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Metody obliczania przekroju czynnego 
na rozpraszanie niespolaryzowanych neutronów 
przez substancje paramagnetyczne

VSTÇP

Na przełomie la t  sześćdziesiątych  i  siedem dziesiątych zaczęły pojawiać 

się  prace doświadczalne wykorzystujące- termiczne neutrony (1-100 meV) do 

badania rozszczepień poziomów energetycznych Jonu paramagnetycznego w po

lu  krystalicznym . Metoda ta  ma w pewnych przypadkach przewagę nad innymi 

dotąd stosowanymi metodami (optyczna spektroskopia, flu orescen cja , spek

troskopia podczerwieni, metody makroskopowe). Szczególnie użyteczne oka

zuje się  nieelastyczne rozpraszanie neutronów przy badaniu m etali, gdzie 

s iln e  oddziaływania fotonów ze swobodnymi elektronami uniemożliwiają sto 

sowanie metod spektroskopii optycznej. D la  półprzewodników i  izolatorów 

badania neutronowe mogą być uzupełnieniem metod optycznych.

Pierwsze prace teoretyczne dotyczące nieelastycznego rozpraszania neu

tronów przez elektrony atomu pochodzą z la t  trzydziestych  ( [ 1 3, [2 ] , [3]). 

N ajobszerniejsza z n ich , praca Halperna 1 Johnsona korzystała  z silnego 

założenia o wygaszaniu w polu krystalicznym  momentów orbitalnych. Założe

nie t o ,  Jak wykazują dane doświadczalne (pomiary podatności magnetycznej), 

Je s t  słuszne d la  atomów grupy żelaza , nie można go jednak stosować w szcze

góln ości d la  związków ziem rzadkich, gdzie wygaszanie w polu k r y sta lic z 

nym momentów orbitalnych Je s t  małe. (Przyczyną tego faktu Je s t  ekranowa

nie w ziemiach rzadkich powłoki niezapełnionej 4 f  przez powłoki zewnętrz

ne) . D la tych związków stosowano często  w szacunkowych obliczeniach prze

kroju  czynnego tzw. "przybliżenie małego UL " podane w 1937 roku przez 

J .  Schwingera [2 ] (patrz § 2 ) .  W roku 1953 G .T . Trammell [5] podjął pró

bę rozpracowania pełnej formuły przekroju czynnego d la  rozpraszania neu



tronów (p a trz  § 3) • Inną metodą rachunków opartą na tensorowej algebrze 

Racah podał w 1966 roku D .F . Johnson [9 ] (patrz  § 4 ) .  Jego  myśl dokładnie 

rozpracował S .V . Lovesey 1 D .E . Rlmmer [1 2 ] . W roku 1975 C . S ta s s is  i  

H .V. Deckman [1 6 ] , [17] zaproponowali jeszcze  inne rozwiązanie problemu 

rozpraszania neutronów wykorzystując jego podobieństwo do problemu pro

mieniowania w spektroskopii (patrz § 5 ) .  Te cztery  o statn ie  metody, to  

znaczy: "przybliżen ie małego Tt " ,  metoda Trammella, metoda Loveseya i  me

toda S ta s s ls a  będą przedmiotem mojego zainteresowania w następnych roz

d zia ła ch . Przedstaw iając w nich ideę powyższych metod nie stosu ję  jednak 

rygorystycznie ani toku rozumowania ani oznaczeń z prac oryginalnych. 

D la tego , d la  ułatw ienia czytan ia , zestawiłam używane przeze mnie ujedno

lico n e  oznaczenia oraz oznaczenia innych autorów w aneksie I ,  a także 

obok niektórych wzorów podałam w nawiasie klamrowym numer analogicznego 

wzoru pracy źródłowej.

Ju ż  na wstępie warto wyróżnić w rachunkach prowadzonych każdą z oma

wianych metod następujące wspólne cechy:

1. Jako podstawowy wzór na przekrój czynny przyjmujemy pierwsze przy

b liż e n ie  Borna

— 1  Z  p p xZ < x x  k ' i v i x x î > | 2$ ( v  Е^+Лсо) (1 - 1),4Tłi J \x ^

gdzie

I k‘>* ex p (ik '*  Tj j )

♦  ♦ !
M masa neutronu, к , к wektor falowy padającego i  rozproszonego neutronu, 

E , e ' energia początkowa i  końcowa neutronu,/X ,  ~K stan początkowy i  koń

cowy Jonu, X  , x ‘ stan spinowy początkowy i  końcowy neutronu, p , p
* X
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prawdopodobieństwo stanu X  i  stanu X  , T N promień wodzący neutronu, V po

te n c ja ł  oddziaływania magnetycznego neutronu z elektronami jonu.

2 . Jako funkcję falową targetu |X>przyjmujemy zlokalizowaną funkcję 

falową niesparowanych elektronów jonu

V ^ J M ^  = ^  aMc ilsL JM >

¥  dalszym ciągu , dla  skrócenia zapisu funkcję |SLJM)>będę często oznacza

ła  przez ) JM>. Wtedy

i a > =  Y L  aMci |jM> i d . 2 )
M/L

gdzie

aH -  współczynniki pola krystalicznego

jc^ -  współczynniki sprzężenia pośredniego

I SLJM> -  funkcja falowa elektronów o liczbach kwantowych SLJM.

3 . Jako potencjał oddziaływania V przyjmujemy zgodnie z równaniem 

Pauliego poten cjał p o sta ci: (Wyjątek stanowi metoda S ta s s is a , patrz wzór 

(1.6))

v » h (1.3)

gdzie

H * rot A 

?  -  -  Çfc1*

r  -  -1 .9 1
.

(X -  moment magnetyczny czą stk i o spinie 1/2 

C  -  wektorowa macierz Pauliego

A -  poten cjał wektorowy p ola , w którym znajduje się  cząstka.

Możliwe przy tym są dwa równoważne podejścia  do tematu:

a .fcL -tS j je s t  momentem magnetycznym neutronu a A » Ag je s t  potencja

łem wektorowym pola wytworzonego przez elektrony Jonu (przybliżenie małe

go Tl , metoda Loveseya).
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V p r z y b liż e n iu  quasiklasycznyro

(1 .4 )

gdzie

R » rN -  г ,

- 2 ^ в в

rN» ГЭ 
e-tS 

2mc

P.

-  spin  elektronu,

-  położenie neutronu i  3 -te g o  elektronu,

-  magneton Bohra,

-  pęd elektronu,

-  masa elektronu.

Wtedy możemy p o liczy ć :

<k*lH|k>= je x p (- ik -r ^ )H  ex p (ik «rN)drN =

= 5 ü e x p (i% r . )4 tx (? .x îi)  +

+ 5 2  ? f ł i t  { ехР ( * * '^  )*• xp^+ T U p j e x p ( i £  - r ,  )}
3

(1 .5 )

gdzie
^  -*• ♦ .
'зе = к -  к

* -5T t = JŁ

b .fci- j e s t  momentem magnetycznym elektronu a A « je s t  p oten cja- 

łem wektorowym pola wytworzonego przez neutron (metoda Trammella, metoda 

S t a s s i s a ) , przy czym:

10



^Nx (r - V

S ta s s is  jako potencjał oddziaływania V przyjmuje wzór ( 1 .6 ) ,  (V granicy 

n ierelatyw istycznej można pokazać Jego równoważność z wzorem (1 .3 ) -  

patrz § 6)

V (r )  »kjj(r )dr (1.6)

gdzie

f ( ? )  = ? e (î>  ♦ Ги(?)

lTc (ï“) =H 5- e3 (r-Jj ) + S(r-r^ ) ^ 1

? m̂  = Ç i 7 " v  x [ e ^ c ? - r ^ ]

(1 .7 )  

Ь  1 ,[1 7 ]}

;3t -  hamiltonian elektronów Jonu. 

J e ż e l i  zapiszemy

!Э* =3£ +5£'3f.. J  = 1 , 2 , . . .  (1 .8 )o j j

gdzie J£ Q zawiera energię kinetyczną elektronów, ^  -j inne człony Jedno- 

cząstkowe, oddziaływania dwucząstkowe i t d . ,  otrzymamy!

te, - Ç f t y V v 8m3c2

*\ __  dU
2 ^  r ,  dr,

-  centralnie symetryczne pole wytworzone przez Jądro i  zapełnione po

włoki
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a stąd

H 3 2 Рд
2 n rV  4

0 . 9 )

Ve w szystkich wspomnianych metodach element macierzowy magnetycznego od

działywania je s t  zapisywany w następującej p o sta ci:

<л! k 'x . l v l X k x >  w? . q |x \ | -

gdzie

^ x | — -̂  w £  (-«  >q 6 _ | x  x >

V i *  »°

V »
2mc

СГ -  wektorowa macierz P au liego , 

^  -  współrzędna sferyczna.

(K I O )

Łatwo zauważyć na podstawie (1 .1 0 ) ,  że je d l i  przyjąć p o ten cjał oddziały

wania w p o sta ci (1 .3 )  to :

Q -  < k ' l H l  k >  (1 .10a)

Jawna postać Q będzie w następnych rozdziałach podana oddzielnie d la  każ

d e j z metod.

Vzór (1 .1 )  przyjmuje więc na podstawie (1 .1 0 ) postać

ж г з !  ” I  ) \ x '^ „ lx > v V I Q , |X>| S c s ^ -E ^ tiu )

. 1 * *  *  ( I . n )

Rozpisując wektorową macierz P au liego  we współrzędnych sferycznych i  wy

konując odpowiednie sumowania otrzymujemy następujący wzór na przekrój 

czynny d la  nlespolaryzowanych neutronów

12



(1 .1 2 )—aV = i
aQ ав' Ç

I Q 0 IX > I S (E  -Ł + f iu )  
\\ *  «V *

a po wstawieniu funkcji falowej |V> z wzoru (1 .2 ) :

а У  
aQ dE1 S  V i ' V i ^ s ^ i  x

x S(E ^ -E ^v fcj) (1 .1 3 )

Tak więc rozważania następnych rozdziałów będą dotyczyły przede wszyst

kim postaci elementu macierzowego Iq^I JM)> .

PRZYBLIŻENIE MAŁEGO X

Zgodnie z wzorem (1 .3 ) 1 (1 .4 ) potencjał V można zapisać w postaci su

my części spinowej 1 części orb ita ln ej V2 , 

gdzie ♦  ♦

V1 (2.1)

v2 - ? * » • [ < #  *}]
Po scałkowaniu otrzymujemy

<ч k'| V, l k > r  ^drNe x p ( - i t i r N) V ,exp (ik*rN) =

Ç-  « Й  * ? e x -  4 l b -  2i ^

gdzie

ej. •3Łxy.

(2.2)

(2 .3 )
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(2 .4 )

Analogicznie element macierzowy ‘C k '|V 2I £ >  przyjmuje postać:

<k 'lv2l k > *  Ç dr^exp^-ik1*?^) V2ezp (ik «rjj) =

* Ç  -4 T  ezp ( i î - r , )  С P, * * ? „

D la  małych at , d la  których <C<1 ( J e ż e l i  początek układu ustalim y Jako 

położenie Jądra Jonu rg będzie operatorem położenia ^ -te g o  elektronu) 

zastosujm y następujące przyb liżen ie:

exp ( i î -г^) *  1+iX-E^

Wykorzystując tożsamoóci

m (Л -г )г  m(5*r)pt-(YL*p)r

(rxp ) x *  = ( * . ?  ) P-Г  (5,-p )

[ C * /p )r -r  C*.’ p) ] x ^ = o

zapiszm y

( x - r )  p4x î -  ? U ?ąXp3) x X +  mf^ r j ]  x Î

J e ż e l i  zaniedbamy d ru gi sk ład n ik  pow yższej sumy, otrzymam

< k ' i » 2 i k > =  - « s ś p & i i  * * ] • ? ,  =

(2 .5 )

(2.6)

(2 .7 )

(2.8)

gdzie

Î  - E L

* L  -  ? X P

TL
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Wtedy

<  к' I V | k > = < k ’|VJ+V2l k> = (2 .9 )

Przyjmując d la  ziem rzadkich

L + 2S -  gJ (2 .10)

możemy zapisać

< k '| v U > =  4* ^ 9\ •?„ (2 .1 1 )

Tak więc operator Q ze wzoru (1 .5 ) w przybliżeniu małego ma postać

(2.12)

a tym samym wzór na przekrój czynny (1 .12) przyjmuje formę

* 5̂ f ' = F WV

Q -  \ g Jj_

- w y  i £  p T | < x | J , i A ) f ^ V V f o )
4 XX! *  *

gdzie

X  ♦  л ^ 
J , = O rk ) x Х

Di<V= ‘ V  5  Ç  (_ 1 5 ~ S i  ~4i
^  'Vi

(2 .1 3 )

METODA TRAMMELL*

Zapiszmy

p(TL>r)n+ ( î - T ) np = 2S1 [3f ,T ( ;* * r ) n ] - n [ ( p * x ) ( ^ - î ) r  +
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. ♦  (X.r)n- ’ï(Çw3t)] = 2<ПУ  )mi [3t:,r(X-T)n] - ( ^ N) X x [ î ( ^ ) n- 4 ( I . ? ) n- 1l]

(3 .1 )

gdzie

Э€| -  hamiltonian elektronów w jon ie

1 ■ r x p

г ,  1? -  operator położenia i  pędu elektronu 

Wtedy

[exp(i5."r)p+p e x p (i î -7 )  ]
(3 .2 )

_ ' (exp(i'x .*r)-i)] -  i t x  £ ^  lhC*r)+h(xr)g-1]|

gdzie

ix r

h ( ^ ? ) = 2 Y ;^ ^ n = - - V g  f  *
(n+2 )n! ( ix .r ) ^  J(n+2)n! ( ix * r ) '

x e* dx

Wstawiając (1 .5 )  i  (3 .2 )  do wzoru (1 .10a)

<л'| Q lA^s-CXfa x { - £  e x p ( i î^  ) (ą 1x -x )+ ^ 'X x [  ^  l ^ h ( î ^  )+hCÎr^ )| -T ^ ]

(i* * ^  Г ’ (e x p (i^  )-1 )] 1Л>
(3 .3 )

J e ż e l i  zaniedbamy o sta tn i składnik tego wyrażenia (patrz £ (7 ) , [5 ]^ ) 

otrzymamy

0<  Iq |A>* <(X|x x £ exp(i*^ )(а<)х-эО+ ^ - К х ^  h(Xr  ̂)+h(îr^ ) j l^ ] \  |X> 

= 0 '1 х х Х х ( Е  e x p C ix f ^ s ^  1  \ ~ ] \ №>

(3 .4 )
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Wybierzmy oś w kierunku TL . Wtedy

< Л ' I Q |Л)= <^|Q+e _ + Q_e+ f£> ( 3 . 5 )

gdzie

Q+ = 51  J  Ы  + 2 s ^  e x p (iîf^ )
“ v| ~

i +

A stąd

♦ • A- lAy
/V

d la  dowolnego wektora A

ч/V к wektory jednostkow e.
e- J

d V
dQdE'

» w2 Y Px[<->: I Q_\x>|2 +|< ! Q+!'X>12]S(ex-  (3.6)
ЛА

W celu  w yliczenia elementów macierzowych<^Л' IQ + | A)> Trammell wprowadził 

tensory pomocnicze \ ^ 0 ) o r a z  p ^ M ^ )

< J  JM> ~ f  ( - 1 ) М^ <  J  J ü l ’ - f l l  J j ' k ( ^ >

Р к(м3") = < j m | Pk(Dz)  I JM >  = < JM I  ̂k 0 1 JM > *

( 3 .7 )  

{ > 2 , [ 5 ] }

( 3 .8 )

{ł3* ,[5 ]}

Wtedy w oparciu o teo rię  Wignera-Eckarta nieprzywiedlnych operatorów ten

sorowych otrzymał następującą postać elementów macierzowych:

* - < л - '1 Г <" ) :1{<8 га> р « , эт - ,  4 « - , . î , C Î ) *

r S  11 ( J )
/ ’го ,25-1 D 2̂ - i , - i  +

( 3 .9 )

{ 2 2 , [5 ]}

SL У +25,25+1 25+1, U -*
ss У + <?)]25;25+1 25+1,il J
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gdzie

^ k ^  = ^  dr r2 j  k (3tr) | f (r )|  
O
OO

^ k ' * *  f  dr г 2 9 k Cxr) I f ( r ) | ‘

0 . 10) 

^ 2 3 , [5 ]}

J k(x) -  funkcja sferyczna В e sse la
z

â k (x )  = 2x“ 2 J  y ] k (^ )d y
o

f ( r )  -  funkcja  radialn a elektronu

oraz

-  ^ 0 ( l ; V e ^ ) ; 1 ^ Q + J( l ) 0 ( 1 , . . . 1n , L ; r V l O V „ ^N - П ••

x 0 ( L ,S , J ;  ^ ( L ^ L . S . J )

Ç = (2 5 + 1 )0 (1 -,'Y3( e , ^ ) ; l ) 0 ( l , . . . l n ,L ;  H /L ^ ) ; 1 , . . . l n ,L )x
5,5 + 1

x [<Xj -,+1 ( J ) G ( L . S , J ;  \J;a ) ; L , S , J ) - C ^ Q+J ( L ) G ( L , S , J ;  ijj+ , (L )  ; L , S ,  J ) ]

n/2
(21+1) nl

(n -  parzyste) 

(n -  n iep arzyste)

(i+^n) !
-
(2 1 -1 )!

( l -  jn ) l (21+n+D!

G ( l ;Y n ( ® ,^ ) ; l )  -  funkcja Racah W

G ( l , . . . l n , L ; ^ ( L n ) ; l , . . . l n ,L )=  [ r , ( 1)+ p ^ l-1  ) + . . . +  p ^ ( l -n + 1 ) ] /  ^

{21,
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<Xk ,k + i ( J ) B - 2 [ ^ +1> ( ^ 2 >]? / c k+, łk ( J )

1 1

« к , k-1 ( J> = [k ?(*+1 > 7 С*-1 ,k - 2 <j ) ] [  2Ск+1 , k- 2 ( j ) / Ck+l ,k<j ) - Ck ,k -2]

f 2 0 ,[ 5 ] j
Cn r ( j ) = Pn( J + , )  Pr ( J ) + ( - D r+n+1 Pn ( J ) P r ( J + D

METODA LOVESEYA

Zapiszmy wzór (1 .5 ) w postaci

gdzie

Rozpisując:

Q * Q, + Q2 ( 4 . 0

Q ,= iL f e x p tÆ r ^  )* x (f3x « )]  (4 .2 )
część  spinowa

Q2= Ç sW  [ exP e x p ( i x r , )] ( 4 . 3 )
część orbitalna

expCi*?; ) -  g  i kj kC *r^  YKQCr^ Y*QO<0 (4 .4 )
KQ

oraz wyrażając wszystkie operatory w postaci tensorów nieprzywiedlnych 

Lovesey l ic z y ł  oddzielnie elementy macierzowe części spinowej i  o rb ita l

n e j. Wykorzystując własności fu n kcji sferycznych oraz posługując się 

technikami algebry Racah można wtedy otrzymać następujący wzór na prze

krój czynny

'  _ d26~
L e& <JEs = | w2Z paX Z |  5D « i w ï . [A(K K,)+B(K k’}3Л ^  n, ' П 1 r ‘

 ̂ M M* .1  ̂
x £ ( 4 T ) ?4f (* )<  k ’ q' J  mIj ' m'X K - Q k V  t I Ł > f  6X*>C0+E,.-E.J (4 .5 )

QQ' 7 л *
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Gdzie wyrażenia А (K ,k' ) oraz В (K,K^) wyrażają się  poprzez symbole n -J  

oraz c a łk i < j^ >  (patrz  (3 .1 0 ))s

A(K,Kł )=(21+l )2V { 2 ( 2 Ia 1 ) (2 l' + 1 )(2 ,;Ч | )У  ^дд'(-1 )S+1+J +Łł-1*

х ^ Ч г к Ч о ^ / / ’ ’ ]  z
\ о о о / [ г к  r j

x A( К,к', 1 ) { < j rLł>  l  $  *

x n 5 > . ) L (e { le ) (e ’[ i§ )

e s y s l  e »  v ’s ' l ’ e -  v s  l

(4 .6 )

{6 ,5 5 ,[1 5 ]^

a (k' ,k ’, i )= ( -» ) ' Ш 7  x

1 [<j- (21+1+K1 )} jГ̂ и-к'и____ u
X(.2k’+I j [j4K,-«)]| Q-(k' +1 )̂ l [̂ C21+1-r')}l X

x j (K>- l ) l ( t lłł)l(21ł1-Kl )>1 ? (4 7)
t  (21+1+K1-)! J

1
?0 О С , * ' ) . ( И £ ± )  ? [ j .  A « , r , ) - ( - i ) r , t e , » i > }

К \0  0 0/  12 1 KjJ

C (K ,k'  ) = ( -1 ) L’ +S^ | < 2 K + t)(2 ir '+ 1  ) (2S+1 ) (2S +1 )(2L H  )(2b ’ +1 ) ( 2 j ’ +l ) ] ?

I1 K 1 ) [ s ’ L ' j | < j k (T Ü > x  
\0 0 0/(s W  J K

(4 .8 )  

{6, 7 9 , [15] }

1

x(21+1 )

1 . S . 7
» Ç ( - i )  ? + S + L ( e t i e ) ( e 'ę i  e )

' s  1 s ' l  Г ь  к l'1

} s i j l 1 L 1 .
(4 .9 )
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METODA STASSISÂ

Korzystając z wzorów (1 .5 ) i  (1 .10 ) możemy zaplsaó

W<Xv| t f lJ C > S x ( 5 . 0

gdzie

~bj_ * - i ( V é * * ) * x  J  (5 .2 )

J  j ' j ’ ( r )e x p (i îr )d r  |X> (5 .3 )

j (г )  -  patrz (1 .7)

[3 2 ,[1 6 ]}

A więc wtedy

^  I Q . l ^ =  "bj.(y ( 5 . 4 )

Z apiszmy

J*e^=^"X'l j j (r )e^ ex p (ix r)d r | / 0  (5 .5)

m

Wiadomo (patrz [1 8 ]) , że Je ż e li  k ’ Je s t  wektorem falowym p ła sk ie j spola

ryzowanej f a l i  elektromagnetycznej o kierunku p olaryzacji e^ , to  fa lę  

tę  można rozłożyć na m ultipole w następujący sposób:

e ;e x p ( ik .;>  -  |  E  Ц * Й }* (ЛрГ) (5 .6 )

gdzie

kleJ = [*[l(i a o Ą " 1V xl^

A(m)
я a

IM

I
[[L(L+1) f ]

-1 (5 .7 )
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oraz

= i L (2L*l )  j L(lcr)CM (0,<t>)

N I

С1д (в »Ф^= C^/2L+1/ XLM 

L = -  i  г  i  V

v = • * ' ( ! ? ) + ® y t e ) + ** f e )
-%»•

e ,  e , e są Jednostkowymi wektorami wzdłuż o s i x , у , г .x у Z

Wektor Jednostkowy? ! J e s t  związany z takim ustawieniem o s i ,  że z' J e s t  
h» l  ’

równoległe dok D j^  (ot£>ęO J e s t  macierzą obrotu a kąty Eulera <X. jł 

są ta k ie , aby oó z pokryła s ię  z o s ią  z ' tz n . z kierunkiem к . 

Zastosujmy przez analogię powyższe wzory d la  w ek to ra ? .

Wtedy

*  к » . i Г ”1 v—1 f  (®) ( e ) \  у
ч « р < 1 » )  = - _ ł _  ^ C ł s .  * 4 .  ) v ^ ' 8 ' 0 '

Przechodząc do ustalonego układu współrzędnych otrzymujemy

( 5 .8 )

Dq = J * e Q = 2 _ . (-1  ) D-'ey,- ü ’ e<v = ^  V '  ( ^ . e . O ) ^  • e^  =

^ 1
( 5 .9 )

= Ç   ̂  ̂ (^ >9»0) ^  I |j ( r ) e Q'e x p (i1{r)d r 1Л >

=o,ii

Sto su ją c  wzory

* 1 j к 1 J

-cy, < ^ - m / o . W* ri #. ( 5 . 10 )

Е б1
б <-■> ( « - i  i ) - Jj

gdzie TC 1
0 d la  elektrycznego multipolowego operatora 

1 d la  magnetycznego multipolowego operatora
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możemy zapisać

km V,n c -̂my

к 1 j N - Л •
X

i - i  o' J »V“®

gdzie
(y = 0 , -

k̂ie) *Td?km

(m) ’ф { ж )  jAiim)r* аГ

, (e )

km

a stąd

( 5 . П  )

(5.12)

gdzie X j^ W  Je s t  wektorową sferyczną harmoniką [19]: 

к 1
î t a A  •  > №  .  g  | J  < W  t<v|ta > (5 .14)

* 1  я -  ф  («X + 1 *y)

\ > - s

г  . = - 1  Ге - i e )  

i *
Tix  XVra * -----i----- 1 ГлГ?У? W1 . + (k+1)7  Y® . . ,1

*cm (2k+1 )<T l k,k+1,1 k,k-1,1-l

Wtedy

V  H j ï î ï )  ?  ( x ; mU ) < \ V ^ )I X > - i [ ^ x  ^ ] < 5 t | T f i | H > }  (5 .15)
* "  [ 2 3 ,( 1 6 ] }
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Wyrażenia we wzorze (5 .1 5 ) można zgodnie z (5 .1 2 ) i  (1 .7 )

zapisać v  p o sta ci następującej sumy:

O f u f f p » .  < ^ i T 2 >( o ) ^ > + Ç ^ I T2 ) ( j ) l ^ >  ( 5 . 16 )
J = l j î | • • •

Pierw szy składnik 1 (0)IA)> t e j  siany odpowiada przybliżeniu  n ie -
♦  P.

relatywistycznem u, tz n . gdy -  -g- ,  a następne są przyczynkami r e la ty 

wistycznymi wynikającymi z uwzględnienia we wzorze (1 .8 ) następnych cz ło 

nów hamiltonianu (1*9)

J

Wtedy wzór (5 .1 5 ) przyjmuje postać

♦ 1т й ) ( ] )1 ^ > -1{х х  x ^ o 5 o ]< ^  i < : ) ( j ) i ^ > }
J *“  ( 5 . 17 )

Tak więc również "Ьд_ , a co za tym id z ie  ca łe  wyrażenie na przekrój czyn

ny (1.12)  możemy rozpatrywać jako sumę c z ę śc i n ierelatyw istyczn ej i  re la 

tywistycznych poprawek. Postępując w ten sposób S ta s s is  l i c z y ł  oddzielnie 

wyrażenie na przekrój czynny w granicy n iere laty w isty czn ej, tz n . gdy 

3€i»3€q , a następnie poprawkę relatyw istyczną przyjmując Э€  ̂ zgodnie 

z wzorem ( 1 . 9 ) .

Rachunek (sprowadza s ię  do w yliczenia elementów I I A^> ) wykonany 

podobnie jak u Loveseya technikami algebry Racah operatorów tensorowych 

nieprzywledlnych, prowadzi do następujących wyrażeń:

a. P r z y b l i ż e n i e  n i e r e l a t y w i s t y c z n e

^ ( ^ [ R ^ k K e j M l w ^ ’ ^ l e ’ j ' mV

+ R, (k,k)<ejM |W ^ ’ k )k |e' j ’ M '> -i[x x  X^n( « ) ] [ R o(k)<6JM|W^0 »k)lc | 6 j 1 M*>  +
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R, Oc'.k) <6JMlW^ł >k)k |e' (5 .20)  
58 , [ 1 6 ]

gdzie

<CeJM|Ŵk»k* )kl ©‘ j' ll'> = (-1 )J4 t[j,K,j’ f f ' J  к 

M в U*

S s '  к' 
L L' к"
J  J '  к 

x < e II w( k ,k  J || o1 y

<eüw ( k »k >11 e>= n [ S , s ' , L j L',k',k]^" XZ(6I1Q) (в'Ив)(-1 )
5 .

1 _ 1 -  и
g fj+S+k+L+l+L+k

S к s'ï Г L к" ЬЛ

i ł  1 ? j i  1 1 1

i

R0 ( t )  = < - i ) k*1 ( 2 i . o [ H i t l l i i i j ! i < 2 i î 2 ) J r ^ 1 U 1  ^ k+1 1 к

1 1 1

(к ,к)  « (-1 ) l i k-^ -1 ( 2 l + 1 ) j^L? k^ .j ( 2 k V l ) j  ?  ^  ^  Q  *' k,>

oo

^  * j~r2 f ( r ) f  ( r ) j l!:(3tr )d r

6 * vSL

v -  pozostałe nie wyszczególnione lic z b y  kwantowe potrzebne do określe

n ia  stanu
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f { r ) , .  (г )  -  jednoelektronowe radialne funkcje falowe stanów
|8JM> i  I Q'j  m'>

R2 ‘  У ?  (*r2f  ( r ) f  (P )| p  [ r j k ( » ) ] d r  .  f  r ’  j k« P ) ( j ^ - i g ) d P
*  ■* Jo o

b . P o p r a w k a  r e l a t y w i s t y c z n a .  W yliczenie po-
*•

prawki relatyw istyczn ej w wyrażeniu sprowadza s ię  zgodnie z wzorem 

(5 .1 7 ) do w yliczenia wyrażeń < \ ’ l T ^ ( 1  ) I X >

Otrzymujemy

)1^>*1 к + ,(Я4 (кХ0Л1|1«Г^О»к)к1е11'м'>+ (5 .21 )

♦ R3 (k'l k)<0JMlW ’ l0 J  M > )  k«1, 3 ,  • • .21+1
ir=k* 1 J

<ТМ *Й) (»)|X>« i k+1R5 (k)<9jM|W^0 ,k ) k |9’j  w '>

gdzie

! . ‘ ) ( o  Ô o ) j

k = 2 , 4 . . . 2 1

c <5*2?>, 
\6 4 ,  [ 1 6 ] }

(k)

R3 ( k ) = hT  i r*0K+i ł  j K_,)|<r)r<iOf’(r>ar 

R ,( k )  -  ( - i ) ^ ( ł i . i )  [ U M i ł t f y  ^ * * '  ^  ‘ | в 4 ( к)

V »  ■ Æ  S - М 3b.. * i,-,)['(vV- ^

V k) ■ m "> [turn] r Q o ') "5<l)

V »  - Æ  p a'V<“ ’[f hW''- (4 - Щ
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P o r ó w n a n i e  1 d y s k u s j a  u ż y t e c z n o ś c i  

o m ó w i o n y c h  m e t o d

Spróbujmy przeanalizować metody omówione w poprzednich rozdziałach. 

Wszystkie one z wyjątkiem metody S ta s s isa  dotyczą przybliżenia n iere la ty - 

wistyeznego. Wynika to  z faktu przyjęcia  za podstawę obliczeń we wzorze

(1.10) operatora ^  w p o sta ci (1 .10 a) .

(Porównaj wzór (1 .1)  i  (1 .5 )  z wzorami ( 2 . 1 ) ,  (2 .2 ) -  aproksymacja małe

go Tt , (3 .2 )  i  (3 .3 ) -  metoda Trammella, (4 .2)  i  (4 .3)  -  metoda Loveseya). 

Tylko Lovesey (oprócz S ta ss isa ) rozpracowuje pełną pc stać (1.5)  operato

ra Q . Trammell pomija w n ie j (patrz ( 3 . 3 ) )  składnik p o sta ci:

[ « p ( i î r ,  > -l ]

Metoda Trammella Je s t  więc równoważna metodzie Loveseya £11] ty lko  dla
*

rozpraszania elastycznego, gdy , c z y li  gdy powyższe wyrażenie je s t

dokładnie równe zeru. Pod względem rachunkowym metoda Trammella je s t  bar

d z ie j kłopotliw a. W końcowym wzorze występują w n ie j bowiem dwa typy ca

łek : j k>  1 < | k>(p atrz  (3 .1 0 ) )  a u Loeveseya ty lk o  c a ł k i < jk> .

Najmniej dokładną z wymienionych metod je s t  szacunkowa metoda przybliże

nia małego » Głównym j e j  założeniem je s t  warunek a stąd

e x p ( i ï . r ^  ) w 1+ixr^ (2 .5)

Następne przybliżenie to

m [C x r j)? !  ] U »  O patrz ( 2 . 7 )

oraz

L + 2S = $ J  ( 2 . i O)

Metoda ta  nadaje się  szczególnie dobrze d la  jonów ziem rzadkich, dla  któ

rych promień Gj orb ity  elektronowej 4 f  je s t  mały.
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W metodzie S ta s s is a  element macierzowy ma postać (patrz (5.*»)

1 ( 5 . 2 ) ) :

gdzie

3 I p j(r )e x p (i5 ? )d r  I

T ( r )  * Jc (? )  + ) m( r )  

j j r )  « X i f  вз [ 4  5

U« -Eîf’ -K s‘F-n>]
V *

Zapiszmy

^drexp(iîr) У, s~̂ ^(r-Kj ) * y.exp(rtr~; )'a;) 

ĵ dr exp (ii?) jZ^Rr-r, )+S(r-r^)v^ =

= e x p d îS j  ) + e x p ( i î r 5 ) ^

(6 .1)

( 5 . 3 )

( 1 .7 )

(6.2)

Wstawiając (6 .2 )  do (6 .1)  otrzymujemy

<C>^lQ\X"> в Ъ =  ^ I S I ^ x p C i î r ^  ) 'K x ( î J x i ) ]  +

+ ^ £ [ вх р < 1 ^ ) ^ ^  e x p (i îr 3 ) ] | \ > ( 6 . 3 )

J e ż e l i  ograniczymy się  do przyb liżen ia  nierelatyw istycznégo tz n . przyj

miemy (patrz  ( 1 . 8 ) ) :

v = aэ m ( 6 . 4 )

wzór (6 .3 )  będzie miał postać:
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♦ 2 łśV  ^L, [exp U Îr^  )*• xp^+^jcp^expCiXr, ) (X > (6 .5)

Łatwo zauważyć równoważność na powyższym etapie metody S ta ss isa  i  me- 

tody Loweseya porównując operator Q ze wzoru (6.5)  z analogicznym opera

torem (4 .1 )  w metodzie Loveseya. W d a lsze j części obie metody różnią się 

znacznie od sieb ie  sposobem grupowania wyrazów. Lovesey rozkłada opera- 

to r  Ü na część spinową i  orbitalną (patrz (4 *2) ,  ( 4 , 3 ) ) »  pozostawiając 

w każdej z nich czynnik exp(iXr^ ) .  S ta s s is  natomiast rozkłada e^exp 

(i**r^ ) w szereg (5 .8)  uzyskując w ten  sposób szereg elektrycznych i  mag

netycznych multipolowych operatorów. Dalsze obliczenia obu metod, prowa

dzone na bazie algebry Racah, nie wprowadzają jednak żadnych dodatkowych 

przybliżeń. Tak więc nie widać powodu, aby w granicy nierelatyw istycznej 

wyniki rachunków numerycznych wykonanych na ich  podstawie mogły różnić 

się od s ie b ie . Metoda Loveseya je s t  natomiast d la  tych rachunków wygod

n ie jsz a . (V metodzie S ta s s is a  obok całek <̂ ) występują dodatkowo ca łk i

r 2) .

Reasumując, w granicy nierelatyw istycznej wydaje się  n ajkorzystn iej

szym zastosowanie do konkretnych obliczeń metody Loveseya. Okazuje się 

przy tym (patrz następny r o z d z ia ł) , że wyniki otrzymane tą  metodą mogą 

znacznie odbiegać od wyników uzyskanych przy użyciu szacunkowej metody 

przybliżenia małego Hi .

<(A'15|\'> = [  e x p liîr ^  )"3t.x(8^х'эОД +

WYNIKI PRZEKROJU CZYNNEGO 

NA ROZPRASZANIE NEUTRONÓW w PrFj

D la i lu s t r a c j i  powyższych rozważań przedstawiam tytułem przykładu wy

n ik i przekroju czynnego na rozpraszanie neutronów w PrF^ uzyskane metodą 

przybliżenia małego i t  i  metodą Loveseya. Szczegóły dotyczące tych o b li -
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czeń będą przedmiotem osobnej p u b lik a c ji ) .  Do obliczeń użyto fu n k cji fa 

lowych ze sprzężeniem pośrednim a funkcje radialne wykorzystano z pracy 

[2 0 l . Parametry zewnętrzne przyjęto  zgodne z parametrami spektrometru 

w Dubnej.

kąt rozpraszania neutronów 8 «  |  

temperatura T = 80K

Ze względu na p o likrystaliczn ośó  próbek zastosowano średniowanie:

'  I f  A

gdzie

Л ♦
~3L я H. 

a  * к -  к’

*  * «A*

Tabela 1

Przekrój czynny na rozpraszanie neutronów w Pił*, 
d la  metody Loveseya 1 przybliżenia małego 7  5 
(p r z e jś c ia  między poziomami w k o le jn o ści 

w zrastającej zmiany en ergii Д E)

“X - X ДЕ
■[meV] o ^ V ^ / w 2 С ^ /Х 'Э Л '2

2 - 3 1.15 0.086 0.058
1 -  2 7 .40 0.163 0.166
3 - 4 8.15 0.018 0.038
1 -  3 8 .55 0.051 0.079
2 - 4 9 .30 0.003 0.004
1 .- 4 16.70 0.100 0.184
3 - 6 19.05 0.028 0.043
2 - 6 20.20 0.031 0.030
1 -  5 25.10 0.007 0.037
1 -  6 27.60 0.032 0.058
2 - 7 28.60 0.021 0.025
1 -  8 41.00 0.013 . 0.020
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R ys. 1 . P r z e jś c ia  energetyczne (według ta b . 1 ) .  L in ią  przerywaną za
znaczono p rzy b liż e n ie  małego Tt

ZAKOŃCZENIE

Na podstaw ie ta b . 1 i  r y s . 1 można s tw ie r d z ić , że p rzy b liżen ie  małego 

4t w porównaniu z metodą Loveseya w w ielu  wypadkach zmienia wzajemne re 

la c je  pików (Stosu n ki natężeń pików są c z ę sto  używane w pracach doświad

czalnych do opracowywania wyników eksperym entu). Metoda p rzy b liżen ia  ma

łego  Tt , chociaż szybka i  wygodna w rachunkach, wydaje s ię  więc być n ie 

przydatna w w ielu  sy tu a cja ch  ze względu na małą dokładność, a j e j  s to so 

wanie może prowadzić do dużych błędów. Potw ierdza to  mój wniosek końcowy 

ro zd zia łu  6 o u ży teczn o ści metody Loveseya .
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SUMMARY

T h is  a r t ic le  contains an alysis and comparison o f  d iffe re n t methods 
o f  the cross section  ca lcu la tio n  fo r  the magnetic sca tte r in g  of thermal 
neutrons by paramagnetic ion (Trammell method, Lovesey method, S ta s s ls  
method, sm all-ïapproxim ation).  A lso  a d iscu ssion  of the applied assump
tio n s  i s  given. I t  i s  shown th a t the Lovesey method i s  the most conve
n ie n t. F in a lly , re s u lts  fo r  PrF^ are presented, obtained by adopting 
Lovesey and small-ltapproximatlon methods.
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РЕЗИНЕ

Статья содержит анализ и сравнение разных методов вычисления с е ч е - . 
нкя рассеяния тепловых нейтронов на парамагнитном ионе /м етод Традае- 

лля (Trammell), метод Лёвесея (Lovesey), метод Стассиса (c ta s s is )  
и малого -jo t  приближение, а также обсуждение использованных оснований. 
Показано, что самый удобный метод Лёвесея. Представлены также резуль
таты» полученные методом Лёвесея и малого -* * .  приближения для Р г Р ,.
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