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Ф. Э. l(омас В СПЕКТРАХ НЕУПРУГОГО РАССЕЯНИЯ 

БЫСТРЫХ ЭЛЕКТРОНОВ 

В МЕТАЛЛАХ (1) 

Изучается процесс неупругого рассеяния электронов в металлах (е, е'). Показа­
но, что динамический форм-фактор, учитывающий переход электрона с атомного 
уровня н а поверхность Ферми , выражается через двухчастнчную функцию Грина 
(в канале электрон зоны проводимости - внутренняя дырка), при этом выражени~ 
для динамического форм -фактора справедливо по всему диапазону частот спектра (не 
только у края поглощения) . 

В последнее время был выполнен ряд работ [ 1-4], посвященных 
исследованию поведения рентгеновских спектров металлов у коротко­

волнового края (спектры эмиссии) и у края поглощения (спектры по· 
глощения), т. е . в тех случаях, когда электрон переходит с поверхности 
Ферми на атомный уровень либо выбрасывается с атомного уровня на 
поверхность Ферми. При учете взаимодействия электронов с дыркой на 
атомном уровне (внутренней дыркой) было обнаружено, что амплитуда 
перехода электрона с поверхности или на поверхность Ферми имеет 
особенность. Эта особенность появляется вследствие учета многоэлект­
ронных эффектов и указывает на нетривиальный характер влияния эти'< 
эффектов на рентгеновские спектры. В этой связи особый интерес при ­
обретают эксперименты по неупругому рассеянию электронов в метал­
л ах [5- 7]. 

В настоящей работе изучается процесс неупругого рассеяния 
электронов в металлах (е , е'). Показано, что динамический форм-фак­
тор (ДФФ) выражается через двухчастичную функцию Грина; основ­
ная ч а сть ДФФ, учитывающего переход электрона с атомного уровня 
на поверхность Ферми, выражается через двухчастичную функцию 
Грина (в канале электрон - внутренняя дырка). При этом выражение 
для ДФФ справедливо по всему диапазону спектра (не только у края 
поглощения) . 

Динамический форм-фактор (е, е') . В первом порядке нестационар­
ной теории возмущений вероятность того, что в единицу времени 
быстрый (внешний) электрон передаст импульс q и энергию ro, записы­
вается в виде [8- 10] 

W(q,ro) = 2л( 4nq:2 

)
2

Ll(sJptJO)J2 8(ro - Фso), (1) 

где pq - оператор флуктуации плотности частиц, ls> - возбужденное 
состояние системы, 10> - основное состояние, Фsо= е5-е0 - энергия 
возбуждения: 

ffis0 = (!} = ~ ( pq - + q2) ' (2) 

где р - начальный импульс внешнего электрона, lql =q. 
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Величина передаваемого импульса q определяется соотношением 

q
2 

= 2р2 
[ 1 -11 - ; 1

112 

cos 6 - 2~ ] ' (3) 

1 
где Е = --р2, е - угол рассеяния (угол между q и p-q). Есл и 

2т 

ш~Е. то для q получим 

q~ 2p (i-~)sш_!_ . (4) 
4Е 2 

В этом приближении q практически от w не зависит для всех интер е­

суемых значений ш (при ~ « 1). ДФФ определяется следующим 
4Е 

соотношением: 

(5) 

Легко показать, что выражение (5) для S (q, ш ) можно представит!:> 
в виде 

S (q, (J)) . + Re f dt ехр (i ш t) П (q, t) , (6) 
о 

где П (q, t) = (О / pq (t) p;i (О) !;О) - корреляционная функция. Общее вы­

ражение для оператора флуктуации плотности pq имеет вид 
+ 't"I • pq = ~Мр (q) ар Ь + ~МР (- q) Ь+ар + 

р р 

+ S ехр (- i qx) 1 Ф (х) l 2 d3xb+ь + 

+ Е S d3x ехр (- i qx) 'Ф; (х) -фр· (х) at ар', (7) 
р,р' 

где 

Mp(q) = J d3xexp(-- iqx)'ljJ;(x)Ф(x), (8) 

\jJ~ (х) - волновая функция электрона зоны проводимости, Ф (х) - вол­
новая функция внутреннего электрона (на атомном уровне); ар, at 
операторы уничтожения и рождения электронов зоны проводимости; 

ь. ь+ - операторы уничтожения и рождения внутреннего электрона 
соответственно. 

Для простоты рассмотрения процесса неупругого рассеяния (е, е'), 
когда выбиваете.я сильносвязанный электрон из заполненной внутрен­
ней оболочки атома в металл, предположим, что а) внутренняя дырка 
не размножается; б) наличие у нее импульса (-q) отдачи несущест­
венно (что связаР.о с бесконечной эффективной массой); в) темпер а­
турными эффектами и шириной внутреннего уровня пренебрегаем. 

Пусть основное состояние описывается вектором 10> (внутренняя 
оболочка атома заполнена), тогда, используя (7). для П(q, t) получим 

п (q, t) = Е м;(- q) Мр· (- q) (О 1 ь+ (t) ар (t) at (О) ь (О)/ О) -+ 
рр ' 
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+ ~ J d3x' ехр (- i qx) 'ФР (х) ~'Р ' (х) J d3x' ехр (i qx') 1 Ф(х')1 2 х 
рр ' 

х (О 1 а;;!- (t) ар ' (t) ь+ (О) Ь (О) 1 О) + Е 5 d3 х ехр (- i qx) х 

х 'ljJ;, (х) \jJp, (х) J d3x' ехр (i qx) 'Ф;. (х') 'ljJp, (х') х 

х (О\ at, (t) ар, (t) at. (О) ар, (О) 1 О), 

25 

(9) 

где а (t) , Ь (t) - операторы электронов в представлении Гейзенберга. 
Первый член в выражени11 (9) описывает переход с атомного 

уровня в зону проводимости, второй и третий члены описывают флук­
туации фона. В дальнейшем :мы ограничимся первым членом в выра­

жении (9) . Легко показать, что 

П (q, t) = rм:(- q) Мр' (- q) Gpp-(t), (10) 
рр' 

где 

Gpp' (t) = (О 1 Т {Ь+ (t) ар (t) a;t (О) Ь (О)}\ О) 
причинная двухчастичная функция Грина (в канале электрон зоны про­
водимости - внутренняя дырка). 

Окончательно для ДФФ получим соотношение 

+ос 

S (q, ro) =--; .Re 1: м;, (-q) Мр' (- q) ) dt ехр (i rot) Gpp' (t) = 
рр ' -ос 

1 1: . 1 = -Re Мр (- q) Мр' (- q) Gpp' (ro) = - Re П (q, ro). 
n ~ 

( 11) 
рр' 

Поведение функции П( q, ro ). Следуя работе Нозьера и де Доми-
н r1сиса [3] , матричный элемент М Р ( q) представим в виде 

Мр (q) = L М1 (q) И1 (ер) У1т (р), ( 12) 
lm 

где 

И1 (ер) = ' { 
1 1 ер - ер 1 < ~ 
О, jep - eFI > ~0 , 

~о - фактор обрез ания, ер - энергия Ферми. Подставляя ( 12) в ( 11). 
нетрудно получить 

ReП(q, (J)) = E(2l + 1 ) 2 j}'И1 ( -- q)J 2 G 1 (w), ( 13) 
l 

где 

G1 (ro) = L И 1 (с:р) Re Gpp' (ro) И1 (ер-) 
рр ' 

- спектральная функция. 

В работе Нозьера и де Доминисиса [3] получено асим птотическое 
поведение G1 (1ro) при 1SЬt1 ~ 1: 

G1 (t) = L1 (t) g (t), ( 14) 
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где 
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М1 
--\ 

Lz (t) = А\ i So t 1 п 

g (t) = - i е (- t) ехр (- i ro0 t) 1i50 t1- 11 , 

е= 2L(2l + 1) ( ~ )
2

, A~v0 , 
l 

vo - плотность состояний вблизи границы Ферми, б1 - разовые сдвиги 
рассеяния электронов зоны проводимости внутренней дыркой, (t)Q= 

=eF-E, Е - энергия внутренней дырки . 
Итак, для Gz(t) получим следующее выражение: 

G1 (t) = А 6 (- /) ехр (t ro0't) \ i So t (.~г 1 , ( 15) 

где az = 2бt -в-показатель Нозьера - де Доминисиса . Из (15) 
п 

для спектральной функции G1(1(J)) получим 

G1 (ro) = А1 1 ~ ro ~ roo laz 6 (ro - ro0), ( 16) 

где 

А1 = АГ (az). 

Окончательно получим для П (q, w) следующее выражение: 

П (q, ro) = ~ (2l + 1) 2 А1 1 М 1 (- q) \2 1 ro ~roo /az 6 (ro- ro0). (17) 
l 

Во-первых, следует отметить, что выражение (17) для П(q, w) 
критически зависит от знака az; во-вторых, в выражение ( 17) входит 
величина 1 М1 (-q) j 2, которая зависит от q. При Е~ w q практичесю: 
не зависит от w, поэтому основная зависимость П(q , w) от ш опреде-

ляется членом / ~ 0 la1
• Для вероятности процесса ( е, е'), опреде· 

ro-roo 
ляемого соотношением ( 1), получим 

\\7 (q, ro) = 32n2 ei Re ~ (2/ + 1) 2 A1fz (q) 1-~-0 -1а1 6 (w - ro0). (18) 
~ ro-roo 

l 

Для данного значения q функция f1(q) определяет, ка1ше значения l 
дают основной вклад в W ( q, 1ro). Соответствующие значения а1 легко 
получить, вычисляя фазы 61 и учитывая правило Фриделя 

2~(21 + 1) ~ = 1. 
l 

Выражение (18) для W(q, w) строго имеет физический смысл для 
значений со вблизи порога wiJ. Вдали от порога •roo полученное выраже­
ние ( 18) становится несправедливым. Для получения выражения 
W (q , w), справедливого во всей области частот спектра, требуется 
найти поведение G1(t) для j 1~otl Э> 1. Недавно Махану [4] удалось по­
лучить более общее выражение для G1(t): 

G1 (t) = А1 6(- t)exp(-iro0t) / 1 +is0t/aг 1 , (19) 

которое совпадает с прежннм выражением (15) при l<Sotl ~ 1. 
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Из ( 19) нетрудно получ1пь 

G1 (ro) = 81 ехр ( - (1) ~0(1)0 ) \ (1) ~(J)o Г1 
6 (ro - ro0). (20) 

Используя (20), для W (q, (J}) получим обобщенное выражение, справед­
ливое по всему диапазону частот спектра: 

W(q, ro) = 32л2 е4 Rе ~(2l + 1) 2 B1/ 1 (q)exp ( - (J)~(J)u) Х 
1 

х 1 ~о \а.1 е ( (J) - ffio). (21) 
(1)-(J)o 

Исследование функции f1(Q). Функция f1(q) определяе1'ся соотно -
шением 

!1 (q) = + 1 М1 (- q) 1
2

, (22) 

f1(q) определяет относительные вклады в W(q, ro) от различных зна­
чений 1. 

Разложим М Р ( q) по сферическим функциям . Для этого необходи­
мо определить волновую функцию Ф (х) внутренней дырки. Предполо­
жим, что внутренний уровень описывается как S-состояние (например , 
для Li , Ве) [11]: 

[ 
л.з ] 1/2 

Ф (r) = --;--- ехр ( - Л r), 

где 1/Л - длина экранирования. Функция \jJ v(x) для электронов 
проводимости выбирается в виде 

'/Jv (х) = ехр (i рх) - Ф• (р) Ф (х) , 

где Ф (р) - фурье-образ фунщии Ф (х). 

где 

Итак, после несложных преобразований пол учим 

Мр (q) = (4л)3/2 Е {(- i) 21 (21 + 1) 112 В1 (q) - Ф (р) А (q) 610} YIO (q), 
1 

со 

B1 (q) = J r2 drФ(г)j 1 (qr) j 1 (pr), 
о 

со 

Aq = J r2 dr1Ф(r)1 2 io (qr). 
о 

При р = pF имеем 

(23) 

зоны 

(24) 

(25) 

М1 (q) = (4л) 312 {(i)21 (2/ + 1) 112 В1 (q) - бtоФ (pF) А (q)}. (26) 

Для / 1 (q) соответственно поJiучим 

f 1 (q) = (4л)31 (- i)21 (21 + 1)1/2 ' 81 (q) - ()IO ф (pF) А (q) 12· (27) 
q2 q2 

Для первых значений l = О, 1, 2 получим 

fп" (q) = 256л2f...51 1 
· [Л.2 + (Рр _ q)2J [J..2 + (Рр + q)2J q2 

16Л.4 1
2 

[Л.2 + р~]2 [4/.,2 + q2J2 q2 • 
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192 п;2Л,5 f1 (q) = --­
р} 

l 1 1 4pF q4 П 
л.2 + (q + Рр)2 
Л,2 +(q-pp)2 

Л,2 + pi + q2 12' 
qз [Л,2 + (q- Рр)2] [Л,2 + (q + Рр)2] 

f (q) ,.._, 5-103 n;2 р} l i - 4р} ] . 
2 - Л" . л.2 

1-

(28) 

Из выражений (28) видно, что функции fo и f 1 значительно больше 
f2 (аналогичное утверждение имеет место для l=З, 4, ... и т. д. ). Не­
трудно показать, что 

lim f о (q) = 2 ~ - 2 . 
64 п2лs [ 1 2 (1 + Рр) ] 

q-?O (Л.2 + Рр)4 2л л.2 + Рр (29) 

Из (29) видно, что при q=O основной вклад определяется l= 1, 
а для q>O - l=O. Полученные результаты согласуются с выводами, 
сделанными при исследовании рассеяния рентгеновс1шх лучей в метал­
лах [12]. 

В работе получено обобщенное выражение для вероятности про­
цесса (е, е') с возбуждением внутреннего электрона, справедливое в 
широком диапазоне частот спектра (не только у края поглощения). 
Полученная формула для (21) W(q, (J) ) показывает, что вероятность 
процесса (е, е') критически зависит от знака показателя а1, приче1.( 
вклады от различных l определяются функцией f1 (q). На основаниr1 
данных работы [11] для простых металлов (Li, Ве, Na: и т. д.) полу­
чим щ>О, а1<0 при l~ 1. Следовательно, при изменении угла рассея­
ния 0 для процесса (е, е') (например Li) должно наблюдаться резкое 
изменение в спектре рассеянных электронов: для 0 ~О ( q ~О) - нуле­
вое значение у порога (J)o (а1> 0) , для значений 0~0 - сингулярное 
поведение у порога 1(J)o(ao>O). В этой связи особенно интересны экспе­
рименты по ( е, е') [7]. 
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