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ОБ ОБОБЩЕНИИ ТЕОРИИ 
НОЗЬЕРА — ДЕ ДОМИНИСИСА РЕНТГЕНОВСКИХ 
СПЕКТРОВ У КРАЯ ПОГЛОЩЕНИЯ В МЕТАЛЛАХ 
НА СЛУЧАЙ КОНЕЧНОЙ ТЕМПЕРАТУРЫ 

1. В последнее время особый интерес приобрело изучение мягких 
рентгеновских спектров у края поглощения (эмиссии) в металлах. 
В работе Нозьера — де Доминисиса [1] (НД) было найдено выраже-
ние для интенсивности излучения у края поглощения (эмиссии), кото-
рое имеет вид 

В выражении (1) энергия порога соответствует е = 0; бi — фазовые 
сдвиги рассеяния электронов проводимости вблизи ферми-поверхности 
внутренней дырки. 

Результат НД был получен на основе простой модели металла, 
где учитывается одна простая зона проводимости параболического ви-
да и атомный «внутренний» уровень, который освобождается (запол-
няется) в процессе поглощения (эмиссии). Время жизни и масса 
внутренней дырки полагаются бесконечными. Пренебрегается взаимо-
действием между электронами проводимости и не учитываются другие 
усложнения процесса поглощения (эмиссии), например, межзонные и 
нерадиационные переходы. Температура системы считается нулевой. 

В последнее время появился ряд работ, в которых обсуждалось 
некоторое расхождение теории Н Д с экспериментом [2] в детальном 
описании подробностей рентгеновских спектров металлов. Однако тео-
рия Н Д хорошо описывает спектры фотоэмиссии [3, 4] и в общем не-
плохо воспроизводит основные спектральные особенности в области 
края спектров [5]. Очевидно, для более подробного сопоставления ре-
зультатов теории Н Д с экспериментом необходимо учесть ряд допол-
нительных эффектов (как, например, эффекты зонной структуры [6, 7, 
83), в то время как в теории рассматриваются важные многочастичные 
эффекты, т. е. эффекты внезапного возбуждения неограниченного ко-
личества электронно-дырочных пар в зоне проводимости металла. 

В настоящей работе рассмотрен вопрос обобщения теории Н Д на 
случай конечной температуры, причем обсуждается лишь процесс по-
глощения. 

В работе Феррела ![9] была рассмотрена зависимость от темпера-
туры рентгеновских спектров, но Феррел не провел последовательной 
перестройки теории Н Д при конечных температурах и не обсудил во-
прос о температурном уширении спектров. Кроме того, в указанной 
работе проблема решается в предположении о малости константы свя-
зи между внутренней дыркой и электронами проводимости (как изве-
стно, в теории НД нет такого предположения). 

В нашей работе проводится систематическая перестройка теории 
Н Д с помощью метода уравнения движения для временных гриновских 
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функций при конечной температуре и произвольном значении констан-
ты связи между электронами проводимости и внутренней дыркой. Рас-
сматривается температура до » 3 0 0 К. С учетом малости тепловой 
энергии решаются уравнения для функции Грина до членов порядка 
Т2, что приводит к уширению спектров в форме гауссовской функции. 
Мы изучаем механизм уширения, обусловленный тепловыми возбужде-
ниями электронов проводимости. В заключении работы обсуждаются 
другие возможные механизмы уширения спектров. 

2. Предположим, что в момент времени ,?0 имеет место внезапное 
появление внутренней дырки. Пусть Двухчастичная функция 
Грина определяется выражением 

iFw (т, т0; t0, t) = ({Tt {ak- (г) a£-(T0) b(t0) 6 + (* )}» , (2) 

где усреднение проводится согласно известным правилам теории тем-
пературных гриновских функций. 

Модельный гамильтониан Н имеет вид [1]: 

Я = £ e u a ^ a k + г0Ь+Ь + £ V^atavbb+, (3) 
к кк' 

где Дк — оператор уничтожения электрона проводимости, Ь — опера-
тор уничтожения внутреннего электрона, ^kk— взаимодействие меж-
ду внутренней дыркой и электронами проводимости. Vkw выбирается 
в виде [1]: 

Vkk- = — Vukuk', F > 0, (4) 
где 

ц Г 1, | е к - ц | < 1 , 
\ о , | e k — м-1 > 

Шпур в определении состоит из суммы по состояниям, которые 
не содержат дырку на внутреннем уровне. Нетрудно показать, что 

jFW (т, т0; t, t0) = icpkk- (т, т0) g (t0, t), (5) 
где 

ig(t0,t) = ({Tt{b(t0)b + (t)})) (6) 

— функция Грина внутреннего электрона, 

Лр (т, V = {{TT {ak (т) (т0)}» ' (7) 
— функция Грина электрона проводимости. Усреднение в выражении 
(7) содержит лишь состояния с внутренней дыркой. 

Наша задача состоит в нахождении уравнений движения для g{t) 
и фкк' (т, т0). В данном случае уравнения движения существенно упро-
щаются благодаря расцеплению обычной цепочки уравнений для гри-
новских функций. (Такое же расщепление имеет место и при Т=0). 

После несложных преобразований приходим к следующему инте-
гральному уравнению для ф(т, т0): 

t 

Ф Ч ) = G o (т, То) — К J G0 (т, г х ) ф (TJ, т0) dxlt (8) 
to 

где 
ф (Т, Т0) = ^ «к«к'фкк' т 0 ) . 

кк' 
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Одночастичная функция Грина свободных электронов имеет вид 
оо 

j d&v (в) и2 (е) е х р [— i ( е — у ) т] [ 1 — п ( е ) ] ; t > 0 ; 

Шй(х) 
J dev (в) и2 (е) ехр [— i (е — ц) т] п (в); х < 0, 

где v(e) — плотность состояний, и [г) — функция обрезания, входящая 
в (4), которую мы выбрали в виде [1]: 

J | е — е х р 
Ч 

л(е) = [ехр ^ £ ^ • j '4- 1 
— 1 

Нас интересует асимптотическая структура <5о(т) при при-
чем обычно феноменологический параметр | выбирается в виде g — (д.. 
Кроме того, в изучении процесса поглощения естественно предполагать, 
что время х имеет верхний предел порядка А - 1 , где Л — ширина внут-
реннего уровня, обусловленная нерадиационными переходами. По дан-
ным Баера и др. [10], Д ~ 0 , 0 4 эВ в литии. На основе вышесказанного, 
можно предположить, что 7т«С 1 для температур в рассматриваемом 
интервале (т. е. примерно до 300 К). Итак, получим 

G0(x)~ — — ЫТх)2 + —(uTxf 
6 v ' 360 v ' 

— е х р [ ~ ут2], (10) 

где v = v ( | л ) , y = (1/6) (яГ)2 — параметр малости в нашей теории. Как 
показано в работе Н Д [1], для того чтобы получить правильное асим-
птотическое уравнение для ф(т, То), вместо выражения (10) необходи-
мо подставить 

где 

G0 (т) ^ - v [ Р ( - L J е х р ( - ут2) + я tg 0- 6 (т) j , (11) 

00 

nv tg 0 = J d& • v ( e ) и2 (в) Р ^ — j . 

Подставляя (11) в (8), получим 
t 

Ъ (т> ^о) = fv то) + — - j р ( Х 1 _ Х 1 ) е х Р I— Y ( т — Та)2] cpv (TiTo^Ti, (12) 

где 

м т , Т0) = l _ ~ J v t g Q { р е х Р[— Y ~ ^ о ) 2 ] л; tgеа(т, То)j, (13) 

tgfi = 
1 — n v v t g e 

б = б ( | и ) — фазовый сдвиг для рассеяния электронов проводимости 
внутренней дыркой при 8 = ц и 1—0. Уравнение ,(13) переходит к урав-
нению Н Д [1] при у=0. 
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Тогда функция <ро(т, То) имеет вид 

где 

Р = 1 — 2 n v V t g 6 + 

tg 0 ' = t g 0 
nvV 

cos2 e 

Т а к как при получении уравнения (12) мы ограничились приближением 
малых значений у, то нет необходимости точного решения данного 
уравнения. Решение (12) мы ищем в виде 

I \ / ч , Г ^V (Х> 1 <pv (т, т0) ^ ф0 (т, т„) 4 Y ^ 
I. dy Jv=0 

(15) 

/ \ Г 54>v(T»To) 1 
L ду J v = o 

Нетрудно показать, что % удовлетворяет следующему уравнению: 

X т0) = Ч> ( т ' то) + J Р ( т Ь г ) Х ( T l ' То ) ^ 
(16) 

где 

* ( т ' т°> = )6/я f - - Т С - « 1 • р cos о \ т0 —10 / L я J Pcos б 

Решение уравнения (16) имеет вид 

0С'(Т> = 
t — т0 х —10 

Р L t0 — t0 t — т . 

б/я 
(Т — т0) 

26 
( f - * o ) (17) 

Подставляя (14) и (17) в (15), найдем <р (т, то) с точностью до перво-
го порядка по у. Итак, получим 

С учетом малости y(,t—4)Л удобно переписать (18) в виде 

Ф . С . ^ — 1 1 ехр 
26 , 

y ( i - — ) { t - t 0 y 

(18) 

(19) 
(t-to) 

3. При получении выражения для g(t) удобно ввести вспомога-
тельный гамильтониан 

Н% = ekaj^ak + Е0Ь+Ь -f Л, J ] V ^ a * а к Ы + . (20) 

Нетрудно показать, что 

я dCx(t-t0) 

д% 
V j<Pv (т. т + ) dx, (21) 
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где 
l = vV,g^(t) = g0(t)exvCx(t), 

gQ (t) = t*e(— 0 exp [ - i (e — ц) t]. 

Подставляя (19) в (21), получим 
g ( f ) = i® (_ t) exp [— i (e0 — fx) t] [i%t]-W* exp [— у (б/я)212]. (22> 

4. Подставляя (19) и (22) в (5), получим «приведенную» двух-
частичную функцию Грина 

F(t) = F0(t)B(t), 
где 

р * 
exp [— i (80 — fx) t], 

B(t) = exp[— y(1— a)*2], a 28 _ 6 _ \ 2 

к 

(23) 

(24) 

(25) 

Выражение (24) — результат Н Д при Г = 0 . Функция В (it) учитывает 
эффект конечности температуры в спектре и приводит к некоторому 
уширению в спектральных линиях. Фурье-образ F(t) запишем в виде 

^ - ^ г Р 0 ( г ~ г ' ) В ( г ' ) , ' ( 2 6 ) 

где 

^о(е) 

2я 

•—Г(а )ехр ( -
Р 

in а) 

В( 8) = ( 2 я ) 1 /2 
е х р 

[ 20== ] 

or = m1'2 
пТ. 

(27) 

(28) 

(29) 

5. В заключение можно сделать вывод, что учет температуры со-
стоит в преобразовании бесконечных сингулярных пиков (при а > 0 ) 
бестемпературной теории в конечные уширенные пики, причем ушире-
ние имеет место в форме гауссовской функции (28). При учете, членов 
порядка ТА получится отклонение от гауссовского уширения, но такое 
отклонение мало для температур до ~ 3 0 0 К. Ввиду малости а при ма-
лых температурах уширение не очень значительно и пики остаются все-

таки, острыми. Однако полное уши-
рение спектра осуществляется путем 
различных механизмов, которые П о л у ш и р и н а у ш и р е н и я д л я Li, М э В 

т, к Ai Л2 Экс. 

4 1 59 90 
80 11 64 105 

300 4 2 100 165 
400 56 122 120 

Ai — температурная полуширина согласно на-
стоящей работе, 

Д2 — полуширина, включающая фононный 
вклад (из работы [12]) и температурный вклад. 
Экспериментальные данные по фотопоглощению 
также из работы [12]. 

действуют одновременно. В нашей 
работе рассматривается тепловое 
возбуждение электронов проводи-
мости металла. Другими автора-
ми [11, 12] было изучено уширение, 
обусловленное возбуждением фоно-
нов. В таблице мы проводим срав-
нение наших результатов для полу-
ширины уширения с результатами 
работы [12] в случае лития. Оче-
видно, фононный вклад в полуши-
рину более значительный, но все-
таки необходимо отметить, что теп-
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ловое возбуждение электронов проводимости дает заметный вклад, 
особенно при высоких температурах ( » 3 0 0 К). 

Итак, полученные результаты сближают теоретические и экспери-
ментальные данные. Отметим, что наше выражение для функции Гри-
на атомной дырки ig(tf) до первого порядка по у совпадает с резуль-
татом, полученным Феррелом для соответствующего порядка. Но наше 
исследование имеет более общий характер. В работе Феррела не рас-
сматривается функция Грина электронов проводимости, результаты 
получены в приближении малой константы связи (в то время как в 
настоящей работе константа связи произвольна) и вопрос об ушире-
нии спектров не изучается. Важно еще отметить, что в нашей работе 
показана возможность перестройки теории Н Д для конечных темпе-
ратур. 
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Ф. А. ЖИВОПИСЦЕВ, X. МОЛ И НА ( К у б а ) 

ЭФФЕКТ КОРРЕЛЯЦИЙ в основном состоянии 
И УПРУГОЕ РАССЕЯНИЕ НУКЛОНОВ НА ЯДРАХ 
1 60 и 40 Са 

Возможности перехода от задачи об упругом рассеянии в системе 
многих частиц к одночастичной задаче посвящены многие работы [1— 
3]. Мнимая часть оптического потенциала обусловлена возможностью 
неупругих столкновений, а также резонансного образования возбуж-
денного комплекса — промежуточного ядра. 

К неупругим процессам нуклона с ядром в области малых энергий 
относятся столкновения, в результате которых происходят возбуждения 
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