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Metody obliczania przekroju czynnego
na rozpraszanie niespolaryzowanych neutronow
przez substancje paramagnetyczne
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Na przetomie lat szes$édziesigtych i siedemdziesigtych zaczety pojawiac
sie prace doswiadczalne wykorzystujgce- termiczne neutrony (1-100 meV) do
badania rozszczepienn pozioméw energetycznych Jonu paramagnetycznego w po-
lu krystalicznym. Metoda ta ma w pewnych przypadkach przewage nad innymi
dotgd stosowanymi metodami (optyczna spektroskopia, fluorescencja, spek-
troskopia podczerwieni, metody makroskopowe). Szczegdllnie uzyteczne oka-
zuje sie nieelastyczne rozpraszanie neutronéw przy badaniu metali, gdzie
silne oddziatywania fotonow ze swobodnymi elektronami uniemozliwiajg sto-
sowanie metod spektroskopii optycznej. Dla potprzewodnikéw i izolatoréw
badania neutronowe moga by¢ uzupetnieniem metod optycznych.

Pierwsze prace teoretyczne dotyczace nieelastycznego rozpraszania neu-
tronéw przez elektrony atomu pochodzg z lat trzydziestych ([13, [2], [3]).
Najobszerniejsza z nich, praca Halperna 1 Johnsona korzystata z silnego
zatozenia o wygaszaniu w polu krystalicznym momentéw orbitalnych. Zatoze-
nie to, Jak wykazujg dane doswiadczalne (pomiary podatnos$ci magnetycznej),
Jest stuszne dla atoméw grupy zelaza, nie mozna go jednak stosowac wszcze-
golnosci dla zwigzkéw ziem rzadkich, gdzie wygaszanie w polu krystalicz-
nym momentéw orbitalnych Jest mate. (Przyczyng tego faktu Jest ekranowa-
nie w ziemiach rzadkich powtoki niezapetnionej 4f przez powtoki zewnetrz-
ne) . Dla tych zwigzkéw stosowano czesto w szacunkowych obliczeniach prze-
kroju czynnego tzw. "przyblizenie matego WL " podane w 1937 roku przez
J. Schwingera [2] (patrz § 2). Wroku 1953 G.T. Trammell [5] podjat pro-

be rozpracowania petnej formuty przekroju czynnego dla rozpraszania neu-



tronéw (patrz 8 3)+ Inng metoda rachunkéw opartg na tensorowej algebrze
Racah podat w 1966 roku D.F. Johnson [9] (patrz § 4). Jego mysl doktadnie
rozpracowat S.V. Lovesey 1 D.E. Rimmer [12]. Wroku 1975 C. Stassis i
H.V. Deckman [16], [17] zaproponowali jeszcze inne rozwigzanie problemu
rozpraszania neutronéw wykorzystujac jego podobienstwo do problemu pro-
mieniowania w spektroskopii (patrz 8§ 5). Te cztery ostatnie metody, to
znaczy: "przyblizenie malego Tt ", metoda Trammella, metoda Loveseya i me
toda Stasslsa bedg przedmiotem mojego zainteresowania w nastepnych roz-
dziatach. Przedstawiajgc w nich idee powyzszych metod nie stosuje jednak
rygorystycznie ani toku rozumowania ani oznaczen z prac oryginalnych.
Dlatego, dla utatwienia czytania, zestawitam uzywane przeze mnie ujedno-
licone oznaczenia oraz oznaczenia innych autoréw w aneksie |, a takze
obok niektérych wzoréw podatam w nawiasie klamrowym numer analogicznego

wzoru pracy zroédiowej.

Juz na wstepie warto wyrézni¢ w rachunkach prowadzonych kazdg z oma-
wianych metod nastepujgce wspolne cechy:
1. Jako podstawowy wzér na przekrdj czynny przyjmujemy pierwsze przy-

blizenie Borna

ITh Jl&( pxA<x x K'ivixxi>]2$ (v E~+/Ico) (1-1)

gdzie

I k>*  exp(ik'™ Tjj)

0! . .
M masa neutronu, K, K wektor falowy padajgcego i rozproszonego neutronu,

E, e' energia poczatkowa i koncowa neutronu,/X, K stan poczatkowy i kon-

cowy Jonu, X , x‘ stan spinowy poczatkowy i koricowy neutronu, p_, p><



prawdopodobienstwo stanu X i stanu X , TN promien wodzacy neutronu, V po-
tencjat oddzialywania magnetycznego neutronu z elektronami jonu.
2. Jako funkcje falowg targetu |X>przyjmujemy zlokalizowang funkcje

falowa niesparowanych elektronéw jonu

vVAIM A = A aMcilsLIM >

¥ dalszym ciggu, dla skrocenia zapisu funkcje |SLIM)>bede czesto oznacza-

ta przez ) IM>. Wtedy

ia>= YL aMmi |jM> id.2)
ML
gdzie
aH - wspotczynniki pola krystalicznego
jcn - wspoéiczynniki sprzezenia posredniego

I SLIM> - funkcja falowa elektronéw o liczbach kwantowych SLIM.

3. Jako potencjat oddziatywania V przyjmujemy zgodnie z réwnaniem

Pauliego potencjat postaci: (Wyjatek stanowi metoda Stassisa, patrz wzoér

(1.6))

Vv » h (1.3)
gdzie
H* rot A
? - - Cfcl*
r - -191

(X - moment magnetyczny czastki o spinie 1/2
C - wektorowa macierz Pauliego

A - potencjat wektorowy pola, w ktorym znajduje sie czagstka.

Mozliwe przy tym sa dwa rOéwnowazne podejscia do tematu:
a.fcL-tSj jest momentem magnetycznym neutronu a A » Ag jest potencja-
tem wektorowym pola wytworzonego przez elektrony Jonu (przyblizenie matle-

go Tl , metoda Loveseya).



V przyblizeniu quasiklasycznyro

(1.4)
gdzie
R» rN- r,
-2"BB
- spin elektronu,
N> 3 - potozenie neutronu i 3 -tego elektronu,
etS
ome - magneton Bohra,
P. - ped elektronu,
- masa elektronu.
Wtedy mozemy policzy¢:
<k*IH|k>= jexp(-ik-r*)H exp(ik«rN)drN =
= 5uexp(i%r. )dtx(?.xTi) +
+ 52 ?2ftit {exP (**'~ )*e xpM+ TUpjexp (if -r, )} (1.5)
3
gdzie
N %o *
3 = K - K
* -
Tt = JE
b.fci- jest momentem magnetycznym elektronu a A « jest potencja-

tem wektorowym pola wytworzonego przez neutron (metoda Trammella, metoda

Stassisa), przy czym:
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ANX(r-V

Stassis jako potencjat oddziatywania V przyjmuje wzér (1.6),

nierelatywistycznej mozna pokaza¢ Jego réwnowaznos¢ z wzorem (1.3)

patrz § 6)

gdzie

f(?) =2e(™> ¢ Tn(?)

(r) »kjj(r)dr

Mc(*) =H5- e3 (r-Jj ) + S(r-r* )~ 1

?mM =C i7 "v x[erc?-rn]

:3t - hamiltonian elektronéw Jonu.

Jezeli zapiszemy

15* =3£0 +5j£'3f.j J =

1,2,...

(V granicy

(-6

(1.7)
b 1,[17]}

(1.8)

gdzie JEQ zawiera energie kinetyczna elektronéw, » 4 inne cztony Jedno-

czastkowe,

te, - CftyV v

2 A r,

- centralnie symetryczne pole wytworzone przez Jadro i

wioki

oddziatywania dwuczastkowe itd .,

du
dr,

8m3c2

otrzymamy!

zapeinione po-
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a stad

H 2n3r\? Pﬂ 0.9)

Ve wszystkich wspomnianych metodach element macierzowy magnetycznego od-

dzialywania jest zapisywany w nastepujgcej postaci:

<n! K'xX. IvIXkx> w?.q |x\] -

AX]— 2AwE («>6 _ | x x> (K10)
Vi* »°

gdzie

a - wektorowa macierz Pauliego,

N - wspotrzedna sferyczna.

tatwo zauwazy¢ na podstawie (1.10), ze jedli przyja¢ potencjat oddziaty-

wania w postaci (1.3) to:

Q - <K'IHI k> (1.10a)

Jawna posta¢ Q bedzie w nastepnych rozdziatach podana oddzielnie dla kaz-

dej z metod.

Vzor (1.1) przyjmuje wiec na podstawie (1.10) postac

xral 7ol ) \ XM Ix>vVIQ, |X>] Scs”M-E~tiu)

1 *E X (I.n)

Rozpisujgc wektorowg macierz Pauliego we wspoétrzednych sferycznych i wy-
konujgc odpowiednie sumowania otrzymujemy nastepujacy wzor na przekroj

czynny dla nlespolaryzowanych neutronéw
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—aV = I I QO IX>I S(E -t+fiu) (1.12)
aQ aB (; \\ * (N *
a po wstawieniu funkcji falowej |V> z wzoru (1.2):

¥ S
aQ dE1 V i'V in s ™ X
x S(E~-Envfcj) (1.13)

Tak wiec rozwazania nastepnych rozdziatow bedag dotyczyty przede wszyst-

kim postaci elementu macierzowego Ig”™l IM)> .
PRZYBLIZENIE MALEGO X
Zgodnie z wzorem (1.3) 1 (1.4) potencjat V mozna zapisa¢ w postaci su-

my czesSci spinowej 1 czesci orbitalnej V2,

gdzie . .

v, Q.1)

V2-2?2*»e[<# *}] 2.2

Po scatkowaniu otrzymujemy
4 k'l V,Ik>r ~drNexp (-itirN) V,exp(ik*rN =
(2.3)

C— «n =*2ex- 4lb - 2~

gdzie

. 3k Xxy.
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Analogicznie element macierzowy ‘Ck'|V2l £> przyjmuje postac:

<k'lv2l k>* Cdrrexp™-ik¥?™)V2ezp(ik«rjj) =

*C 4T ezp(if-r,) CP,* *? ., (2.4)

Dla matych at, dla ktérych L (Jezeli poczatek uktadu ustalimy Jako
potozenie Jadra Jonu 1y bedzie operatorem potozenia ”~ -tego elektronu)

zastosujmy nastepujgce przyblizenie:

exp (iT-rN)* 1+iX-EN (2.5)

Wykorzystujagc tozsamooci

m (N-r)r m(G*r)pt-(YL*p)r
(rxp)x*=(*.?2 )P-T (5,-p) @.6)

[C*/p)r-rC*'p)]x~=o0

zapiszmy

(x-r) p4x T- 2?2 U ?23Xp3)x X + mfr rj] x1 (2.7)

Jezeli zaniedbamy drugi skifadnik powyzszej sumy, otrzymam

<k'i»2ik>= -«s$p & ii **]e?, = 2.8
gdzie
T -E L
Loo- 7?7 xp
TL
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Wtedy

< K IV ] k>=<k’'|M+V2] k> = (2.9)

Przyjmujac dla ziem rzadkich
L + 25 - gl (2.10)
mozemy zapisac
<k'|vU>= 4~9 o2, (2.11)
Tak wiec operator Q ze wzoru (1.5) wprzyblizeniu matego ma postac
Q - \Qi_ Q@.12)

a tym samym wzoér na przekréj czynny (1.12) przyjmuje forme

* P Fr=FW

-wy PE pT|<x]|JjA)frV Vo) (2.13)
4 XXI *
gdzie
X ¢ N n
J, = Ork) xX

kv= 'V 5 C (.15 ~Si ~4i
NV

METODA TRAMMELL*

Zapiszmy

p(TL>Nn+ (1-T)np = L [F T(**r)n]-n[(p*x)(»-T)r +
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4 (Xann-"T(Cw3t)] = 24 )mi [Bt,r(X-T)n] - (A NX X [T(M)n-4 (1.?)n- U]

(3.1)
gdzie
ZF] - hamiltonian elektronéw w jonie
1 mr xp
r, 1?7 - operator potozenia i pedu elektronu
Wtedy
[exp(i5."r)p+p exp (ii-7)]
(3.2)

"(exp(i'x.*r)-i)] - itx £2 IhC*r)+h(xr)g-1]1]

gdzie

ixr

h”*?)=2Yy;~ ~ n=--V f X e* dx
") (n+2)n! (ix*rr?y‘ J

Wstawiajagc (1.5) i (3.2) do wzoru (1.10a)

<n'] QIANs-CXfa x{-£ exp(it™ )(alx-x)+~'Xx[ ~ I°h (1~ )+hCir™ )] -TA]

(3.3)
(i**~ T " (exp(i™ )-1)] 1>

Jezeli zaniedbamy ostatni skiadnik tego wyrazenia (patrz £(7), [5]")

otrzymamy

0< Ig |A* <(X|xx £ exp(i*™ )(aPeot N-K x » hXr™ )+h(@Gr™ ) jIN]\ P
(3.4)

= 0'LxxXX(E expCixfrsn 1\~ ]\ Ne>
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Wybierzmy o$ w kierunku TL. Wtedy

<N'1Q )= <N|Q+e_ + Q_e+fE> (3.5)

gdzie

Q+ =51 J bl + 2s™ exp(iTfr)

e \4 -~

i, ’@ dla dowolnego wektora A

Mj—( wektory jednostkowe.

A stad €

AV s we Y Px<> 10b0|2 < 1QrI2]S(ex- (3.6)

dQdE’ NA

Wcelu wyliczenia elementéw macierzowych<VT I1Q + |JA)> Trammell wprowadzit

tensory pomocnicze \~“0)oraz pAMA)

<) IM>~f (-1)MN < 3 Jul -fll Jjk (A >
(3.7)

Pk(M3)= <jm |Pk(Dz) 1IM> = <IM I7Mk01 IM> * {>2.[51}
(3.8)

{t3*,[51}

Wtedy w oparciu o teorie Wignera-Eckarta nieprzywiedlnych operatoréw ten-

sorowych otrzymat nastepujgca postaé¢ elementéw macierzowych:

*.<n-'Ir<")%<8 ra> p « ,3T-, 4 « -,.7,CT)*

%‘iyﬁ‘lﬂf * /r'sro,Z—l ]éZ\-i,-(iJ) +
71 Y5ait <) 2 o
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gdzie

Ak~ = A dror2j k(@3tr) ()]

0 .10)
(6]
@ 23, [51}
ANkt * o f dr 29 kCxr) I f(r)]
Jk(x) - funkcja sferyczna Bessela
z
ak(x) = 2x“2 J ylk®™)dy
o
f(r) - funkcja radialna elektronu
oraz
v - A0 (1Y e )1 QHXNO(L, .. In L r V10 Vo, A
x 0o(L,s,J; ~(L~L.S.J)
C = (25+1)0(1-,'Y3(e ,~);)Oo (l,...In,L; H/L™);1,...In,L)x
55+1
X [<Xj -+1 (J)G(L.S,J; \J;a);L,S,J)-C~Q+ (L)G(L,S,J; ijj+, (L) ;L,S,N]

2 - -
" 1+1) n1 L5y,

(1- jn)I (21+n+D!
(n - parzyste)

(n - nieparzyste)

G(;Yn(®,M);l) - funkcja Racah W

G (l,...lmiL;~(LN);I,...In,L)= [r,(1)+ p~I-1)+...+ p~(-n+1)]/ n

4,
18



A, K+i(J)B-2[~ +1> (A 2512/ ¢ k+, tk(J)

1 1
«K k-1 (3>=[K?2(*+1>7C*1 ,k-24)]1[ 2Ck+l,k-2(j)/ Ck+l k<j)-Ck,k-2]

f20,[51]j
cnr(j)=Pn(i+,) Pr(J)+(-D F¥L Pn(J)Pr(J+D
METODA LOVESEYA
Zapiszmy wzor (1.5) w postaci
Q* Q + Q2 (4.0
gdzie
Q,= iLfexptE r™ )*x(f3x«)] (4.2)
cze$é¢ spinowa
Q2=C sW [exP e x p (i x r , )] (4.3)
czescorbitalna
Rozpisujac:

expCi*?;) - ?(Q ikj KC*r™ YKQCr™ Y*QO<0 (4.4)

oraz wyrazajac wszystkie operatory w postaci tensorow nieprzywiedlnych
Lovesey liczyt oddzielnie elementy macierzowe czes$ci spinowej i orbital-
nej. Wykorzystujac witasnosci funkcji sferycznych oraz postugujac sie
technikami algebry Racah mozna wtedy otrzymac¢ nastepujacy wzor na prze-
kréj czynny

N

' dx%~
U eq 5= | W% paX Z | PO « iw, T [AK K)}B(K K73
1 M M.

N

XE(AT)?24f  (*)< k'q') mlj' mMXK- Q kV tlt>f 6X*>CO+E,.-E.J (4.5)
QQQ 7 n *
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Gdzie wyrazenia A (K,k') oraz B (K,K") wyrazajg sie poprzez symbole n-J

oraz catki <j~> (patrz (3.10))s

AKKE)=(21+1)2V {2(21a 1)(21 +1)(2,:4 )Y ~AA'(-1 )S+1+) +4-1%

XY rk Y on /]’ "] z
\ocoo/[rk rj

x A(K,k',1){<j rL> 1 $ *

(4.6)

xnb5>.)L (e{le)(e’[i§) {6,55,[15]"

e sysl e»v’s' 1’ e-vs 1

a(k',kyi)=(-»)" w 7 X

r/\I/I-KVl ﬂ- (21+1+K1)}j
X(2RH | [JK]| QRa N PCih-r)H - X

Xj (K- 1) 1 (L) 1(2141-K1)>1? @7
t (21+1+K21)! J
1
00C ,* Y. (ME+) 2 [[. A « ,r ,)-(-i)r.te »i>} ’
(4.8)
{6,79,[15}
K 0 00/ 12 1KjJ
1

C(K,k")=(-1)L +SM| <2K+t)(2ir'+1 )(2S+1)(2S +1)(2LH )(2b’ +1)(2j +1)]?

21+1) 11 K1)[s L 'jl<jk(TU
XED) (g §OkE W T
1.S.7 's 1SlrbKl-l

»C (-i) ?+S+L(etie)(e'ei e) (4.9)
y s bt
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METODA STASSISA

Korzystajac z wzoréw (1.5) i (1.10) mozemy zaplsad
W<Xv] tflJC>Sx (5.0
gdzie
~bj_* -i(Vé**)*x ] (5.2)
J j'j’ (r)exp(itr)dr | X> (5.3)
j(r)- patrz (1.7)
[32,[16]}
A wiec wtedy
A~ 1QuInr = Tbi(y (5.4)
Zapiszmy
J*en=~"X'l j j (r)e~exp(ixr)dr | /0 (5.5)

m
Wiadomo (patrz [18]), ze Jezeli k’ Jest wektorem falowym ptaskiej spola-

ryzowanej fali elektromagnetycznej o kierunku polaryzacji e® , to fale

te mozna roztozy¢ na multipole w nastepujacy sposoéb:

eiexp(ik.;> - | E L*N¥ (Npn) (5.6)
gdzie

m[*[l(iaoA " vxan

A@ !

“.fn) a [[LL+D) f] S

21



= iL(2L*1) j L(Icr)CM (O<t>)

oraz N |

Cla(B»®*= CA2L+1/  XLM

L=-iriVv

V = e*'(12)+ ®yte)+ ** fe)

1o
e ey sg Jednostkowymi wektorami wzdtuz osi x, y, T.

< &y e

z
Wektor Jednostkowy? ! Jest zwigzany z takim ustawieniem osi, ze z' Jest
réwnolegte doklz) Dlj"1(otbeo Jest macierzg obrotu a katy Eulera <Xjt

sg takie, aby o6 z pokryta sie z osig z' tzn. z kierunkiem k.
Zastosujmy przez analogie powyzsze wzory dla wektora?.

Wtedy

* K». i "1 v—f (®) (e)\ vy
4 o« p<l») = - _ % AC ks . *4. )v ~rglo (5.8)

Przechodzgc do ustalonego uktadu wspoétrzednych otrzymujemy

Doy= d"e@=23_. (/1) D (~e.0)” o en =
(5.9)

1
=C A A (’\>9»0) N~ (r)EQeXp(i]{r)dr b
=o,ii

Stosujac wzory

* 1 : K 1 J

-cy,<J Almilo . W* Ii# (5:19)

I%6:|<-l> («-1 i ) - J

) 0 dla elektrycznego multipolowego operatora
gdzie
1 dla magnetycznego multipolowego operatora
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mozemy zapisac

(v =0,

km V,n My
K 1 jN -/l
X
i-i o' J»V'®
gdzie
@ Kd *TP
o o {x) JANEd
a stad

gdzie Xj™"W

K 1

TtaA «>N . g | J <W t<vka>

18- ¢ («X + 1%y)

\'> -5
r . =-1 Te -ie)

i *

1 * — 2V?
TR G VM T DT R 0
Wtedy

Jest wektorowag sferycznag harmonikg [19]:

VoOH jiTT) ? (x;mU)<\VA)IX>-i[Ax A1<5t] TFi|H >}

x 0

(5.M)

(5.12)

(5.14)

(5.15)
[23,(16]}
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Wyrazenia we wzorze (5.15) mozna zgodnie z (5.12) i (1.7)

zapisa¢ v postaci nastepujgcej sumy:

Ofuffp». <MNiIiT2>0) >+C ~ I T2 )(j)I*> (5.16)

J =1jT] eee
Pierwszy skiadnik 1 (0)IA)> tej siany odpowiada przyblizeniu nie-
relatywistycznemu, tzn. gdy M Fg); , a nastepne sg przyczynkami relaty-
wistycznymi wynikajacymi z uwzglednienia we wzorze (1.8) nastepnych czto-

néw hamiltonianu (1*9)

Wtedy wzor (5.15) przyjmuje postacé

Irin )(D1M>-Lxx x"o50]<” i<:)(j)ir>}
] (5.17)
Tak wiec rowniez "bg , a co za tym idzie cate wyrazenie na przekroj czyn-
ny (1.12) mozemy rozpatrywaé¢ jako sume czesci nierelatywistycznej i rela-
tywistycznych poprawek. Postepujgc w ten sposéb Stassis liczyt oddzielnie
wyrazenie na przekrdj czynny w granicy nierelatywistycznej, tzn. gdy
¥in3€q , a nastepnie poprawke relatywistyczng przyjmujac 3€* zgodnie
z wzorem (1.9).
Rachunek (sprowadza sie do wyliczenia elementow | 1A™> ) wykonany
podobnie jak u Loveseya technikami algebry Racah operatoréw tensorowych
nieprzywledlnych, prowadzi do nastepujacych wyrazen:

a. Przyblizenie nierelatywistyczne
N(N[RMkKejM Ilw A"~ e " j'mV

+ R, (k,K)<ejM WA "K)k Je' j ' M™>-i[xx X~n(«)][Ro(K)<6IM|WA0»K)lc | 6 j1M> +
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R, Oc'.k) <6JMIWAL >K)k |e' (5.20)

58,[16]

gdzie

@NWIRIKET 5= M i K F17 S
B J K

[

x<ellwk,k JJjoly

1 1
g Fj+S+kFL+1+L+K”

<eliw(k»k >l e>= n[S,s',LjL' k" k] XZ(611Q) (8'MB)(-1)

5 .
S k ST I L k' bN
it 1?51 111
i
RO(t) = <-i)k*1(2i.o[H itlliiijli<2if2)Jr~1 U1l A~ kel
1
(K, K) « (-1)lik"~-1(21+1) jL2KN j(2kV Dj 2 A NQor

(o]e]

" * jer2 F(r)F(r)j@r)dr

6 * vSL

v - pozostate nie wyszczegélnione liczby kwantowe potrzebne do okresle-

nia stanu
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jednoelektronowe radialne funkcje falowe stanow

H{r),. () -
|8IM> i 1Qj m'>
R« vy ? r2f (r)f(P)Ip [rjk(»)]dr . fr jk«P)(jn-ig)dP
*  gr No) (o]
b. Poprawka relatyV\iistyczna. Wyliczenie po-

prawki relatywistycznej w wyrazeniu sprowadza sie zgodnie z wzorem

(5.17) do wyliczenia wyrazen<\'I T~ (1 )IX>
Otrzymujemy

Y1AS*1 K+, (54 (KXON1] LT O»K) K 1e1l'M>+ (5.21)

¢ ir=k* 1 Rﬁ(k‘lk)<OJMIW ’ 10J M>) k«l’3’ ee 21+1
<TM*N) (»)|X>« ik+1R5 (K)<9jM W0 k)K |9j w'> e 4 21

<5*27>,

64, [1677

gdzie
1.)(o 0 0)j w
R3(k) =hT i r*OK+i + jK,)|<r)r<iOf(r>ar
N * k' N « I B4(K)

R, (k) - (i)~ (+i.i)[UMittfy

Vs mE OV . *i-)[(wV- 7

VRKI m">[turn]rQ o ') 'sd)

V» -/ pdV<“’ﬁmr._ @_I'.Ul
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Porownanie 1 dyskusja uzytecznos$ci

omowionych metod

Sprobujmy przeanalizowa¢ metody omoéwione w poprzednich rozdziatach.
Wszystkie one z wyjatkiem metody Stassisa dotyczg przyblizenia nierelaty-
wistyeznego. Wynika to z faktu przyjecia za podstawe obliczen we wzorze
(1.10) operatora ™ w postaci (1.10a).

(Poréwnaj wzor (1.1) i (1.5) z wzorami (2.1), (2.2) - aproksymacja matle-
goTt, (3.2) i (3.3) - metoda Trammella, (4.2) i (4.3) - metoda Loveseya).
Tylko Lovesey (oprécz Stassisa) rozpracowuje petnag pcsta¢ (1.5) operato-

ra Q. Trammell pomija wniej (patrz (3.3)) skiadnik postaci:
[«p (iTr, >1]

Metoda Trammella Jest wiec réwnowazna metodzie Loveseya £11] tylko dla
rozpraszania elastycznego, gdy ,*czyli gdy powyzsze wyrazenie jest
doktadnie réwne zeru. Pod wzgledem rachunkowym metoda Trammella jest bar-
dziej ktopotliwa. W koncowym wzorze wystepuja w niej bowiem dwa typy ca-
tek: jk> 1< | k>(patrz (3.10)) a u Loeveseya tylko catki<jks.

Najmniej dokladng z wymienionych metod jest szacunkowa metoda przyblize-

nia matego » Gldwnym jej zalozeniem jest warunek a stad
exp(it.r™)w 1+ixr® (2.5)
Nastepne przyblizenie to
m [Cxrj)?! T U » O patrz (2.7)
oraz
L+25 =81 (2.i0)

Metoda ta nadaje sie szczegOlnie dobrze dla jonéw ziem rzadkich, dla kto-

rych promien G orbity elektronowej 4f jest maly.
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W metodzie Stassisa element macierzowy ma posta¢ (patrz (5.*»)

1(5.2)):
6-1)
gdzie
3 Ipj(r)exp(i5?)dr | (5.3)
T(r) * J(?) +)m(r) (1.7)
jjr) «Xif B3[4 5
~£ 4
U<-ETT -Ks'HH
Zapiszmy
Adrexp(itr) Y, s r-Kj ) *y.exp(rtr~; )a)
jar exp(ii?) jZ7Rr-r, )+S(r-r))vh = 6.-2)
= expdiSj) + exp(iir5)~
Wstawiajagc (6.2) do (6.1) otrzymujemy
<CNQX"> Bb= AISIAXPCITra )'Kx(TIxi)] +
+ A £ [ BX p <1 A~)~r A~ exp(itr3)]]\> (6.3)

Jezeli ograniczymy sie do przyblizenia nierelatywistycznégo tzn. przyj-

miemy (patrz (1.8)):

(6.4)

wzor (6.3) bedzie miat postac:
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<(A'15)\'> = [ expliTr™ )"3t.x(8"xa304 +

¢ 248V AL, [expUTr” )*e xp~+2hjeprexpCiXr, )(X> (6.5)

tatwo zauwazy¢ roéwnowazno$¢ na powyzszym etapie metody Stassisa i me-
tody Loweseya poréwnujac operator Q ze wzoru (6.5) z analogicznym opera-
torem (4.1) w metodzie Loveseya. Wdalszej czes$ci obie metody rozniag sie
znacznie od siebie sposobem grupowania wyrazow. Lovesey rozktada opera-
tor U na cze$é spinowa i orbitalng (patrz (4*2), (4,3))» pozostawiajac
w kazdej z nich czynnik exp(iXr™ ). Stassis natomiast rozktada e”exp
(i**r™ ) w szereg (5.8) uzyskujac wten sposéb szereg elektrycznych i mag
netycznych multipolowych operatorow. Dalsze obliczenia obu metod, prowa-
dzone na bazie algebry Racah, nie wprowadzajg jednak zadnych dodatkowych
przyblizen. Tak wiec nie wida¢ powodu, aby w granicy nierelatywistycznej
wyniki rachunkéw numerycznych wykonanych na ich podstawie mogty réznic
sie od siebie. Metoda Loveseya jest natomiast dla tych rachunkéw wygod-
niejsza. (V metodzie Stassisa obok catek <Y wystepujg dodatkowo catki
r2).

Reasumujac, w granicy nierelatywistycznej wydaje sie najkorzystniej-
szym zastosowanie do konkretnych obliczen metody Loveseya. Okazuje sie
przy tym (patrz nastepny rozdziat), ze wyniki otrzymane tg metodg moga
znacznie odbiega¢ od wynikéw uzyskanych przy uzyciu szacunkowej metody

przyblizenia matego Hi .

WYNIKI PRZEKROJU CZYNNEGO
NA ROZPRASZANIE NEUTRONOW w PrFj

Dla ilustracji powyzszych rozwazan przedstawiam tytutem przyktadu wy-
niki przekroju czynnego na rozpraszanie neutronéw w PrF~ uzyskane metoda

przyblizenia matego it i metodg Loveseya. Szczego6ty dotyczace tych obli-

29



czen beda przedmiotem osobnej publikacji). Do obliczen uzyto funkcji fa-
lowych ze sprzezeniem posrednim a funkcje radialne wykorzystano z pracy
[201. Parametry zewnetrzne przyjeto zgodne z parametrami spektrometru

w Dubnej.

kat rozpraszania neutronéw 8« |

temperatura T = 80K

Ze wzgledu na polikrystaliczno$é prébek zastosowano $redniowanie:

I f A

gdzie

Tabela 1

Przekrd6j czynny na rozpraszanie neutronéw w Pit*,
dla metody Loveseya 1 przyblizenia matego 7 5
(przejscia miedzy poziomami w kolejnosci

wzrastajgcej zmiany energii 4E)

% - X ainy  ONVAIW2 CAIX'IN2
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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1. Przejscia energetyczne (wediug tab. 1). Linig przerywana za-

Rys.
znaczono przyblizenie matego Tt

ZAKONCZENIE

Na podstawie tab. 1 i rys. 1 mozna stwierdzié¢, ze przyblizenie matego

4t w poréwnaniu z metoda Loveseya w wielu wypadkach zmienia wzajemne re-

lacje pikéw (Stosunki natezen pikéw sg czesto uzywane w pracach doswiad-

czalnych do opracowywania wynikéw eksperymentu). Metoda przyblizenia ma
tego Tt , chociaz szybka i wygodna w rachunkach, wydaje sie wiec byé nie-
przydatna w wielu sytuacjach ze wzgledu na malg doktadnos$é, a jej stoso-

wanie moze prowadzi¢ do duzych btedéw. Potwierdza to moéj wniosek koncowy

rozdziatu 6 o uzytecznos$ci metody Loveseya
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SUMMARY

This article contains analysis and comparison of different methods
of the cross section calculation for the magnetic scattering of thermal
neutrons by paramagnetic ion (Trammell method, Lovesey method, Stassls
method, small-tfapproximation). Also a discussion of the applied assump-
tions is given. It is shown that the Lovesey method is the most conve-
nient. Finally, results for PrF® are presented, obtained by adopting
Lovesey and small-ltapproximatlon methods.
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PE3VHE

CTaTbsA COAEPXXUT aHann3 N cpaBHeHWe pa3HbIX MeTOAO0B BbIYUC/IEHUA ceye-
HKA paccesHWs TensioBbIX HeATPOHOB Ha MNapamMarHUTHOM uoHe /meTop Tpapae-
nns (Trammell), meton Néseces (Lovesey), metoa Crtaccuca (ctassis)

M Manoro -jot npubnm>keHue, a TakXe 06CY>XAEHWe WNCMNO/b30BaHHbIX OCHOBaHUN.
MNMoka3aHO, 4TO camblii yaoGHbIN MeTon JléBecesd. [peacTaBneHbl Takke pe3y/ib-

TaTbl» MONly4YeHHble MeTofZoM JléBecea M Manoro -**. npubnwxkeHua ana PrP,.
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ANEKS |
ZESTAW WAZNIEJSZYCH OZNACZEN

Oznaczenia Innych prac

Oznaczenia Przyblizenie petoda Metoda
stosowane przez autora matego ~& .o mella Loveseya
Wzér [2] [5] [12]
n 1.1 n M m
-»> &>
K 11 *q PO K
.
r 1.1 k1 Pt \

\X> 1.1 In> |V [

|f||'> 1.1 In> Y 1nz>

D& 11 10 - rx0> k >
hé> 1.1 t« V i\> I<*'>
P\ 11 pn px

X 11 V. pif

11

Ex : *n 0
- 1.1 En
7 11 3 Hint I-IT)
H 1.3 H
*| 1.7 H
L 1.4 7e ’)
AN 1.6 2n

m 1.4 m ®e

Metoda
Stassisa

[16]

M

Ei

Ef



Oznaczenia
stosowane przez autora

Wz6r
i\velr 1.4
rH 1.4
_'r
A - rN-r 1.4
P, P 1.4
g5 % - 15
Ae 1.4
Q 1.10
<XMQI*X> 1.10
1.6
an
i(r) 1.7
Tc(?) 1.7
TB<*> 1.7
1.7
H» 15
a3 ’
T, vel 1 3.1
f (Vv 1.8
w =KeTc2 1.10
V  o.ii 1.10

Oznaczenia innych prac

Przyblizenie Metoda Metoda
matego "X Trammella Loveseya
[21 [5] [12]
R vel R 7i r3
RN TN
r velg X
.
P ps vel p
v v *i = PO-Pf Tt « V-k’
D<X >
Xn
T 4
D
A*0,-1

Metoda

Stassisa

[16]

* .
r~ vel r

rn

%
An(r)
Tc?)
Tc (?)

rme?>

P=0,-t



Oznaczenia innych prac

Oznaczenia Przyblizenie Metoda Metoda Metoda
stosowane przez autora mategoTfc  Trammella Loveseya Stassisa
Wzor [2] [5] [12] [16] -
2.8 L L
- -»>
) 2.3 S S
S
3 2.10 3
15 5.3 3
b 5:2 b
h fstr3) 3.2
Q+ 3.5 P+
<» k> 3.10 F1(k) <ik(*)> Ik
L
A k> 3.10 Fk (k)
j k(x) 3.10 ak(x)
9 k(x) 310 fk(x)
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