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ÔÈÇÈÊÀ ÀÒÎÌÍÎ�Î ßÄ�À È ÝËÅÌÅÍÒÀ�ÍÛÕ ×ÀÑÒÈÖÄèàãíîñòèêà èíêàïñóëèðîâàííûõ â �óëëåðåí àòîìîâ ïîëÿðèçàöèîííûìèçëó÷åíèåì óñêîðåííûõ ýëåêòðîíîâÂ.Ê. �ðèøèí1,a , Ä.Ï. Íèêèòèí21Íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé èíñòèòóò ÿäåðíîé �èçèêè èìåíè Ä.Â. Ñêîáåëüöûíà (ÍÈÈßÔ Ì�Ó).2Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò,êà�åäðà îáùåé ÿäåðíîé �èçèêè.�îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 2.E-mail: a vkgris�mail.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 16.12.2011, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 02.02.2012.Ïîêàçàíî, ÷òî ïîëÿðèçàöèîííîå òîðìîçíîå èçëó÷åíèå (ÏÒÈ), êîòîðîå âîçíèêàåò ïðè êîãåðåíòíîìðàññåÿíèè ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ áûñòðîé çàðÿæåííîé ÷àñòèöû íà àòîìíûõ ýëåêòðîíàõ è ðåçîíàíñ-íî ðåàãèðóåò íà èçìåíåíèÿ ïëîòíîñòè âåùåñòâà, ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü äèàãíîñòèêó ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ,èíêàïñóëèðîâàííûõ â �óëëåðåí. Ïóòåì ìîäåëèðîâàíèÿ, ñðàâíèâàÿ ñïåêòðû ¾ïóñòîãî¿ �óëëåðåíàè �óëëåðåíà ñ èíêàïñóëèðîâàííûì àòîìîì è èñïîëüçóÿ ðàçíîñòíîå �èòèðîâàíèå, óäàåòñÿ îáíàðóæèòüñæàòèå èëè ðàñøèðåíèå ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè èíêàïñóëèðîâàííîãî â �óëëåðåí àòîìà. �àñ÷åòûâûïîëíåíû äëÿ ìîäåëüíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ýíäîýäðàëüíîãî ñîåäèíåíèÿ P�C60 .Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîãåðåíòíîå ïîëÿðèçàöèîííîå èçëó÷åíèå, �óëëåðåí, èíêàïñóëèðîâàííûé àòîì, ýíäîýä-ðàëüíîå ñîåäèíåíèå, �èòèðîâàíèå.ÓÄÊ: 539.12. PACS: 32.30.Rj, 81.05.ub.

ÂâåäåíèåÂ ïîñëåäíåå âðåìÿ â ñâÿçè ñ îãðîìíûì èíòåðå-ñîì ê íàíîñòðóêòóðàì ñåðüåçíîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿèññëåäîâàíèÿì ñëîæíûõ íàíîîáúåêòîâ. Â ÷àñòíîñòè,äëÿ ïðåäïîëàãàåìîãî èñïîëüçîâàíèÿ â ìåäèöèíå èñ-ñëåäóþòñÿ �óëëåðåíû ñ èíêàïñóëèðîâàííûìè â íèõàòîìàðíûìè è ìîëåêóëÿðíûìè ñîåäèíåíèÿìè. Îäíàêîñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî èíêàïñóëèðîâàííûå â �óëëåðå-íàõ àòîìû, èñïûòûâàÿ âîçäåéñòâèå âíåøíåé îáîëî÷êè,äå�îðìèðóþòñÿ, ñæèìàÿñü èëè ðàñøèðÿÿñü. Ïðè ýòîìîòíîñèòåëüíàÿ äå�îðìàöèÿ ìîæåò 
îñòàâëÿòü îò äîëåéäî äåñÿòêîâ è áîëåå ïðîöåíòîâ [1�4℄.Ïîêàçàòåëüíî, ÷òî âåëè÷èíó äå�îðìàöèè ìîæíî îöå-íèòü, àíàëèçèðóÿ ñïåêòðû ïîëÿðèçàöèîííîãî òîðìîçíî-ãî èçëó÷åíèÿ (ÏÒÈ) óñêîðåííûõ ýëåêòðîíîâ, âîçíèêàþ-ùåãî ïðè ðàññåÿíèè ñîáñòâåííîãî ïîëÿ áûñòðîãî çàðÿäàíà àòîìíûõ ýëåêòðîíàõ âåùåñòâà. Íå óäèâèòåëüíî, ÷òîÏÒÈ âåñüìà ÷óâñòâèòåëüíî ê õàðàêòåðó ðàñïðåäåëåíèÿýëåêòðîíîâ â âåùåñòâå, ÷òî ïîçâîëÿåò ý��åêòèâíî èñ-ñëåäîâàòü ýòè ðàñïðåäåëåíèÿ.Ñëåäóåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó-÷àå ñïåêòðû ÏÒÈ èìåþò ñëîæíûé õàðàêòåð è ñîñòîÿòèç áîëüøèõ è ìàëûõ ñïåêòðàëüíûõ ñèãíàëîâ, êîòîðûåÿâëÿþòñÿ êîãåðåíòíûì âêëàäîì â ÏÒÈ ýëåêòðîíîâ�óëëåðåíà è èíêàïñóëèðîâàííîãî àòîìà. Îäíàêî â ñèëóðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê �óëëåðåíàè àòîìà, áîëüøèå (îò �óëëåðåíà) è ìåíüøèå (îò àòîìà)ñèãíàëû äîëæíû ðàñïîëàãàòüñÿ íà ðàçëè÷íûõ ó÷àñòêàõñóììàðíîãî ÷àñòîòíîãî ñïåêòðà (êîãåðåíòíîñòü èçëó÷å-íèÿ âîçíèêàåò, åñëè äëèíà âîëíû èçëó÷åíèÿ áîëüøåðàçìåðà íàíîîáúåêòà). Ýòî ïîçâîëÿåò ðàçíîñòíûì ìåòî-äîì âûäåëèòü íàèáîëåå èíòåðåñíóþ èí�îðìàöèþ è îöå-íèòü ðàçìåðû ¾�èãóðàíòîâ¿. Äàëüíåéøåå óòî÷íåíèåðåçóëüòàòîâ äîñòèãàåòñÿ ïóòåì îïòèìàëüíîãî �èòèðîâà-íèÿ, èñïîëüçóÿ ìîäåëüíûå àíàëèòè÷åñêèå ïðèáëèæåíèÿ.

Ïîäîáíàÿ ìåòîäèêà îïèñûâàåòñÿ íèæå. Ïðèâîäÿòñÿ ïðè-ìåðû îöåíîê äëÿ ýíäîýäðàëüíîãî ñîåäèíåíèÿ P�C60 .1. Àíàëèòè÷åñêèå îöåíêè.Ìåòîä âèðòóàëüíûõ âîëíÏÒÈ ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ïðîöåññ ðàññå-ÿíèÿ ñîáñòâåííîãî ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ áûñòðî-ãî ýëåêòðîíà (èëè ïîòîêà âèðòóàëüíûõ �îòîíîâ) íàýëåêòðîíàõ ñðåäû [5�7℄. Êàê è â îáû÷íîì ðàññåÿíèèðåàëüíûõ �îòîíîâ, ÏÒÈ ìîæåò áûòü íåêîãåðåíòíûìè êîãåðåíòíûì, êîãäà ñîîòâåòñòâåííî ïðîöåññ ðàññåÿ-íèÿ ïðîèñõîäèò íåçàâèñèìî íà îòäåëüíûõ ýëåêòðîíàõâåùåñòâà ëèáî îõâàòûâàåò ãðóïïó ýëåêòðîíîâ ñðåäû.Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå, íàáëþäàåìîì ïðè äëèíàõ âîëí�îòîíîâ, áîëüøèõ ìåæýëåêòðîííîãî ðàññòîÿíèÿ â ñðå-äå, èíòåíñèâíîñòü ÏÒÈ ðåçêî âîçðàñòàåò. Èìåííî ýòîòïðîöåññ è ïðåäñòàâëÿåò íàèáîëüøèé ïðàêòè÷åñêèé èí-òåðåñ. Êîãåðåíòíîå ÏÒÈ äàëåå ðàññìàòðèâàåòñÿ ïðèýíåðãèÿõ èçëó÷àåìûõ �îòîíîâ â äèàïàçîíå îò îäíîãîäî äåñÿòêîâ êèëîýëåêòðîíâîëüò, êîãäà ýëåêòðîíû ñðåäûìîæíî ñ÷èòàòü ñâîáîäíûìè è âìåñòå ñ òåì ó÷àñòíèêàìèêîãåðåíòíîãî ïðîöåññà èçëó÷åíèÿ.�àññìàòðèâàåòñÿ ñëåäóþùàÿ ñõåìà. Áûñòðûé ýëåê-òðîí ñî ñêîðîñòüþ v ïàäàåò íà ìèøåíü. Äàëåå e è 
 �çàðÿä è ðåëÿòèâèñòñêèé �àêòîð ýëåêòðîíà. Èçëó÷åíèåïðîèñõîäèò ïîä óãëîì  ïî îòíîøåíèþ ê ñêîðîñòè v .Ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå áûñòðîãî ýëåêòðîíà, ñîçäàþùå-ãî â ïðîñòðàíñòâå ïëîòíîñòü çàðÿäà � = eÆ(r� vt) ,òðàäèöèîííî ïðåäñòàâëÿåòñÿ êàê ïîòîê ïëîñêèõ âîëí.Îäíàêî çäåñü öåëåñîîáðàçíî èñïîëüçîâàòü îïèñàíèåïîëÿ êàê ëó÷åâîãî âîëíîâîãî ïîòîêà ñ óêàçàíèåì êî-îðäèíàòíîé çàâèñèìîñòè â ïîïåðå÷íîé ïëîñêîñòè:E(t, r?, z) = Z E!(r?) exp(i(kzz�!t))d!dkz, (1)
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4 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2012. � 3ãäå r = (r?, z) ; âåëè÷èíà r? îòñ÷èòûâàåòñÿ îò òðà-åêòîðèè ýëåêòðîíà. Èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèå äëÿ ýëåê-òðè÷åñêîãî ïîëÿ áûñòðîãî ýëåêòðîíà (ñì., íàïðèìåð,[8, � 18.5℄), ïîëó÷àåì äëÿ �óðüå-ñîñòàâëÿþùåé:E!(r?, z) =�e? e�K1(�)�"(!)vr? + ez e�K0(�)�"(!)v
r?� exp(ikzz), (2)ãäå � = !r?v
 ,K0,1 � �óíêöèè Ìàêäîíàëüäà. Çäåñü ïîäðàçóìåâàåòñÿ,÷òî ñïåêòðàëüíûå ÷àñòîòû ÏÒÈ ÿâëÿþòñÿ äîñòàòî÷íîâûñîêèìè, òàê ÷òî äèýëåêòðè÷åñêèé ïîêàçàòåëü ðàñ-ñìàòðèâàåìîé ñðåäû áëèçîê ê åäèíèöå. Ýêñïîíåíòàâ ïðàâîé ÷àñòè ñîîòíîøåíèÿ (2) óêàçûâàåò, ÷òî âîë-íîâîé ïîòîê ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ âäîëü òðàåêòîðèè ýëåê-òðîíà, èìååò âîëíîâîé âåêòîð kz = !/v è ñêîðîñòü v .Â îïèñàíèè (2) ÷åòêî ïðîñëåæèâàþòñÿ ðàçìå-ðû ¾öåíòðàëüíîãî ïÿòíà¿ âèðòóàëüíîãî ïîòîêà, êîòî-ðîå îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåì � 6 1, ïîñêîëüêó ïðèáîëüøèõ çíà÷åíèÿõ óêàçàííîãî àðãóìåíòà âåëè÷èíûK0,1! 0. �àäèóñ ïÿòíàRs ' �

! ! �
�2� , (3)ãäå � = v/
 , � � äëèíà âîëíû. Òî æå ñîîòíîøåíèåîïðåäåëÿåò øèðèíó ñïåêòðà âèðòóàëüíûõ ÷àñòîò è ååèçìåíåíèå ïî ìåðå óäàëåíèÿ îò òðàåêòîðèè áûñòðîãîýëåêòðîíà.Õàðàêòåðíî, ÷òî ñïåêòðû äëÿ ïðîäîëüíîé è ïîïåðå÷-íîé ñîñòàâëÿþùåé ïîëÿ ðàçëè÷àþòñÿ êàê ïî ÷àñòîò-íîé çàâèñèìîñòè, òàê è ïî èíòåíñèâíîñòè. Ïîñêîëüêó1/
� 1 äàæå äëÿ óìåðåííî ðåëÿòèâèñòñêèõ ýëåêòðî-íîâ, âêëàä ïðîäîëüíîé ñîñòàâëÿþùåé ïîëÿ â (2) â öåëîìÿâëÿåòñÿ âòîðîñòåïåííûì, èñêëþ÷àÿ ëèøü èçëó÷åíèåâáëèçè íàïðàâëåíèÿ, ïåðïåíäèêóëÿðíîãî ñêîðîñòè v .2. Ñïåêòðàëüíî-óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå ÏÒÈíà �óëëåðåíå ñ èíêàïñóëèðîâàííûì àòîìîì�àññìîòðèì äîñòàòî÷íî ïðîñòóþ ñõåìó. Áûñòðûéýëåêòðîí è ñîïóòñòâóþùèé ïîòîê âèðòóàëüíûõ �îòîíîâïðîõîäÿò ÷åðåç öåíòðû �óëëåðåíà è ñöåíòðèðîâàííî-ãî ñ íèì èíêàïñóëèðîâàííîãî àòîìà. Â ýòîì ñëó÷àåöåëåñîîáðàçíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ñ�åðè÷åñêîé ñèñòåìîéêîîðäèíàò. Cëåäóÿ èçâåñòíûì ïðîöåäóðàì [9℄, ìîæíîïîëó÷èòü ñïåêòðàëüíî-óãëîâóþ èíòåíñèâíîñòü èçëó÷à-åìîé ýíåðãèè ÏÒÈ óñêîðåííîãî ýëåêòðîíà, ïàäàþùåãîíà �óëëåðåí:d2Wd!d
 = e48�m2
3 ����� 1Xs=1�n0E!,s� exp(�iq!r0s)�����2, (4)ãäå d
 � ýëåìåíò òåëåñíîãî óãëà, âåêòîð q! = k0!� k! ,k0! � âîëíîâîé âåêòîð èçëó÷àåìûõ �îòîíîâ, à rs �ðàäèóñ-âåêòîðû ýëåêòðîíîâ âåùåñòâà.Âåêòîðíîå ïðîèçâåäåíèå �n0E!,s� âû÷èñëÿåòñÿ â ñî-îòâåòñòâèè ñ ñîîòíîøåíèåì (2), ïîýòîìó ýëåêòðîíû ñðå-äû èìåþò ðàçëè÷íûå çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ ðàäèóñîâ,ò. å. ïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðîâ r?,s ; â âûáðàííîé ñèñòåìåêîîðäèíàò r?,s îòñ÷èòûâàåòñÿ îò òðàåêòîðèè ýëåêòðîíà.Ñóììèðîâàíèå â (4) ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ íà âñå ýëåê-òðîíû âåùåñòâà (íàïîìíèì, ÷òî îíè ñ÷èòàþòñÿ ñâîáîä-

íûìè, ïîñêîëüêó ýíåðãèè ðàññåÿííûõ �îòîíîâ ïðåä-ïîëàãàþòñÿ áîëüøèìè, ÷åì ýíåðãèè ñâÿçè ýëåêòðî-íîâ â âåùå
òâå), îõâàòûâàåìûå âèðòóàëüíûì ïîòîêîì.Çäåñü âîçìîæíû êîãåðåíòíûå è íåêîãåðåíòíûå âêëàäûýëåêòðîíîâ ñðåäû â ñóììàðíîå èçëó÷åíèå. Äåéñòâèòåëü-íî, ñóììà â (4), ïðåäñòàâëÿþùàÿ ïðîèçâåäåíèå äâóõêîìïëåêñíî ñîïðÿæåííûõ ñóìì ñ èíäåêñàìè s è s0 ,ðàñïàäàåòñÿ íà äâå:����� 1Xs=1�����2! 1Xs=1! 1Xs0=1!�! 1Xs 6=s0 + 1Xs=s0 . (5)Ñîîòâåòñòâåííî äâå ïîñëåäíèå ñóììû ïðåäñòàâëÿ-þò âêëàäû êîãåðåíòíîãî è íåêîãåðåíòíîãî èçëó÷åíèé.Çàìåòèì, ÷òî ïðè ïðî÷èõ ðàâíûõ óñëîâèÿõ âêëàä êî-ãåðåíòíîé ñîñòàâëÿþùåé ïðåâîñõîäèò ïðèìåðíî â Zeffðàç äîëþ íåêîãåðåíòíîé ÷àñòè, ãäå Zeff � êîëè÷åñòâîýëåêòðîíîâ âåùåñòâà, ðåàëüíî ¾îõâàòûâàåìîå¿ ïîëåìáûñòðîãî çàðÿäà.Äàëåå, èñïîëüçóÿ ïðàâèëî Ýéëåðà ñóììèðîâà-íèÿ ðÿäîâ [10℄, ïîëó÷àåì â ïåðâîì ïðèáëèæåíèèñïåêòðàëüíî-óãëîâóþ ïëîòíîñòü êîãåðåíòíîãî èçëó÷å-íèÿ, íàïðàâëåííîãî ïîä óãëîì  ïî îòíîøåíèþ ê ñêî-ðîñòè áûñòðîãî ýëåêòðîíà [11℄:d2W
ohd!d
 = 
onst jF
ohj2, (6)ãäå �àêòîð
F
oh = 1Z0

1Z0 J1 �q1rp1� t2� 
os(q2rt)�K1��rp1� t2��� �r2 dt dr 
os , (7)ïðè J1 � �óíêöèè Áåññåëÿ ïåðâîãî ïîðÿäêà,� = E!/2�
 , q1 = E! sin /2, q2 = E!(1/� � 
os )/2,E! = 	h! � ýíåðãèÿ �îòîíîâ â êèëîýëåêòðîíâîëüòàõ,ðàçìåðíîñòü q1,2 � â 1/�A, �(r) � ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâðàññìàòðèâàåìîãî îáúåêòà,
onst = e62�m2
3v2 . (8)3. ×èñëåííûå îöåíêèÏðè ìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçîâàëèñü îöåíêè íà ïðè-ìåðå ïðîòîòèïà ýíäîýäðàëüíîãî ñîåäèíåíèÿ P�C60 .Ôóíêöèè � r2 çàäàâàëèñü ïîñëå àíàëèòè÷åñêîé àïïðîê-ñèìàöèè. �àñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè �óë-ëåðåíà îïèñûâàëîñü �óíêöèåé (âñå ðàññòîÿíèÿ óêàçà-íû â �A) �f r2 = r2 exp � (r �Rf )2a20 ! , (9)ãäå Rf =3.5, a0 = 0.5.Àòîì P â åñòåñòâåííîì ñîñòîÿíèè îïèñûâàëñÿ ñ ó÷å-òîì ïàðàìåòðîâ ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè [9℄. Cðåäíèéðàäèóñ ýëåêòðîííîé îáîëî÷êèRat = a0Z1/3 , (10)ãäå Z � çàðÿä àòîìà (â åäèíèöàõ çàðÿäà ýëåêòðîíà),à ýëåêòðîííîå ðàñïðåäåëåíèå îïèñûâàëîñü êàê�atr2 = Ar2 exp(��r). (11)



ÔÈÇÈÊÀ ÀÒÎÌÍÎ�Î ßÄ�À È ÝËÅÌÅÍÒÀ�ÍÛÕ ×ÀÑÒÈÖ 5Ñîãëàñíî (10), ñðåäíèé ðàäèóñ àòîìà Rat = 3/� , ÷òîâ èòîãå îïðåäåëÿåò ïàðàìåòðû ðàñïðåäåëåíèÿ (11), òàê÷òî A= Za3/2, �= 14.6 ïðè Z = 15.Àòîì â ñæàòîì è ðàñøèðåííîì ñîñòîÿíèÿõ îïèñû-âàëñÿ �óíêöèÿìè, àíàëîãè÷íûìè (11). Äëÿ ñæàòîãîñîñòîÿíèÿ �ar2 =A1 r2 exp(�br) (12)ïðè A1 = Zb3/2, b > � . Àíàëîãè÷íîå îïèñàíèå èñïîëü-çîâàëîñü äëÿ ðàñøèðåííîãî ñîñòîÿíèÿ ñ ïàðàìåòðîìb < � .Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû ïðîñòðàíñòâåííûå ðàñïðåäåëå-íèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè àòîìà �îñ�îðà â ðàçëè÷íûõñîñòîÿíèÿõ: ñâîáîäíûé àòîì, ñæàòûé àòîì, ðàñøèðåí-íûé àòîì è �óëëåðåí C60 .

�èñ. 1. Ñðàâíèòåëüíîå ñîïîñòàâëåíèå ïðîñòðàíñòâåí-íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (ïàðà-ìåòð �r2 ) àòîìà �îñ�îðà â ðàçëè÷íûõ ñîñòîÿíèÿõ: 1 �ñâîáîäíûé àòîì, 2 � ñæàòûé àòîì, 3 � ðàñøèðåííûéàòîì, 4 � �óëëåðåí C 60 (ïàðàìåòð �r2 íà ðèñóíêåóìåíüøåí â 4 ðàçà). Ïëîùàäü ïèêîâ ðàñïðåäåëåíèéñîîòâåòñòâóåò çàðÿäó Z = 15 äëÿ àòîìîâ è Z = 360/4äëÿ �óëëåðåíàÄàëåå ïðè ìîäåëèðîâàíèè íåîáõîäèìî áûëî ó÷åñòü,÷òî â ðåàëüíîì ýêñïåðèìåíòå îñíîâíóþ èí�îðìàöè-îííóþ öåííîñòü íåñóò ëèøü äâà èçìåðåíèÿ: ñïåêòðûèçëó÷åíèÿ îò ¾ïóñòîãî¿ �óëëåðåíà è �óëëåðåíà ñ èí-êàïñóëèðîâàííûì àòîìîì.Îáîçíà÷èì ýòè ñïåêòðû (ñ òî÷íîñòüþ äî êîíñòàí-òû (8)) êàê F2f , ñîîòâåòñòâóþùèé ñèãíàëó îò �óëëå-ðåíà, è F2S , ñîîòâåòñòâóþùèé ñèãíàëó îò �óëëåðåíàñ èíêàïñóëèðîâàííûì àòîìîì. Òàê êàê �àêòîð F2Sâû÷èñëÿåòñÿ äëÿ ñóììàðíîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, òîýòîò �àêòîð ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàêF2S = (Ff + Fat)2, (13)ãäå Fat âû÷èñëÿåòñÿ äëÿ âûáðàííîãî ðàñïðåäåëåíèÿïëîòíîñòè àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ.Çàäà÷åé ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâëÿëîñü âûäåëåíèå ñèãíàëàÏÒÈ îò èíêàïñóëèðîâàííîãî àòîìà. Ïðè ýòîì ñëåäóåòïîä÷åðêíóòü, ÷òî, êàçàëîñü áû, ïîñêîëüêó çàðÿä �óëëå-ðåíà çíà÷èòåëüíî áîëüøå çàðÿäà àòîìà, êîãåðåíòíîå èç-ëó÷åíèå íà �óëëåðåíå ÿâëÿåòñÿ ïîäàâëÿþùèì. Ê òîìóæå ñïåêòð ýòîãî èçëó÷åíèÿ èìååò äîñòàòî÷íî ñëîæíóþíåîäíîðîäíóþ ñòðóêòóðó [12℄ (ñì. íèæå). Òåì íå ìåíåå

ðàçíîñòíîå �èòèðîâàíèå ïîçâîëÿåò â êîíå÷íîì ñ÷åòåâûäåëèòü áîëåå ñëàáûé ñèãíàë îò âíóòðåííåãî àòîìà.Äëÿ ýòîãî, ïðåîáðàçóÿ ñîîòíîøåíèå (13), ïîëó÷àåìñëåäóþùèé àëãîðèòì äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðà âíóòðåííåãîàòîìà: F2at =�qF2S �qF2f �2 . (14)Ïîëó÷àåìûé ñïåêòð ïðåäñòàâëÿåò äîâîëüíî øèðî-êèé ðåçîíàíñ è äëÿ äàëüíåéøåãî àíàëèçà íåîáõîäè-ìî ïîëó÷èòü àëãîðèòì ñîïîñòàâëåíèÿ ñðåäíåé ýíåðãèèýòîãî ðåçîíàíñà ñ ïàðàìåòðàìè àòîìà, íàïðèìåð, ñîñðåäíèì ðàäèóñîì ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè. Ýòó ïðîöå-äóðó â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå ìîæíî âûïîëíèòü, îñòàâà-ÿñü â ïðåäåëàõ ñîîòíîøåíèÿ (12). Ïðè ìîäåëèðîâàíèèñðåäíèé ðàäèóñ îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåì Rat = 3/b ,à ïîëîæåíèå ìàêñèìàëüíîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ �Rmax = 2/b , ãäå b (â âîçìîæíîì ýêñïåðèìåíòå) íàõî-äèòñÿ �èòèðîâàíèåì ïóòåì ïåðåáîðà çíà÷åíèé ýòîãîïàðàìåòðà. 4. �åçóëüòàòû�åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2,3, 4. Îñîáåííîñòè ïðåäëàãàåìîé ïðîöåäóðû àíàëèçàäåìîíñòðèðóåò ðèñ. 2, ãäå óêàçàíû îæèäàåìûå èíòåí-ñèâíîñòè I! êîãåðåíòíîãî ïîëÿðèçîâàííîãî èçëó÷åíèÿïîä óãëîì íàáëþäåíèÿ  = �/4 ïðè ðàçëè÷íûõ ýíåðãèÿõ�îòîíîâ. �åëÿòèâèñòñêèé �àêòîð áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ
e = 10. Çíà÷åíèå âûáðàííîãî óãëà èçëó÷åíèÿ ÿâëÿåòñÿîïòèìàëüíûì, çàùèùàÿ â ðåàëüíîì ýêñïåðèìåíòå äå-òåêòîð îò âîçäåéñòâèÿ ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ è òðàäè-öèîííîãî òîðìîçíîãî èçëó÷åíèÿ.

�èñ. 2. Ñðàâíèòåëüíîå ñîïîñòàâëåíèå ñïåêòðîâ èçëó-÷åíèÿ: I! � èíòåíñèâíîñòü ñïåêòðîâ (â ïðîèçâîëüíûõåäèíèöàõ), ñïëîøíàÿ êðèâàÿ � ýíäîýäðàëüíîå ñîåäè-íåíèå P�C 60 , ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ � �óëëåðåí C 60 ,øòðèõïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ � ñâîáîäíûé àòîì �îñ�îðàÊàê âèäíî, ñïåêòðû �óëëåðåíà â ñâîáîäíîì è ¾íà-ãðóæåííîì¿ àòîìîì ñîñòîÿíèÿõ ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþòâ íèçêî÷àñòîòíîé îáëàñòè, íî, êàçàëîñü áû, èìåþò íåâïîëíå ÿñíóþ ñòðóêòóðó â âûñîêî÷àñòîòíîé îáëàñòè.Îäíàêî ïîñêîëüêó ðàçìåðû àòîìà ñóùåñòâåííî ìåíü-øå ðàçìåðîâ �óëëåðåíà, ñëåäóåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òîñóììàðíûé ñïåêòð êîãåðåíòíîãî ïîëÿðèçîâàííîãî èçëó-÷åíèÿ â âûñîêî÷àñòîòíîé îáëàñòè îïðåäåëÿåòñÿ â îñ-íîâíîì àòîìíîé êîãåðåíòíîé ñîñòàâëÿþùåé. Èçëó÷åíèåíà �óëëåðåíå èìååò çäåñü íåêîãåðåíòíûé õàðàêòåð,3 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 3



6 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2012. � 3ïîñêîëüêó äëèíà âîëíû èçëó÷åíèÿ îêàçûâàåòñÿ çíà-÷èòåëüíî êîðî÷å ðàçìåðîâ �óëëåðåíà, òàê ÷òî èíòåí-ñèâíîñòü èçëó÷åíèÿ íà åãî ýëåêòðîíàõ ðåçêî ïàäàåò.Ñêàçàííîå ïîäòâåðæäàåòñÿ õàðàêòåðîì ðàññ÷èòàííîãî¾ýòàëîííîãî¿ ñïåêòðà ñâîáîäíîãî àòîìà (øòðèõïóíêòèð-íàÿ êðèâàÿ).Òàêèì îáðàçîì, ïîäòâåðæäàåòñÿ ïðåèìóùåñòâî èñ-ïîëüçîâàíèÿ êîãåðåíòíîãî èçëó÷åíèÿ, êîòîðîå àïðèîðèïðåäñêàçûâàåò îáëàñòè ïðåîáëàäàíèÿ èçëó÷åíèé, îáó-ñëîâëåííûå ýëåêòðîìàãíèòíûì âçàèìîäåéñòâèåì áûñò-ðûõ ýëåêòðîíîâ ñ íàíî-îáúåêòàìè ðàçëè÷íûõ ãåîìåòðè-÷åñêèõ ðàçìåðîâ.Ïîäòâåðæäåíèåì ñêàçàííîãî ñëóæèò õàðàêòåð îñ-íîâíîãî ïèêà íà ðèñ. 2. �åçêèé îáðûâ ýòîãî ïèêà �ðåçóëüòàò âçàèìíîãî ãàøåíèÿ ñèãíàëîâ îò ýëåêòðîíîâïåðåäíåé è òûëüíîé ïîëóñ�åð �óëëåðåíà, ÷òî ñîîò-âåòñòâóåò ñäâèãó �àçû èçëó÷åíèÿ ïîðÿäêà � , ò. å. íàïîëîâèíå äëèíû âîëíû èçëó÷åíèÿ1.Ïðèìåð âûäåëåíèÿ ñèãíàëà îò àòîìà, ¾ñêðûòîãî¿â �óëëåðåíå, ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 3. Çäåñü èñïîëüçóþòñÿëèøü äâà ñïåêòðà, êîòîðûå è ìîãóò íàáëþäàòüñÿ, êàêîòìå÷àëîñü, â ðåàëüíîì ýêñïåðèìåíòå: îò �óëëåðåíàè �óëëåðåíà ñ èíêàïñóëèðîâàííûì àòîìîì �îñ�îðà.Âîññòàíîâëåííûé ñïåêòð íå ñâîáîäåí îò íåêîòîðûõ ìî-äóëÿöèé èíòåíñèâíîñòè, îäíàêî ñãëàæèâàþùåå �èòèðî-âàíèå (ïîñòðîåíèå ãëàäêîé îãèáàþùåé) ïðèâîäèò ê ïîë-íîìó ñîâïàäåíèþ âîññòàíîâëåííîãî ñïåêòðà ñ êîíòðîëü-íîé êðèâîé, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàññ÷èòàííûéñïåêòð ñâîáîäíîãî àòîìà �îñ�îðà (øòðèõïóíêòèð).

�èñ. 3. Èíòåíñèâíîñòü ñïåêòðîâ I! (â ïðîèçâîëü-íûõ åäèíèöàõ). Ïðèìåð âîññòàíîâëåííîãî èç äàííûõñïåêòðà ýíäîýäðàëüíîãî ñîåäèíåíèÿ P�C 60 ñïåêòðàèçëó÷åíèÿ ñâîáîäíîãî àòîìà �îñ�îðà ïî ðàçíîñòíîéìåòîäèêå (15). Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ � âîññòàíîâëåííûéñïåêòð, øòðèõïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ � ñâîáîäíûé àòîì�îñ�îðà. Ïîñëåäíÿÿ ñîâïàäàåò ñ îãèáàþùåé âîññòà-íîâëåííîãî ñïåêòðàÍàêîíåö, òðàíñ�îðìàöèè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè àòî-ìà �îñ�îðà, èíêàïñóëèðîâàííîãî â �óëëåðåí, ïðåäñòàâ-ëåíû íà ðèñ. 4. Êðèòåðèåì èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ýëåê-òðîííîé îáîëî÷êè ñëóæèò ñìåùåíèå ìàêñèìóìîâ ñïåê-òðîâ ïî îòíîøåíèþ ê ñïåêòðó (1) â âûñîêî÷àñòîòíóþîáëàñòü (ñæàòèå àòîìà, êðèâàÿ 2) èëè íèçêî÷àñòîòíóþ

�èñ. 4. Ñïåêòðû èçëó÷åíèÿ (ïîñëå âîññòàíîâëåíèÿè ñãëàæèâàíèÿ) 
 èíòåíñèâíîñòüþ I! (â ïðîèçâîëüíûõeäèíèöàõ), èñïóñêàåìûå ïðîòîòèïîì àòîìà �îñ�îðà,èíêàïñóëèðîâàííîãî â �óëëåðåí C 60 â ðàçëè÷íûõñîñòîÿíèÿõ: 1 � ñâîáîäíûé àòîì ïðè � = 14.6, 2 �ñæàòûé àòîì ïðè b = 22, 3 � ðàñøèðåííûé àòîì ïðèb = 10îáëàñòü (ðàñøèðåíèå àòîìà, êðèâàÿ 1). Ïðè òðàíñ-�îðìàöèè àòîìà ïðîèñõîäèò ïîâûøåíèå èëè ñíèæåíèåóäåëüíîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ, ÷òî è ïðîÿâëÿåòñÿ íåòîëüêî â ñìåùåíèè ìàêñèìóìîâ, íî è â ñîîòâåòñòâóþ-ùåì èçìåíåíèè âåëè÷èí ìàêñèìàëüíîé èíòåíñèâíîñòè.Îäíàêî òðàíñ�îðìàöèÿ àòîìà â ïðåäøåñòâóþùåìïðèìåðå ïðåäïîëàãàëàñü äîâîëüíî áîëüøîé è äîñòèãàëàîò +30 äî �46%, ñóäÿ ïî âàðèàöèÿì âåëè÷èí ñðåäíèõðàäèóñîâ, ðàâíûì (ñì. âûøå)ÆRR = (b��)b . (15)Äëÿ äåìîíñòðàöèè ÷óâñòâèòåëüíîñòè ìåòîäà íàðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíû âîññòàíîâëåííûå ñïåêòðû àòîìîâ,èñïûòàâøèõ 8% äå�îðìàöèè (êðèâûå 2 è 3). Âñå

�èñ. 5. Ñïåêòðû èçëó÷åíèÿ (ïîñëå âîññòàíîâëåíèÿè ñãëàæèâàíèÿ) 
 èíòåíñèâíîñòüþ I! (â ïðîèçâîëüíûõeäèíèöàõ), èñïóñêàåìûå ïðîòîòèïîì àòîìà �îñ�îðà,èíêàïñóëèðîâàííîãî â �óëëåðåí C 60 â ðàçëè÷íûõñîñòîÿíèÿõ: 1 � ñâîáîäíûé àòîì ïðè � = 14.6, 2 �ñæàòûé àòîì ïðè b = 16, 3 �- ðàñøèðåííûé àòîì ïðèb = 13.51 Áëàãîäàðÿ ýòîìó ìîæíî îöåíèòü ðàññòîÿíèå ìåæäó ý��åêòèâíûìè öåíòðàìè çàðÿäîâ ïîëóñ�åð �óëëåðåíà. Îáðûâïðîèñõîäèò ïðè ýíåðãèè �îòîíîâ â 3 êýÂ è äëèíå âîëíû '4 �A, à èñêîìîå ðàññòîÿíèå ' 2 �A.



ÔÈÇÈÊÀ ÀÒÎÌÍÎ�Î ßÄ�À È ÝËÅÌÅÍÒÀ�ÍÛÕ ×ÀÑÒÈÖ 7ñïåêòðû îò÷åòëèâî ðàçëè÷àþòñÿ ïî âûñîòå è ïîëîæå-íèþ ìàêñèìóìîâ (ñîîòâåòñòâåííî â òî÷êàõ 28, 30.5è 33 êýÂ).
Çàêëþ÷åíèåÏðîâåäåííûé àíàëèç â ïåðâóþ î÷åðåäü îòâå÷àåòíà îñíîâíîé âîïðîñ: ìîæíî ëè ¾óâèäåòü¿ íàíîîáúåêòè åãî òðàíñ�îðìàöèè, çàýêðàíèðîâàííûå îêðóæàþùèìâåùåñòâîì? Ïðåäëîæåííûé ñïîñîá ñ èñïîëüçîâàíèåìêîãåðåíòíîãî ïîëÿðèçàöèîííîãî òîðìîçíîãî èçëó÷åíèÿóñêîðåííûõ ýëåêòðîíîâ, õîòÿ è íóæäàåòñÿ â îïðåäå-ëåííîé äîðàáîòêå, óæå ñåé÷àñ äàåò ïîëîæèòåëüíûéîòâåò è ïî ìåíüøåé ìåðå ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíêàê àëüòåðíàòèâíûé ïî îòíîøåíèþ ê äðóãèì ìåòîäàì,èçëîæåííûì, â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòàõ [1�4℄.
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