяжелых бериллие-

подобных атомных ионов. В качестве объектов иссле-

дования взяты бериллиеподобные ионы атомов титана

(Ti18+, заряд ядра иона Z = 22, конфигурация и терм

основного состояния [0] = 1s22s2[1S0]), хрома (Cr20+,
Z = 24), железа (Fe22+, Z = 26) и цинка (Zn26+, Z = 30).
Выбор изоэлектронной последовательности обусловлен

сферической симметрией основного состояния ионов,

их доступностью в газовой фазе [14,15] при проведе-

нии эксперимента по поглощению двух XFEL-фотонов

энергии ~ω (~ — постоянная Планка, ω — круговая ча-

стота фотона) ионом, захваченным в
”
ловушке“ [16,17],
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и востребованностью их спектральных характеристик,

в частности, при рентгеновской диагностике горячей

лабораторной [18,19] и астрофизической [20–22] плаз-

мы, а также конструкционных материалов в установках

управляемого термоядерного синтеза [23–25].

1. Теория

Рассмотрим следующий канал двухфотонной резо-

нансной однократной ионизации K-оболочки бериллие-

подобного атомного иона:

2~ω + [0] → 1s(n, x)p + ~ω → 1sεl. (1)

В (1) n — главное квантовое число возбужденных

состояний дискретного спектра, x(ε) — энергия элек-

трона сплошного спектра, l = s, d и заполненная 2s2-

оболочка не указана. Структура канала (1) соответствует
следующим приближениям.

Сильная пространственная и энергетическая

отделённость 2s2-оболочки от 1s2-оболочки

иона позволяет пренебречь рождением конечных

1s22sε(s, d)-состояний двухфотонной ионизации.

Например, для иона Ti18+ выполнены неравенства:

r1s = 0.0367�A ≪ r2s = 0.1552�A (rns — средний радиус

ns -оболочки иона), I1s = 6019.25 eV (расчет данной

работы) ≫ I2s = 1346.89 eV [26] (Ins — энергия порога

ионизации ns -оболочки иона).
Амплитуда вероятности двухфотонной ионизации по

каналу 2~ω + [0] → 1sεl определяется оператором кон-

тактного взаимодействия

Ĉ ∼
N

∑

n=1

(Ân · Ân)

(N — число электронов в ионе) и пропорциональна

матричному элементу 〈1s | j l |εl〉 [27]. Здесь j l — сфери-

ческая функция Бесселя, возникающая при разложении

в двойной функциональный ряд результирующей экспо-

ненты в операторе Ĉ . Для оператора электромагнитного

поля Ân (в представлении вторичного квантования) при-
нято дипольное приближение:

Ân →
∑

k

∑

ρ=1,2

ekρ(â
+
kρ + â−

kρ), (2)

(k · rn) ≪ 1 ⇒ exp[±i(k · rn)] ∼= 1, (3)

r1s/λω ≪ 1. (4)

В (2)−(4) ekρ(k) — вектор поляризации (волновой
вектор) фотона, â+

kρ(â
−

kρ) — оператор рождения (уни-
чтожения) фотона, rn — радиус-вектор n-электрона

и λω — длина волны поглощаемого фотона. Например,

для иона Ti18+ имеем: r1s = 0.0367�A, λω = 2.0330�A

(~ω = 6.10 keV) и r1s/λω = 0.018 ≪ 1. Тогда j0 → 1,

j2 → 0 и 〈1s | j1|εl〉 → 0. Отметим здесь, что в [28] поня-
тие

”
критерия применимости дипольного приближения“

Рис. 1. Амплитуда вероятности двухфотонной резонансной

однократной ионизации K-оболочки бериллиеподобного атом-

ного иона в представлении диаграмм Фейнмана (l = s, d).
Направление времени — слева направо (t1 < t2). Стрелка

вправо — электрон, стрелка влево — вакансия. Двойная

линия — состояние получено в хартри-фоковском поле 1s -

вакансии. Черный кружок соответствует вершине радиацион-

ного перехода, ~ω — поглощаемый фотон.

модифицировано. Как результат показано, что коротко-

волновая область применимости дипольного приближе-

ния по энергии поглощаемого фотона намного шире

области, определяемой неравенством (4).

1.1. Амплитуда вероятности ионизации

Амплитуда вероятности двухфотонной ионизации

по каналу (1) физически интерпретирована на рис. 1

в формализме диаграмм Фейнмана в рамках второго

(по числу вершин взаимодействия) порядка нереляти-

вистской квантовой теории возмущений. Установим её

аналитическую структуру. При этом нижеследующие

формулы этого раздела статьи даны в атомных единицах

(a.u.; e = ~ = me = 1). В последующих разделах статьи

восстановлены обычные единицы. Согласно рис. 1, для

искомой амплитуды имеем квантовую интерференцию

парциальных амплитуд вероятности фотопоглощения по

промежуточным состояниям дискретного и сплошного

спектров p-симметрии:

Al = A
(1)
l + A

(2)
l , (5)

A
(1)
l =

∑

M′

∞
∑

N=2

〈0|R̂|8n〉〈8n|R̂|9εl〉
ω − I1snp + iγ1s ,n

, (6)

A
(2)
l =

∑

M′

∞
∫

0

dx
〈0|R̂|8x〉〈8x |R̂|9εl〉
ω − I1s − x + iγ1s

, (7)

|0〉 = [0] ⊗ (a+
ω)2|0ph〉, (8)

|8n,s 〉 = |1s(n, x)p(1P1), M ′〉 ⊗ â+
ω |0ph〉, (9)

|9εl〉 = |1sεl(1lJ=l), M〉 ⊗ |0ph〉, (10)

R̂ = −1

c

N
∑

n=1

(p̂n · Ân). (11)
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В (6)−(11) определены: полные волновые функции

начального (|0〉), промежуточного (|8〉) и конечного

(|9〉) состояний двухфотонной ионизации, R̂ — опе-

ратор радиационного перехода, c — скорость све-

та в вакууме, P̂n — оператор импульса n-электрона,

проекции полных угловых моментов системы
”
ион-

ный остаток ⊗ электрон“ M ′ = 0,±1, M = 0 для

l = s , M = 0,±1,±2 для l = d, |0ph〉 — волновая

функция фотонного вакуума квантовой электродина-

мики, I1snp — энергия фотовозбуждения 1s → np,

γ1s ,n = Ŵ1s ,n/2 и γ1s = Ŵ1s/2, где Ŵ1s ,n(Ŵ1s ) — ширина

распада 1s -вакансии 1snp (1sx p)-состояния. Заметим,

что структура 1lJ=l-термов конечных состояний двух-

фотонной ионизации (J = 0 ⇒ 1S0; J = 2 ⇒ 1D2) в (10)
воспроизводит теорему Ландау−Янга [29,30] для пол-

ного углового момента системы двух поглощаемых

фотонов Jω = 0, 2.

Примем приближение плоских волн,

|x(r)〉 ∼ sin(r
√
2x),

для одноэлектронной амплитуды вероятности радиаци-

онного перехода между состояниями сплошного спек-

тра в (7):

(x − ε)〈x p+|r̂ |εl+〉 ∼= i
√
2xδ(x − ε). (12)

Появление мнимой единицы в (12) обусловлено ре-

ализацией формулы Сохоцкого−Племели для знамена-

теля (x−ε−i0)−1 в приближении отбрасывания глав-

ного значения (интеграла) по Коши. Тогда, используя

методы алгебры операторов рождения (уничтожения)
фотонов [31], теории неприводимых тензорных операто-

ров [32] и теории неортогональных орбиталей [33], для
амплитуды (5) получаем:

As = ζ

(

µ +

∞
∑

n=2

βn〈np+|r̂ |εs+〉
)

, (13)

Ad =
√
6 ζ

(

µ +
∞
∑

n=2

βn〈np+|r̂ |εd+〉
)

· QM , (14)

µ = i2
√
2ε 〈1s0‖r̂‖εp+〉, (15)

βn =
I1snp(2ω − I1snp)

ω − I1snp + iγ1s ,n

〈1s0‖r̂‖np+〉, (16)

QM =−4π

3

∑

M′

∑

p

(−1)M′

Y1,M′(eω)Y∗

1,p(eω)

(

1 1 2

−M ′ p M

)

.

(17)
Здесь ζ = 4π/(3Vω), V (cm3) = c — объем квантования

электромагнитного поля (численно равный скорости

света в вакууме) [34], ε = 2ω−I1s , Yα,β(eω) — сфери-

ческая функция, индекс суммирования в (17) p = 0,±1,
≪
∗
≫ — символ комплексного сопряжения, определен 3 j-

символ Вигнера и одноэлектронная амплитуда вероятно-

сти фотовозбуждения 1s → np имеет вид

〈1s0‖r̂‖np+〉 = 〈1s0|1s+〉〈2s0|2s+〉2〈1s0|r̂ |np+〉, (18)

〈1s0|r̂ |np+〉 =

∞
∫

0

P1s 0(r)r Pnp+(r)dr. (19)

Индексы ≪0≫ и ≪+≫ соответствуют P(r)-радиальным
частям волновых функций электронов, полученных ре-

шением одноконфигурационных уравнений Хартри−Фо-

ка для конфигураций иона [0], 1s+(n, x)p+ и 1s+εl+.

1.2. Обобщенное сечение ионизации

Установим аналитическую структуру обобщенного се-

чения двухфотонной однократной ионизации атомного

иона. Следуя определению понятия такого сечения [35],

dσ (l)
g = (V/2c)dσl, (20)

учитывая
”
золотое правило“ Ферми [36],

dσl = (πV/c)|Al|2 · δ(ε − ε)dε, (21)

интегрируя в (21) по энергии фотоэлектрона и суммируя

по l = s, d, для полного обобщенного сечения получаем:

σg(cm
4 · s) = (η/ω)2

∑

l=s ,d

∑

i=1.2

a lL
2
il, (22)

L1l =

∞
∑

n=2

(ω − I1snp)B ln. (23)

L2l = D −
∞
∑

n=2

γ1s ,npB ln, (24)

D = 2
√
2ε〈1s0‖r̂‖np+〉, (25)

B ln =
βn

ω − I1snp − iγ1s ,n

〈np+|r̂ |εl+〉. (26)

Здесь учтено, что для x p-состояний сплошного спек-

тра энергетический знаменатель амплитуды вероятности

фотоионизации 1s → x p в точке полюса ε = 2ω−I1s

принимает вид

ω − iγ1s = ω(1− iγ1s/ω) ∼= ω

при ω ∼ I1s ≫ γ1s . Здесь также определены величины

η(cm4 · s) = 0.278 · 10−52, a s = 1,

ad =
3

2
a

(0)
d

(

1− 1

4π

)

и a
(0)
d = 4/5 [10,11] (учтена лишь проекция M = 0 пол-

ного углового момента J = 2). Значение коэффициен-

та ad получено по формуле

ad = 6

2
∑

M=−2

|QM |2 (27)

с учетом аналитического результата работы [37] для сум-
мы произведений двух 3 j-символов Вигнера. При этом
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Таблица 1. Параметры полных ширин распада 1s -вакансии

промежуточных 1snp-состояний фотовозбуждения (получены
по теоретическим данным работы [38]) из формулы (29)
и энергии порогов ионизации (расчет данной работы) 1s2-

оболочек (I1s ) исследуемых ионов

Ион ŴA, eV α, eV β γ I1s , keV

Ti18+ 0.085 2.568 3.282 1.831 6.019

Cr20+ 0.087 3.474 3.279 1.679 7.230

Fe22+ 0.091 5.062 3.271 1.686 8.553

Zn26+ 0.097 13.051 3.264 1.589 11.544

предположена реализация схемы XFEL-эксперимента

для линейно поляризованных поглощаемых фотонов:

k ∈ OZ, eω ∈ OX (OX , OZ — оси прямоугольной систе-

мы координат),

Y1,0(eω) = 0, Y1,±1(eω) = ∓3/(4π
√
2). (28)

Отметим, что (a
(0)
d /ad)100 (%) ∼= 72 (%). Таким образом,

дополнительный учет проекций M = ±1,±2 полного

углового момента J = 2 значительно (на ∼ 30%) уве-

личивает вклад компоненты обобщенного сечения (22)
для l = d .

В (6) принята следующая аппроксимация полных

ширин распада 1s -вакансий:

Ŵ1s ,n = ŴA + ŴR,n, (29)

ŴR,n = αn−(β+γ/n). (30)

lim
n→∞

Ŵ1s ,n = ŴA. (31)

В (29) ŴA — ширина оже−распада по каналу

1s2s2 → 1s2εs в приближении независимости ŴA от

главного квантового числа (np-электрон играет роль

”
наблюдателя“) и ŴR,n — ширина радиационного распада

по каналу 1snp → 1s2. Параметры ŴA, α, β, γ определе-

ны интерполяцией (для Ti18+ и Cr20+) и экстраполяцией

(для Zn26+) теоретических данных работы [38] для n = 2

в ионах Mg8+, Ar14+ и Fe22+ с учетом рекуррентной

формулы [39]:

ŴR,n

ŴR,n+1

=

(

I1snp

I1s(n+1)p

)3( 〈1s |r̂ |np〉
〈1s |r̂ |(n + 1)p〉

)2

, n ≥ 2. (32)

При больших значениях n из (30) имеем:

ŴR,n ∼ n−β . (33)

Формула (33) качественно воспроизводит (см. β ∼= 3

в табл. 1 статьи) результат теории квантового дефекта

Ŵ ∼ n−3 [40] с тем отличием, что в [40] исследованы

ширины автоионизационных резонансов сечений фото-

поглощения.

Формально математически бесконечные ряды

в (23), (24) соответствуют учету полноты набора

промежуточных состояний фотовозбуждения 1s → np.

Насколько нам известно, проблема аналитического

учета полноты набора для атома (атомного иона)
с ненулевыми ширинами распада, прежде всего,

внутренних вакансий остается открытой. В данной

статье реализован численный метод суммирования

работы [41]. Значения I1snp и Jn = 〈1s0‖r‖np+〉
для n ∈ [2; 10] получены в одноконфигурационном

приближении Хартри−Фока. Для n ∈ [11;∞) энергии

фотовозбуждения 1s → np получены аппроксимацией

вида:

I1snp = I1s −
1

n2

(

a − b

n

)

, lim
n→∞

I1snp = I1s , (34)

где параметры a и b определены значениями I1smp

для m = 9, 10. Для n ∈ [11;∞) амплитуды вероятно-

сти 1s → np-фотовозбуждения получены аппроксимаци-

ей вида:

Jn =
1

n2

(

c +
d

n
+

f

n2

)

, lim
n→∞

Jn = 0, (35)

где параметры c , d и f определены значениями Jm для

m = 8, 9, 10. Для интеграла 〈np+|r̂ |εl+〉 в (26) реализо-

вана формула (35) с учетом того, что параметры c , d и f

становятся функциями от энергии поглощаемого фотона

(ε = 2ω−I1s). При этом необходимо учесть, что, как

правило, численные решения уравнений Хартри−Фока

не удовлетворяют физическому требованию ортогональ-

ности волновых функций состояний остова |1s+〉 и |2s+〉
к возбужденному состоянию |εs+〉 сплошного спектра

той же симметрии:

α = 〈1s+|εs+〉 6= 0, β = 〈2s+|εs+〉 6= 0. (36)

Для восстановления ортогональности использована про-

цедура ортогонализации Грама−Шмидта [42]:

|εs+〉 → |ε̃s+〉 = |εs+〉 − α|1s+〉 − β|2s+〉, (37)

〈1s+|ε̃s+〉 = 〈2s+|ε̃s+〉 = 0. (38)

Как результат, искомый интеграл в (26) принимает вид:

〈np+|r̂ |ε̃s+〉=〈np+|r̂ |εs+〉−α〈np+|r̂ |1s+〉−β〈np+|r̂ |2s+〉.
(39)

Результаты рис. 2 демонстрируют значительную роль

”
эффекта“ ортогонализации при построении амплитуд

вероятности радиационного перехода np+ → ε̃s+ . Мате-

матически более строгий подход (концепция расширен-

ного пространства Гильберта) к построению амплитуд

вероятности радиационных переходов с реализацией

процедуры ортогонализации Грама−Шмидта представ-

лен в работе [43].
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Рис. 2.
”
Эффект“ ортогонализации при построении ампли-

туды вероятности A радиационного перехода из (39) на при-

мере иона Cr20+ для энергии электрона сплошного спектра

ε̃ = 2I1snp−I1s . Штриховая кривая — до процедуры ортогона-

лизации, сплошная кривая — после ортогонализации.

2. Результаты и обсуждение

Результаты расчета приведены на рис. 3−7

и в табл. 1−3. Значения параметров обобщенного

сечения (22), принятые при расчетах, даны в табл. 1

и на рис. 3. Для энергий XFEL-фотонов принят диапазон

~ω ∈ (3; 13) keV ([44] XFELO, USA; [45,46] European

XFEL, Germany; [47] PAL−XFEL, Republic of Korea).
Результаты на рис. 4−7 и в табл. 2 демонстрируют

ярко выраженную допороговую резонансную структуру

обобщенных сечений двухфотонной ионизации исследу-

емых ионов, обусловленную возникновением промежу-

точных состояний перехода (учтены значения главного

квантового числа n ∈ [2; 500]). Уменьшение абсолютных

значений резонансов обобщенного сечения по ряду

исследуемых ионов обусловлено уменьшением ампли-

туд вероятности переходов 〈1s0|r̂ |np+〉, 〈np+|r̂ |ε̃(s, d)+〉
в (26) и увеличением полных Ŵ1s ,n-ширин распада 1s -

вакансии 1snp-состояний (рис. 3). Например, для ли-

дирующего резонанса фотовозбуждения 1s → 2p имеем:

〈1s0|r̂ |2np+〉 · 102 = 5.8 (Ti18+), 4.3 (Zn26+);

〈2p+|r̂ |εd+〉 · 103
(

1√
a.u.

)

= 1.5 (Ti18+),

0.8 (Zn26+); Ŵ1s ,2 (eV) = 0.225 (Ti18+), 0.879 (Zn26+).

Рис. 3. Полные ширины (Ŵ1s,n) распада 1s -вакансии промежу-

точных состояний фотовозбуждения 1s → np ионов Zn26+ —

открытые треугольники
”
вниз“, Fe22+ — открытые треуголь-

ники
”
вверх“, Cr20+ — открытые кружки и Ti18+ — открытые

квадраты, рассчитанные по формуле (29).

Рис. 4. Обобщенное сечение двухфотонной резонансной од-

нократной ионизации K-оболочки иона Ti18+ . ~ω — энер-

гия поглощаемого фотона. Штрихпунктирная кривая — σ
(d)
g

(парциальное сечение d-симметрии конечного состояния иони-

зации), штриховая кривая — σ
(s)
g (парциальное сечение s -

симметрии конечного состояния ионизации), сплошная кри-

вая — σg = σ
(d)
g + σ

(s)
g (полное обобщенное сечение).

Результаты на рис. 4−7 также демонстрируют эффект

деструктивной (гасящей) квантовой интерференции ам-
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Рис. 5. То же, что на рис. 4, но для иона Cr20+.

Рис. 6. То же, что на рис. 4, но для иона Fe22+ .

Рис. 7. То же, что на рис. 4, но для иона Zn26+ .

плитуд вероятности переходов 1s → np. Этот эффект

обусловлен знакопеременностью множителя ~ω−I1snp

в (23) и
”
погруженностью“ этих состояний в континуум

(см. D в (24)). При этом по ряду исследуемых ионов

между максимумами резонансов обобщенного сечения

Таблица 2. Спектральные характеристики лидирующих

резонансов фотовозбуждения 1s→np-обобщенных сечений

двухфотонной однократной ионизации K-оболочки иссле-

дуемых ионов в области энергий поглощаемого фотона

~ω ∈ (3; 13) keV

Ион np I1snp, keV σg , 10
−52 cm4

· s

2p 4.6752 4.5445

Ti18+ 3p 5.4481 0.5120

4p 5.7020 0.0979

Cr20+

2p 5.5998 2.3279

5.6160a

3p 6.5341 0.3405

4p 6.8430 0.0723

Fe22+

2p 6.6099 1.1402

6.6287b

3p 7.7212 0.1967

4p 8.0904 0.0479

2p 8.8897 0.2868

Zn26+ 3p 10.4015 0.0798

4p 10.9078 0.0294

Примечание. a Эксперимент [48]. b Релятивистский расчет [49].

Таблица 3. Относительный вклад s - и d-симметрий конечного

состояния ионизации 3 = σ
(d)
g /σ

(s)
g (см (22) для слагаемых

l = d, l = s) в полное обобщенное сечение двухфотонной

резонансной однократной ионизации K-оболочки исследуемых

ионов. Взяты энергии поглощаемых фотонов ~ω = I1s2p (верх-
няя строка), I1s + 1 (keV) (нижняя строка)

Ион ~ω, keV 3

Ti18+
4.6752 8.4972

7.0200 1.3041

Cr20+
5.5998 10.3713

8.2300 1.3753

Fe22+
6.6099 8.5061

9.5530 1.4242

Zn26+
8.8897 9.9992

12.5440 1.5705

увеличиваются энергетические расстояния и возникают

”
окна прозрачности“ в виде резкого падения вероятно-

сти двухфотонной ионизации.

Для одноэлектронных амплитуд вероятности перехода

в (26) выполнено неравенство:

〈np+|r̂ |εd+〉 > 〈np+|r̂ |εs+〉. (40)
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Например, для лидирующего резонанса фотовозбужде-

ния 1s → 2p в ионе Ti18+ имеем

〈2p+|r̂ |εd+〉 · 103
(

1√
a.u.

)

= 1.5 > 〈2p+|r̂ |εs+〉 · 103
(

1√
a.u.

)

= 0.5.

Как результат, данные табл. 3 (см. также рис. 4−7 для

парциальных и полных обобщенных сечений) показы-

вают лидирующую роль d-симметрии конечного состо-

яния ионизации в определении абсолютных значений,

прежде всего, резонансов полного обобщенного сечения

при ~ω ∈ (3; 13) keV.

3. Заключение

Построен нерелятивистский вариант квантовой тео-

рии процесса двухфотонной резонансной однократной

ионизации K-оболочки тяжелого бериллиеподобного

атомного иона. Исследована изоэлектронная последова-

тельность ионов Ti18+ → Cr20+ → Fe22+ → Zn26+. Уста-

новлены ярко выраженные резонансные допороговые

структуры обобщенных сечений и эффект деструктив-

ной квантовой интерференции амплитуд вероятности

радиационных переходов в промежуточные состояния

p-симметрии. Установлена также лидирующая роль d-

симметрии конечного состояния ионизации в определе-

нии абсолютных значений полного обобщенного сечения

в области энергий XFEL-фотонов ~ω ∈ (3; 13) keV. Учет
корреляционных и релятивистских эффектов и выход

за рамки дипольного приближения для R̂(Ĉ)-оператора
радиационного (контактного) перехода является предме-

том будущего развития теории. Результаты успешных

экспериментов по наблюдению двухфотонной ионизации

атомов, молекул и твердых тел [50] позволяют пола-

гать, что абсолютные значения обобщенных сечений

на рис. 4−7 вполне доступны измерению в современном

XFEL-эксперименте.
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