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Ââåäåíèå

Ñïåêòðîñêîïèÿ ýëåêòðîíîâ âíóòðåííåé êîíâåðñèè ÿäåðíûõ ïåðåõîäîâ ñ ìîìåíòà ñâî-
åãî âîçíèêíîâåíèÿ ðàññìàòðèâàëàñü êàê �îäèí èç íàèáîëåå öåííûõ ñïîñîáîâ êëàññèôè-
êàöèè ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé ÿäðà� [1]. Îäíàêî ñ íà÷àëà ïÿòèäåñÿòûõ ãîäîâ âíèìàíèå
èññëåäîâàòåëåé ñòàë ïðèâëåêàòü íîâûé àñïåêò ìåòîäèêè: ñâÿçü êîíâåðñèîííîãî ïðîöåñ-
ñà ñ ïåðåñòðîéêîé àòîìíîé îáîëî÷êè â õèìè÷åñêîé ñâÿçè èëè ïðè èçìåíåíèè âíåøíèõ
ôèçè÷åñêèõ óñëîâèé è âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ÿäåðíîé êîíâåðñèè êàê èíñòðóìåíòà
èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ðàç-
âåðíóëèñü â äâóõ íàïðàâëåíèÿõ: ñíà÷àëà èçó÷åíèå èçìåíåíèé ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ÿäåð-
íûõ óðîâíåé, ñâÿçàííûõ ñ êîíâåðñèîííûì ïåðåõîäîì ([2], 1951 ã.), à çàòåì èçó÷åíèå èç-
ìåíåíèé õàðàêòåðèñòèê ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà ([3], 1966 ã.) â çàâèñèìîñòè
îò âíåøíåãî àòîìíîãî îêðóæåíèÿ è õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ êîíâåðòèðóþùåãî àòîìà. Íî-
âûé èìïóëüñ ýòî íàïðàâëåíèå ïîëó÷èëî â êîíöå ñåìèäåñÿòûõ ãîäîâ â ñâÿçè ñ ââîäîì
â ñòðîé ïðåöèçèîííûõ ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîìåòðîâ íîâîãî ïîêîëå-
íèÿ, êîòîðûå ïðè èçìåðåíèè êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ îáåñïå÷èâàëè ýíåðãåòè÷åñêîå ðàç-
ðåøåíèå íà óðîâíå ∼ 1 ýÂ è õîðîøóþ ñâåòîñèëó ïðè ýíåðãèÿõ àíàëèçèðóåìûõ ýëåêòðî-
íîâ äî íåñêîëüêèõ êýÂ. Ýòî ïîçâîëèëî ïðèñòóïèòü ê èçó÷åíèþ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ,
ðàçðåøåííûõ íà îòäåëüíûå ëèíèè â îáëàñòè ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ, îòâå÷àþùèõ âíåøíèì
àòîìíûì îáîëî÷êàì (òåì îáîëî÷êàì, êîòîðûå ïðèíèìàþò ó÷àñòèå â ôîðìèðîâàíèè õè-
ìè÷åñêîé ñâÿçè). Êàê ïîêàçàëè òåîðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ, òàêèå
ñïåêòðû ìîãóò áûòü âåñüìà èíôîðìàòèâíûìè äëÿ èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû
ñîåäèíåíèé. Ñòàëî ðàçâèâàòüñÿ íîâîå íàó÷íîå íàïðàâëåíèå: èññëåäîâàíèå ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû âåùåñòâà è ïðèðîäû õèìè÷åñêîé ñâÿçè ìåòîäîì êîíâåðñèîííîé ýëåêòðîííîé
ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ (ÊÝÑ). Ñëåäñòâèåì ðÿäà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òðóä-
íîñòåé, ñðåäè êîòîðûõ îäíîé èç îñíîâíûõ ÿâëÿåòñÿ îãðàíè÷åííîñòü äèàïàçîíà ýíåðãèé
ýëåêòðîíîâ, â êîòîðîì óäàåòñÿ äîñòèãíóòü âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ïðè ñîõðàíåíèè äîñòà-
òî÷íîé ñâåòîñèëû ñïåêòðîìåòðîâ, ÿâèëîñü òî, ÷òî â íàñòîÿùåå âðåìÿ òîëüêî äëÿ òðåõ
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ÿäåð, èìåþùèõ êîíâåðñèîííûå ïåðåõîäû ñ ýíåðãèåé íèæå 3 êýÂ, â êîíâåðñèîííûõ ñïåê-
òðàõ óäàëîñü äîñòèãíóòü ðàçðåøåíèÿ íà óðîâíå 1 ýÂ: 99Tc (2173 ýÂ, E3), 201Hg (1565 ýÂ,
(M1+E2)) è 235U (76.5±0.4 ýÂ, E3). Â ýòîé ñèòóàöèè, ñ îäíîé ñòîðîíû, êàæäîìó èç
îáúåêòîâ, äîñòóïíûõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ èññëåäîâàíèé ìåòîäîì ÊÝÑ, äîëæíî áûòü
óäåëåíî âíèìàíèå, ñ äðóãîé ñòîðîíû, äîëæíû áûòü ïðèëîæåíû óñèëèÿ äëÿ ðàñøèðåíèÿ
ñïèñêà ÿäåð, äîñòóïíûõ äëÿ èññëåäîâàíèé ìåòîäîì ÊÝÑ.

Îñîáîå ìåñòî ñðåäè îáúåêòîâ, äîñòóïíûõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ èññëåäîâàíèé ìå-
òîäîì ÊÝÑ, çàíèìàåò óðàí-235. ßäðî 235U èìååò âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå (1/2)+ [4, 5],
ýíåðãèÿ êîòîðîãî ïî ïîñëåäíèì äàííûì ñîñòàâëÿåò âñåãî 76.5 ± 0.4 ýÂ [6, 7]. Ýòî èçî-
ìåðíîå ñîñòîÿíèå (235mU) ÿâëÿåòñÿ äîëãîæèâóùèì, ðàñïàä ÿäðà â îñíîâíîå ñîñòîÿíèå
(7/2)− îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþ êîíâåðòèðîâàííîãî E3-ïåðåõîäà
(êîýôôèöèåíò êîíâåðñèè ∼ 1021 [8]) ñ ïåðèîäîì ïîëóðàñïàäà îêîëî 26ìèí [4, 5]. Ñðå-
äè îñîáåííîñòåé èçîìåðà 235mU íàäî îòìåòèòü, ïðåæäå âñåãî, òî, ÷òî ñîîòâåòñòâóþùèé
ÿäåðíûé ïåðåõîä � ñàìûé ìÿãêèé èç íàäåæíî íàáëþäàåìûõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ÿäåð-
íûõ ïåðåõîäîâ. Èçâåñòåí âñåãî îäèí ñëó÷àé, êîãäà ýíåðãèÿ ÿäåðíîãî âîçáóæäåíèÿ íèæå
÷åì ó èçîìåðà 235mU (èçîìåð 229mTh ñ ýíåðãèåé âîçáóæäåíèÿ 3.5± 1.0 ýÂ [9]; ïðÿìûõ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ íàáëþäåíèé ðàñïàäà ýòîãî èçîìåðà ïîêà íåò, è ìåõàíèçì åãî ðàñïàäà
ïîêà íåèçâåñòåí). Êîíâåðñèÿ èçîìåðíîãî ïåðåõîäà óðàíà ýíåðãåòè÷åñêè âîçìîæíà òîëüêî
ñ ó÷àñòèåì (6s1/2)

2, (6p1/2)
2, (6p3/2)

4 è âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ àòîìà óðàíà, ïîýòîìó ðàñïàä
èçîìåðà óðàíà ìîæíî îõàðàêòåðèçîâàòü êàê óíèêàëüíûé óëüòðàìÿãêèé êîíâåðñèîííûé
ïåðåõîä íà âíåøíèõ îáîëî÷êàõ àòîìà.

Èçó÷åíèå êîíâåðñèîííîãî ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà-235 ïðåäñòàâëÿåò çíà÷èòåëüíûé îá-
ùåôèçè÷åñêèé è ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ. Ýòî âàæíî äëÿ èçó÷åíèÿ òàêèõ ýêçîòè÷åñêèõ
àòîìíî-ÿäåðíûõ ïðîöåññîâ, êàê îáðàòíàÿ êîíâåðñèÿ [10�12] è NEET-ýôôåêò [12�15], êî-
òîðûå ðàññìàòðèâàþòñÿ â ñâÿçè ñ ïîèñêîì ïóòåé íàêà÷êè ÿäåðíûõ óðîâíåé äëÿ ñîçäàíèÿ
γ-ëàçåðîâ è â äðóãèõ öåëÿõ. Ðàññìàòðèâàþòñÿ âîçìîæíîñòè èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñ-
ïàäà èçîìåðà óðàíà çà ñ÷åò ìåõàíèçìîâ, îòëè÷íûõ îò õèìè÷åñêîé ïåðåñòðîéêè îáîëî÷êè
àòîìà, íàïðèìåð çà ñ÷åò ñòèìóëÿöèè êîíâåðñèè ñ ïåðåõîäîì àòîìíîãî ýëåêòðîíà ñ îäíîãî
ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ íà äðóãîå ðåçîíàíñíûì ëàçåðíûì èçëó÷åíèåì [16]. Â ñâÿçè ñ òåì,
÷òî ÊÝÑ ðàññìàòðèâàåòñÿ ïðåæäå âñåãî êàê ìåòîä èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòó-
ðû âåùåñòâà, íåîáõîäèìî îòìåòèòü îñîáåííîñòè õèìè÷åñêîé ñâÿçè óðàíà: áîëüøóþ ðîëü
ãëóáîêî ëåæàùèõ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé, îáðàçîâàííûõ ñ ó÷àñòèåì ïîëíîñòüþ çàïîë-
íåííûõ ïîäîáîëî÷åê àòîìà óðàíà (òàê íàçûâàåìûå âíóòðåííèå âàëåíòíûå ìîëåêóëÿðíûå
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îðáèòàëè, ÂÂÌÎ [17]) è ìåõàíèçì ïðîìåæóòî÷íîé âàëåíòíîñòè [18]. Íàêîíåö, èçó÷åíèå
ðàçëè÷íûõ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ èçîòîïîâ óðàíà èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå â ïðè-
êëàäíûõ îáëàñòÿõ, ãëàâíûì îáðàçîì � äëÿ ÿäåðíîãî òîïëèâíîãî öèêëà, íà÷èíàÿ ñ ðàç-
âåäêè óðàíîâûõ ìåñòîðîæäåíèé è êîí÷àÿ óòèëèçàöèåé îòðàáîòàâøåãî òîïëèâà.

ÀÊÒÓÀËÜÍÎÑÒÜ ÒÅÌÛ. Â èññëåäîâàíèÿõ êîíâåðñèè 235mU èìåþòñÿ ïðîòèâîðå÷èÿ
ìåæäó òåîðèåé è ýêñïåðèìåíòîì, â ñâÿçè ñ ÷åì íåîáõîäèìî ïîëó÷åíèå íîâîé äåòàëüíîé
êîëè÷åñòâåííîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèè î ñòðóêòóðå êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ
235mU â ðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèÿõ. Êðîìå òîãî, ýêñïåðèìåíòàëüíûå êîíâåðñèîí-
íûå ñïåêòðû èçîìåðà 235mU ìîãóò äàòü òàêóþ èíôîðìàöèþ îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå
ñîåäèíåíèé óðàíà, êîòîðàÿ ïîêà íåäîñòóïíà äëÿ äðóãèõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ìåòîäîâ, íî
âàæíà äëÿ ðàçâèòèÿ òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå òÿæåëûõ
ýëåìåíòîâ. Â ñâÿçè ñ ýòèì àêòóàëüíûì ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèå ìåòîäèêè êîëè÷åñòâåííîãî èñ-
ñëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ èçî-
ìåðà 235mU è èçó÷åíèå ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîé ìåòîäèêè êîíâåðñèè 235mU â ñîåäèíåíèÿõ
óðàíà.

Àêòóàëüíûì òàêæå ÿâëÿåòñÿ ðàñøèðåíèå äèàïàçîíà ýíåðãèé ÿäåðíûõ ïåðåõîäîâ, äî-
ñòóïíîãî äëÿ ìåòîäà ÊÝÑ, òàê êàê îãðàíè÷åííîñòü ýòîãî äèàïàçîíà â íàñòîÿùåå âðåìÿ
ÿâëÿåòñÿ ãëàâíûì ïðåïÿòñòâèåì â ðàñïðîñòðàíåíèè ìåòîäèêè ÊÝÑ íà íîâûå îáúåêòû.

ÖÅËÜÞ ÐÀÁÎÒÛ ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèå ìåòîäèêè êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóê-
òóðû êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà 235mU, èçó÷åíèå êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà 235mU ñ
èñïîëüçîâàíèåì ýòîé ìåòîäèêè è èññëåäîâàíèå íà åå îñíîâå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñî-
åäèíåíèé óðàíà, à òàê æå èçó÷åíèå âîçìîæíîñòè ðàñøèðåíèÿ ÷èñëà èçîòîïîâ, äîñòóïíûõ
äëÿ èññëåäîâàíèÿ ìåòîäîì ÊÝÑ, çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî äèàïàçîíà ýëåê-
òðîííûõ ñïåêòðîìåòðîâ ïðè ñîõðàíåíèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ.

ÍÀÓ×ÍÀß ÍÎÂÈÇÍÀ. Â ðàáîòå âïåðâûå ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå îðèãèíàëüíûå ðå-
çóëüòàòû.

1. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçâèòûõ â ðàáîòå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäèê ïîëó÷åíû àá-
ñîëþòíûå âåëè÷èíû èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà 235mU äëÿ
äâóõ ðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé, îäíî èç êîòîðûõ àíàëîãè÷íî äèîêñèäó óðàíà,
à äðóãîå ñâÿçàíî ñ óðàíèëîâîé ãðóïïîé UO2+

2 , êîîðäèíèðîâàííîé àòîìàìè êèñëîðîäà â
ýêâàòîðèàëüíîé ïëîñêîñòè;

2. Íà îñíîâå ñîïîñòàâëåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ âåëè÷èí èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé êîí-
âåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU â îêñèäàõ ñ èìåþùèìèñÿ òåîðåòè÷åñêèìè äàííûìè íàéäåíî
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óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå â ñëó÷àå, íå ó÷èòûâàþùåì âêëàä â ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíî-
ñòè êîíâåðñèè èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ óïðóãèì ðàññåÿíèåì êîíâåð-
ñèîííûõ ýëåêòðîíîâ íà àòîìàõ îêðóæåíèÿ (àíàëîã èçâåñòíîãî ýôôåêòà EXAFS).

3. Ïðîâåäåíà îöåíêà âåëè÷èíû ïîäàâëåíèÿ âêëàäà èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ â
ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè èçîìåðà 235mU, îáóñëîâëåííîãî òåïëîâûìè êîëåáà-
íèÿìè è íåóïðóãèì ðàññåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ.

4. Ïðîâåäåíà îöåíêà ñòåïåíè äåëîêàëèçàöèè ãëóáîêîëåæàùåé 6p1/2-îðáèòàëè óðàíà
â óðàíèëå ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è â ðàìêàõ ïðåä-
ïîëîæåíèÿ î ïðîïîðöèîíàëüíîñòè ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè ïàðöèàëüíûì
ýëåêòðîííûì ïëîòíîñòÿì íà ÿäðå.

5. Íàéäåíû ñâåòîñèëüíûå ðåæèìû âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ â îáëàñòè ýíåðãèé ýëåêòðî-
íîâ äî 20 êýÂ äëÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ñïåêòðîìåòðà ñ ïðåäâàðèòåëüíîé ôîêóñèðóþùåé
ñèñòåìîé è ñôåðè÷åñêèì àíàëèçàòîðîì ñ ïîìîùüþ âû÷èñëèòåëüíîé ìîäåëè àêñèàëüíî-
ñèììåòðè÷íûõ ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêèõ ñèñòåì ñëîæíîé ôîðìû.

ÏÐÀÊÒÈ×ÅÑÊÀß ÖÅÍÍÎÑÒÜ ÐÀÁÎÒÛ. Çàëîæåíû ìåòîäè÷åñêèå îñíîâû ÊÝÑ íà
îñíîâå èçîìåðà 235mU êàê êîëè÷åñòâåííîãî ìåòîäà èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû
ñîåäèíåíèé óðàíà. Ïîëó÷åííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû âàæíû äëÿ äàëüíåéøåãî
ðàçâèòèÿ òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå ñîåäèíåíèé òÿæåëûõ
ýëåìåíòîâ è î ìåõàíèçìàõ ÿäåðíîé êîíâåðñèè. Íàéäåííûå â ðàáîòå ñâåòîñèëüíûå ðå-
æèìû âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ â îáëàñòè ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ äî 20 êýÂ äëÿ ñïåêòðîìåòðà
ÐÔÑ-2 ïðåäïîëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü äëÿ ìîäåðíèçàöèè ýòîãî ñïåêòðîìåòðà, ÷òî äàñò âîç-
ìîæíîñòü ñóùåñòâåííî óâåëè÷èòü ÷èñëî èçîòîïîâ, äîñòóïíûõ äëÿ èññëåäîâàíèé ìåòîäîì
ÊÝÑ.

Â ðàáîòå ðàçâèòû ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè è âûïîëíåíû òåõíè÷åñêèå ðàçðàáîò-
êè, êîòîðûå íàøëè ïðèìåíåíèå ïðè ðåøåíèè ðàçëè÷íûõ íàó÷íî-òåõíè÷åñêèõ çàäà÷:

1. Ðàçâèòûé äëÿ àíàëèçà êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU ïàêåò ïðîãðàìì SPRO ñ
âñòðîåííûì ÿçûêîì ïðîãðàììèðîâàíèÿ SL íàøåë øèðîêîå ïðèìåíåíèå ïðè îáðàáîòêå
äàííûõ â ðàçíûõ îáëàñòÿõ ýëåêòðîííîé è ÿäåðíîé ñïåêòðîñêîïèè è ìîæåò ñëóæèòü îñ-
íîâîé äëÿ ñîçäàíèÿ àâòîìàòèçèðîâàííûõ ñèñòåì ñáîðà è îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ.

2. Ðàçâèòûé äëÿ äàííîãî èññëåäîâàíèÿ êîìáèíèðîâàííûé ìåòîä àíàëèçà ïîâåðõíîñò-
íûõ ïëåíîê íà ïëîñêèõ è íåðåãóëÿðíûõ ïîâåðõíîñòÿõ íàõîäèò ïðèìåíåíèå â ðåíòãåíî-
ýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè. Êðîìå òîãî, ýòîò ìåòîä ïîçâîëèë âûïîëíèòü íåçàâèñèìóþ
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îò äðóãèõ èñòî÷íèêîâ îöåíêó ôóíêöèè òðàíñìèññèè ðåíòãåíîýëåêòðîííîãî ñïåêòðîìåòðà
HP5950A, ÷òî âàæíî äëÿ ïðîâåäåíèÿ êîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà ìåòîäîì ðåíòãåíîýëåê-
òðîííîé ñïåêòðîñêîïèè.

3. Ìàòåìàòè÷åñêàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ìîäåëü àêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íûõ ýëåêòðîííî-îï-
òè÷åñêèõ ñèñòåì ñëîæíîé ôîðìû ïðèãîäíà äëÿ äåòàëüíîãî êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâà-
íèÿ ñâîéñòâ ëþáûõ ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêèõ ñèñòåì ýòîãî òèïà.

4. Ðàçâèòàÿ â ðàáîòå âû÷èñëèòåëüíàÿ ìîäåëü íà îñíîâå ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî äëÿ èñ-
ñëåäîâàíèÿ ïðîõîæäåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç âåùåñòâî ìîæåò áûòü èñïîëü-
çîâàíà äëÿ ðåøåíèÿ øèðîêîãî êðóãà äðóãèõ çàäà÷, íàïðèìåð, ïðè èññëåäîâàíèè âòîðè÷-
íîé ýëåêòðîííîé ýìèññèè, óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ôîòîýëåêòðîíîâ è äð.

5. Â õîäå âûïîëíåíèÿ íàñòîÿùåãî èññëåäîâàíèÿ áûëî ñîçäàíî ïðîãðàììíîå îáåñïå-
÷åíèå äëÿ ñèñòåìû óïðàâëåíèÿ è îáðàáîòêè äàííûõ ýëåêòðîííîãî ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-
2, âêëþ÷àþùåå ñèñòåìó ïåðåêà÷êè äàííûõ è òåêñòîâ ñ ïåðôîëåíò â ïàìÿòü IBM PC-
ñîâìåñòèìûõ êîìïüþòåðîâ, ÷òî âî ìíîãîì ñïîñîáñòâóåò äàëüíåéøåìó ðàçâèòèþ ÊÝÑ ñ
èñïîëüçîâàíèåì ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2, è êîòîðîå íàõîäèò øèðîêîå ïðèìåíåíèå â òåêóùèõ
èññëåäîâàíèÿõ ìåòîäàìè ðåíòãåíîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè.

Â ÏÅÐÂÎÉ ÃËÀÂÅ äèññåðòàöèè äàåòñÿ êðàòêîå ââåäåíèå â îáùóþ ïðîáëåìàòèêó
ÊÝÑ è îòðàæåíà ñîâðåìåííàÿ ñèòóàöèÿ â êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè èçîìåðà 235mU. Â
êîíòåêñòå ýòîé ñèòóàöèè óòî÷íÿåòñÿ ïîñòàíîâêà çàäà÷è äèññåðòàöèè. Êðîìå òîãî, äàåòñÿ
ñðàâíèòåëüíàÿ õàðàêòåðèñòèêà ÊÝÑ â îòíîøåíèè èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû âíóòðåííèõ
âàëåíòíûõ îðáèòàëåé ñîåäèíåíèé óðàíà ñ ðîäñòâåííûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ìåòîäàìè.

ÂÎ ÂÒÎÐÎÉ ÃËÀÂÅ îïèñàíà èñïîëüçîâàííàÿ â ðàáîòå àïïàðàòóðà è ìåòîäèêà ïðè-
ãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ äëÿ èññëåäîâàíèé, ðàññìàòðèâàþòñÿ íåêîòîðûå îñîáåííîñòè îáðàç-
öîâ. Îïèñàíà ìåòîäèêà îäíîâðåìåííîãî èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ è ïîñòîÿííîé
ðàñïàäà èçîìåðà 235mU.

Â ÒÐÅÒÜÅÉ ÃËÀÂÅ ïðèâåäåíà ìåòîäèêà êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû
êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU. Ïîñëåäîâàòåëüíî ðàññìàòðèâàþòñÿ çàäà÷è óñòðàíåíèÿ
àïïàðàòóðíûõ èñêàæåíèé êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU, âû÷èòàíèÿ ôîíà íåóïðóãî ðàñ-
ñåÿííûõ è âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ, è ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ íà ëèíèè. Äëÿ îáîñíîâàíèÿ ìå-
òîäèêè âû÷èòàíèÿ ôîíà íåóïðóãî ðàññåÿííûõ è âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ ðàññìàòðèâàåòñÿ
âû÷èñëèòåëüíàÿ ìîäåëü (íà îñíîâå ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî) ïðîõîæäåíèÿ êîíâåðñèîííûõ
ýëåêòðîíîâ ÷åðåç ñëîé âåùåñòâà.

×ÅÒÂÅÐÒÀß ÃËÀÂÀ ïîñâÿùåíà ýêñïåðèìåíòàëüíîìó èçó÷åíèþ êîíâåðñèîííûõ ñïåê-
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òðîâ îêñèäîâ èçîìåðà 235mU. Îêñèäû èçîìåðà óðàíà ïîëó÷àþòñÿ ïðè ñáîðå èçîìåðà íà
ïîâåðõíîñòè ìåòàëëè÷åñêèõ ïîäëîæåê. Îáñóæäàþòñÿ êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû 235mU, ïî-
ëó÷àåìûå ïîñëå ñáîðà èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè Cu è In. Ñïåêòðû èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè
Cu îòëè÷àþòñÿ âûñîêîé ñòàáèëüíîñòüþ ôîðìû è èñïîëüçóþòñÿ â êà÷åñòâå ýòàëîíà ïðè
èññëåäîâàíèè ñïåêòðîâ èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè In. Ñïåêòðû èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè In
èíòåðïðåòèðóþòñÿ êàê îòâå÷àþùèå ñìåñè äâóõ ðàçëè÷íûõ îêñèäîâ èçîìåðà óðàíà. Îïè-
ñàíà ìåòîäèêà àíàëèçà ñìåøàííûõ ñïåêòðîâ, êîòîðàÿ ïîçâîëèëà ïîëó÷èòü êîíâåðñèîííûå
ñïåêòðû, îòâå÷àþùèå äâóì ðàçëè÷íûì ÷èñòûì îêñèäàì. Îäèí èç îêñèäîâ èíòåðïðåòèðó-
åòñÿ êàê àíàëîã UO2, äðóãîé � êàê ëèíåéíàÿ óðàíèëîâàÿ ãðóïïà UO2+

2 , êîîðäèíèðîâàí-
íàÿ â ýêâàòîðèàëüíîé ïëîñêîñòè íåñêîëüêèìè àòîìàìè êèñëîðîäà. Ïðèâîäÿòñÿ äàííûå
î ñòðóêòóðå ñîîòâåòñòâóþùèõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ (ïîëîæåíèÿ, øèðèíû è ïëîùàäè
ëèíèé).

ÏßÒÀß ÃËÀÂÀ ïîñâÿùåíà îáñóæäåíèþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ, îïèñàííûõ
â ÷åòâåðòîé ãëàâå. Â ïåðâîì ðàçäåëå ïðîâîäèòñÿ ñîïîñòàâëåíèå ñòðóêòóðû ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU ñ äàííûìè ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû óðà-
íèëîâîé ãðóïïû, ñäåëàí âûâîä î ñëàáîì âêëàäå èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ, ñâÿçàí-
íûõ ñ óïðóãèì ðàññåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ íà àòîìàõ îêðóæåíèÿ, â ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå âåëè÷èíû èíòåíñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé. Âî âòîðîì ðàçäåëå îáñóæ-
äàþòñÿ ïðè÷èíû, êîòîðûå ìîãóò ïðèâîäèòü ê ïîäàâëåíèþ âêëàäà èíòåðôåðåíöèîííûõ
ýôôåêòîâ â ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè 235mU. Â òðåòüåì ðàçäåëå ñäåëàí âû-
âîä î âîçìîæíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ ÊÝÑ íà îñíîâå èçîìåðà 235mU äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî
èññëåäîâàíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïàðöèàëüíîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ñîåäèíåíèÿõ óðàíà,
è ïðîâåäåíà ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ îöåíêà ñòåïåíè äåëîêàëèçàöèè ãëóáîêîëåæàùåé U6p1/2-
àòîìíîé îáîëî÷êè â óðàíèëå.

Â ØÅÑÒÎÉ ÃËÀÂÅ ñ ïîìîùüþ ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé ñè-
ñòåìû ýëåêòðîííîãî ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 èññëåäóåòñÿ âîçìîæíîñòü ðàñøèðåíèÿ ýíåðãå-
òè÷åñêîãî äèàïàçîíà ýòîãî ñïåêòðîìåòðà äî 20 êýÂ ïðè ñîõðàíåíèè ðàçðåøåíèÿ íà óðîâíå
∼1 ýÂ è äîñòàòî÷íî âûñîêîé ñâåòîñèëû. Íàéäåíû ðåæèìû ðàáîòû ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé
ñèñòåìû ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2, ïîçâîëÿþùèå ðåøèòü ýòó çàäà÷ó.

Â ÏÐÈËÎÆÅÍÈÈ 1 îïèñàíà ðàçðàáîòàííàÿ ñïåöèàëüíî äëÿ äàííîé ðàáîòû íîâàÿ
êîìáèíèðîâàííàÿ ìåòîäèêà èññëåäîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ïëåíîê íà ïëîñêèõ è øåðîõîâà-
òûõ ïîâåðõíîñòÿõ ñ ïîìîùüþ ðåíòãåíîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè, è ïðèâåäåíû ðåçóëü-
òàòû èññëåäîâàíèÿ ïëåíîê óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé íà ïîâåðõíîñòè ìåäíûõ îáðàç-
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öîâ. Ðåçóëüòàòû ýòîãî èññëåäîâàíèÿ èñïîëüçóþòñÿ â Ãë. 2 ïðè îáñóæäåíèè ñòðóêòóðû
îáðàçöîâ è â Ãë. 3 â ìîäåëèðîâàíèè êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ.

Â ÏÐÈËÎÆÅÍÈÈ 2 îïèñàí ïàêåò ïðîãðàìì îáðàáîòêè ñïåêòðîâ SPRO è îïðåäåëåí-
íûé â ñðåäå ïàêåòà ÿçûê ïðîãðàììèðîâàíèÿ SL. Â ðàìêàõ ïàêåòà SPRO ñ èñïîëüçîâàíè-
åì ÿçûêà SL áûëà ïðîâåäåíà áÎëüøàÿ ÷àñòü ìàòåìàòè÷åñêîé îáðàáîòêè êîíâåðñèîííûõ
ñïåêòðîâ èçîìåðà 235mU.

Â ÏÐÈËÎÆÅÍÈÈ 3 ïðèâåäåíû îñíîâíûå ôîðìóëû ëèíåéíîãî êîíôëþýíòíîãî àíà-
ëèçà â òîé ôîðìå, â êîòîðîé îíè èñïîëüçîâàëèñü â äèññåðòàöèè.

ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÏÎËÎÆÅÍÈß, ÂÛÍÎÑÈÌÛÅ ÍÀ ÇÀÙÈÒÓ.
1. Ìåòîäèêà êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ

ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ (1/2)+-èçîìåðà óðàíà-235.
2. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå êîíâåðñèîííûå ýëåêòðîííûå ñïåêòðû 235mU â äâóõ ðàçëè÷íûõ

îêèñíûõ ñîñòîÿíèÿõ, èçìåðåííûå ïðè êîíâåðñèè èçîìåðà óðàíà íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ;
ðåçóëüòàòû êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ è ñîïîñòàâëåíèÿ ñòðóêòóðû ýòèõ ñïåêòðîâ ñ
ðåçóëüòàòàìè òåîðèè; âûâîä î ñëàáîì âëèÿíèè èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ, ñâÿçàí-
íûõ ñ óïðóãèì ðàññåÿíèåì ýëåêòðîíîâ, íà ýêñïåðèìåíòàëüíûå âåëè÷èíû èíòåíñèâíîñòåé
ëèíèé êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà 235mU, ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ îöåíêà ñòåïåíè äåëî-
êàëèçàöèè U6p1/2-ýëåêòðîíîâ â óðàíèëå.

3. Ðåçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêèõ îöåíîê âåëè÷èíû ôàêòîðîâ ïîäàâëåíèÿ èíòåðôåðåíöè-
îííûõ ýôôåêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ óïðóãèì ðàññåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ 235mU íà
àòîìàõ îêðóæåíèÿ, âûâîä î âîçìîæíîé ìàëîé âåëè÷èíå îñòàòî÷íûõ èíòåðôåðåíöèîííûõ
ýôôåêòîâ â ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòÿõ êîíâåðñèè 235mU.

4. Äàííûå î ñâåòîñèëüíûõ ðåæèìàõ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ â îáëàñòè ýíåðãèé ýëåê-
òðîíîâ äî 20 êýÂ ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2, íàéäåííûå ñ ïîìîùüþ âû÷èñëèòåëüíîé ìîäåëè
àêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íûõ ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêèõ ñèñòåì ñëîæíîé ôîðìû.

Ðåçóëüòàòû îòäåëüíûõ ýòàïîâ ðàáîòû äîêëàäûâàëèñü è îáñóæäàëèñü íà Ìåæäóíà-
ðîäíûõ Ñîâåùàíèÿõ ïî Ôèçèêå ßäðà (Ñîâåùàíèÿõ ïî ßäåðíîé Ñïåêòðîñêîïèè è Ñòðóê-
òóðå Àòîìíîãî ßäðà): Ñ.-Ïåòåðáóðã, 1995; Ìîñêâà, 1996 (äâà äîêëàäà); íà åæåãîäíûõ
êîíôåðåíöèÿõ Îòäåëåíèÿ Îáùåé è ßäåðíîé Ôèçèêè ÈÀÝ èì. Êóð÷àòîâà â 1984�88 ãã.
Ðåçóëüòàòû ðàáîòû îòðàæåíû â 6 ñòàòüÿõ, 1 îáçîðå, 6 ïðåïðèíòàõ è 7 òåçèñàõ äîêëàäîâ
[7, 19�37].
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Â ðàáîòå èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå ñîêðàùåíèÿ:

ÂÂÌÎ � âíóòðåííèå âàëåíòíûå ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè,
ÈÄÑ � èíôîðìàòèâíûé äèàïàçîí ñïåêòðà,
ÊÂÝ � êîýôôèöèåíò âòîðè÷íîé ýëåêòðîííîé ýìèññèè,
ÊÌÈÏÏ � êîìáèíèðîâàííûé ìåòîä èññëåäîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ïëåíîê,
ÊÝÑ � êîíâåðñèîííàÿ ýëåêòðîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ,
ËÊÀÎ � ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ àòîìíûõ îðáèòàëåé,
ÌÎ � ìîëåêóëÿðíàÿ îðáèòàëü,
ÎÀ � îñíîâíîé àëãîðèòì âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà,
ÐÝÑ � ðåíòãåíîýëåêòðîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ,
ÑËÑÑ � ñðàâíåíèå ëèíèé ñóáñòðàòà è ñîðáàòà (ìåòîä),
ÑÐÑË � ñðàâíåíèå ðàçíûõ ëèíèé ñóáñòðàòà (ìåòîä),
EXAFS � Extended X-ray Absorption Fine Structure,
NEET � Nuclear Excitation by atomic Electron Transition.
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Ãëàâà 1

Êîíâåðñèîííàÿ ýëåêòðîííàÿ
ñïåêòðîñêîïèÿ (1/2)+-èçîìåðà
óðàíà-235 (îáçîð)

1.1 Âíóòðåííÿÿ êîíâåðñèÿ ÿäåðíûõ ïåðåõîäîâ è ýëåê-
òðîííàÿ ñòðóêòóðà âåùåñòâà

Àòîìíîå ÿäðî, íàõîäÿùååñÿ â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè ñ ýíåðãèåé âîçáóæäåíèÿ ìåíü-
øåé, ÷åì ýíåðãèÿ ñâÿçè ÿäåðíîé ÷àñòèöû, áóäåò ïî÷òè âñåãäà ñîâåðøàòü ïåðåõîä â íèçøåå
ñîñòîÿíèå îäíèì èç äâóõ êîíêóðèðóþùèõ ñïîñîáîâ: ëèáî ïóòåì èñïóñêàíèÿ γ-ëó÷åé, ëè-
áî ïóòåì èñïóñêàíèÿ îäíîãî èç àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ. Ïîñëåäíèé ïðîöåññ íîñèò íàçâàíèå
âíóòðåííåé êîíâåðñèè ÿäåðíîãî ïåðåõîäà. Ñóùåñòâóåò îáøèðíàÿ ëèòåðàòóðà îáçîðíîãî,
ìîíîãðàôè÷åñêîãî è ó÷åáíîãî õàðàêòåðà, ïîñâÿùåííàÿ òåîðèè âíóòðåííåé êîíâåðñèè, â
÷àñòíîñòè: [1, 38�40] � îáùàÿ òåîðèÿ êîíâåðñèè, [41, �35] � òåîðèÿ êîíâåðñèè êàê îäíà
èç ãëàâ êâàíòîâîé ýëåêòðîäèíàìèêè, [42] � îñîáîå âíèìàíèå óäåëåíî ýôôåêòó ïðîíèê-
íîâåíèÿ è ýôôåêòàì âûñøåãî ïîðÿäêà, [43] � òåîðèÿ êîíâåðñèè è òàáëèöû ôàêòîðîâ
êîíâåðñèè íåêîòîðûõ ìÿãêèõ ÿäåðíûõ ïåðåõîäîâ (~ω = 0.5�3êýÂ, Z = 41�97).

Çàêîí ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè äëÿ ïðîöåññà êîíâåðñèè ìîæåò áûòü çàïèñàí â âèäå:

Ek = ~ω − Eb −∆φ, (1.1)

ãäå ~ω � ýíåðãèÿ ïåðåõîäà ÿäðà, Ek � êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîíà,
Eb � ýíåðãèÿ ñâÿçè ýëåêòðîíà (äëÿ àòîìà â ñîñòàâå òâåðäîãî òåëà îáû÷íî îòñ÷èòûâàåòñÿ
îò óðîâíÿ Ôåðìè), ∆φ � ðàáîòà âûõîäà âåùåñòâà îáðàçöà. Â óðàâíåíèè (1.1) ïðåäïîëàãà-
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åòñÿ, ÷òî ýíåðãèÿ îòäà÷è ÿäðà ìàëà, ÷òî âåðíî äëÿ ìÿãêèõ ïåðåõîäîâ, è íå ó÷èòûâàåòñÿ
âîçìîæíîñòü âîçáóæäåíèÿ áîëåå ÷åì îäíîãî ýëåêòðîíà (ìíîãîýëåêòðîííûå ýôôåêòû).
Óðàâíåíèå (1.1) ïîêàçûâàåò, ÷òî ñïåêòð êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ ñâÿçàí ñ ðàñïðåäåëå-
íèåì àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ ïî ýíåðãèÿì ñâÿçè, ïîýòîìó äîëæåí ñîäåðæàòü íàáîð ëèíèé
(ïèêîâ), îòâå÷àþùèõ êîðîâûì ýëåêòðîíàì, è ìîæåò èìåòü áîëåå ñëîæíóþ ñòðóêòóðó â
îáëàñòè âíåøíèõ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ, ïðèíèìàþùèõ ó÷àñòèå â õèìè÷åñêîé ñâÿçè. Ìíî-
ãîýëåêòðîííûå ýôôåêòû ìîãóò ïðèâîäèòü ê îáðàçîâàíèþ áîëåå èëè ìåíåå èíòåíñèâíûõ
ñàòåëëèòîâ îñíîâíûõ ëèíèé.

Ïàðöèàëüíóþ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà ñ âûáðîñîì ýëåêòðîíà èç i-ãî ñî-
ñòîÿíèÿ èçîëèðîâàííîãî (îäèíî÷íîãî) àòîìà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå [43]:

W =
2I2 + 1

2I1 + 1

e4m

~3

(
R0

a0

)2L

|〈I2||ΛL||I1〉|2 we(~ω, ΛL, i). (1.2)

Çäåñü e è m � çàðÿä è ìàññà ýëåêòðîíà, R0 � ðàäèóñ ÿäðà, a0 � áîðîâñêèé ðàäèóñ,
I1 è I2 � íà÷àëüíûé è êîíå÷íûé ñïèí ÿäðà, ΛL � ìóëüòèïîëüíîñòü ÿäåðíîãî ïåðåõîäà
I1 → I2 (EL èëè ML), 〈I2||ΛL||I1〉 � ïðèâåäåííûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ðàäèàöèîííî-
ãî ÿäåðíîãî ïåðåõîäà (çàâèñèò îò ÿäåðíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé), à we(~ω, ΛL, i) � òàê
íàçûâàåìûé ýëåêòðîííûé ôàêòîð êîíâåðñèè. Èìåííî ýëåêòðîííûå ôàêòîðû êîíâåðñèè
îïðåäåëÿþò îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè êîíâåðñèîííûõ ëèíèé. Ýëåêòðîííûå ôàêòîðû
îïðåäåëÿþòñÿ âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè ñâÿçàííîãî àòîìíîãî ýëåêòðîíà, âîëíîâûìè ôóíê-
öèÿìè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà óëåòàþùåãî êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîíà è ìóëüòèïîëüíîñòüþ
ïåðåõîäà, íî íå çàâèñÿò (ÿâíî) îò âîëíîâûõ ôóíêöèé ÿäðà. Âûðàæåíèÿ äëÿ we â ñëó÷àå
èçîëèðîâàííîãî àòîìà ïðèâåäåíû â ðàáîòå [43].

Â ïðîöåññå âíóòðåííåé êîíâåðñèè àòîìíîìó ýëåêòðîíó ïåðåäàåòñÿ ôèêñèðîâàííûé
óãëîâîé ìîìåíò è ÷åòíîñòü, ïîýòîìó â êîíâåðñèè äëÿ ðàçíûõ ìóëüòèïîëüíîñòåé ÿäåð-
íûõ ïåðåõîäîâ îêàçûâàþòñÿ âûäåëåííûìè ðàçíûå (lj)-îáîëî÷êè àòîìà. Íàïðèìåð, äëÿ
M1-ïåðåõîäîâ âûäåëåíû s-ýëåêòðîíû, äëÿ E3 � p-ýëåêòðîíû è ò. ä. (ñì., íàïðèìåð, òàá-
ëèöû ôàêòîðîâ we â ðàáîòå [43]). Äðóãèì âàæíûì ñâîéñòâîì êîíâåðñèè ÿâëÿåòñÿ âûñî-
êàÿ ëîêàëüíîñòü ïðîöåññà. Â ðàáîòàõ [44, 45] â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî
íå òîëüêî äëÿ âíóòðåííèõ, íî è äëÿ âíåøíèõ îáîëî÷åê àòîìà îáëàñòü ôîðìèðîâàíèÿ
êîíâåðñèîííîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà, êàê ïðàâèëî, îãðàíè÷åíà ýôôåêòèâíûì ðàäèóñîì
rýô ∼ min(r′0, r0), ãäå r′0 � ïîëîæåíèå ïåðâîãî íóëÿ âîëíîâîé ôóíêöèè ñâÿçàííîãî ýëåê-
òðîíà, à r0 � ïîëîæåíèå ïåðâîãî íóëÿ âîëíîâîé ôóíêöèè ýëåêòðîíà íåïðåðûâíîãî ñïåê-
òðà. Èñêëþ÷åíèåì ÿâëÿåòñÿ êîíâåðñèÿ E1-ïåðåõîäà, êîãäà â ïðîöåññ âêëþ÷åíà çíà÷èòåëü-
íàÿ ÷àñòü îáîëî÷êè àòîìà. Íà îñíîâàíèè ýòîãî â ðàáîòå [44] ñôîðìóëèðîâàíû ñëåäóþùèå
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âûâîäû (âìåñòî âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè ðå÷ü èäåò î êîýôôèöèåíòàõ âíóòðåííåé êîíâåð-
ñèè (ÊÂÊ) � âåëè÷èíàõ, ïðîïîðöèîíàëüíûõ âåðîÿòíîñòÿì): �1) âåëè÷èíû ÊÂÊ íà âñåõ,
â òîì ÷èñëå âàëåíòíûõ îáîëî÷êàõ àòîìà, ôîðìèðóþòñÿ âî âíóòðåííèõ ñëîÿõ àòîìà è,
ïîýòîìó, ñ òî÷íîñòüþ äî èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â íóëå, íå çàâèñÿò îò òåõ èëè
èíûõ èçìåíåíèé ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîëÿ íà ïåðèôåðèè àòîìà; [. . . ] 3) ÊÂÊ íà âûñîêèõ
îáîëî÷êàõ àòîìà äîëæíû ìàëî èçìåíÿòüñÿ ïðè èçìåíåíèè ÷èñëà ýëåêòðîíîâ íà äðóãèõ
îáîëî÷êàõ è çíà÷èòåëüíî � ïðè èçìåíåíèè îáùåãî ÷èñëà ýëåêòðîíîâ íà òîé îáîëî÷êå, ñ
êîòîðîé ïðîèñõîäèò êîíâåðñèÿ. Ò. å. èçìåíåíèå ÊÂÊ íà âûñîêèõ îáîëî÷êàõ àòîìà ìîæåò
ñëóæèòü äëÿ îïðåäåëåíèÿ õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà [. . . ]; 4) èçìåíåíèå ÊÂÊ ìîæíî
èñïîëüçîâàòü äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ â íóëå�. Ýòè âûâîäû âïîëíå îïðå-
äåëÿþò òå îáùèå ñâîéñòâà êîíâåðñèîííîé ýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ
íàèáîëåå ïîëåçíûìè â èññëåäîâàíèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà. Ïðèìåíèòåëüíî
ê ðàñïàäó èçîìåðà 235mU ðàññìîòðåíèå âîïðîñîâ òåîðèè áóäåò ïðîäîëæåíî â ðàçäåëå 1.4.

Ïðè èçìåíåíèè õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ êîíâåðòèðóþùåãî àòîìà ýêñïåðèìåíòàëüíî ìî-
ãóò íàáëþäàòüñÿ èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííûõ ðàñïàäà ÿäåðíûõ ñîñòîÿíèé, ñâÿçàííûõ ñ êîí-
âåðñèîííûì ïåðåõîäîì, èëè èçìåíåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé îòäåëüíûõ ëèíèé êîíâåðñèîííî-
ãî ñïåêòðà. Îïóáëèêîâàí ðÿä îáçîðîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò â ýòîé îáëàñòè [46�50],
èñ÷åðïûâàþùèé îáçîð ðàáîò äî 1987 ã. äàí â äèññåðòàöèè [51]. Ïåðâûå èññëåäîâàíèÿ êîí-
âåðñèîííûõ ñïåêòðîâ â ñâÿçè ñ ýôôåêòàìè õèìè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ ïðîâîäèëèñü ñ íèç-
êèì ðàçðåøåíèåì (äåñÿòêè ýëåêòðîí-âîëüò). Êàê ñëåäóåò èç ïðèâåäåííîãî âûøå êðàòêîãî
àíàëèçà, äëÿ íàèáîëåå ïîëíîé ðåàëèçàöèè âîçìîæíîñòåé êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè
â èññëåäîâàíèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ñëåäóåò èçó÷àòü ýëåê-
òðîííûå êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû, ðàçðåøåííûå íà îòäåëüíûå ëèíèè, îòâå÷àþùèå àòîì-
íûì èëè ìîëåêóëÿðíûì îðáèòàëÿì (ÀÎ è ÌÎ) â îáëàñòè ýíåðãèé âíåøíèõ àòîìíûõ
ýëåêòðîíîâ, ïðèíèìàþùèõ ó÷àñòèå â õèìè÷åñêîé ñâÿçè. Ôàêòè÷åñêè, êàê ïîêàçàëè ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ, äëÿ ýòîãî äîëæíî áûòü äîñòèãíóòî ðàçðåøåíèå íà óðîâíå
∼1 ýÂ. Êàê óæå óïîìèíàëîñü âî Ââåäåíèè, êîíâåðñèîííàÿ ýëåêòðîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ
âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà (ÊÝÑ) íà÷à-
ëà ðàçâèâàòüñÿ òîëüêî ñ êîíöà ñåìèäåñÿòûõ ãîäîâ. Îáçîð èòîãîâ ïåðâîãî äåñÿòèëåòèÿ
ðàçâèòèÿ ýòîãî íàïðàâëåíèÿ ïðèâåäåí â ðàáîòå [52]. Ñëåäñòâèåì ðÿäà ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ òðóäíîñòåé, è, ãëàâíûì îáðàçîì, îãðàíè÷åííîñòüþ äèàïàçîíà ýíåðãèé ýëåêòðîííûõ
ñïåêòðîìåòðîâ, â êîòîðîì óäàåòñÿ äîñòèãíóòü äîñòàòî÷íî âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ áåç ñóùå-
ñòâåííîé ïîòåðè ñâåòîñèëû, ÿâèëîñü òî, ÷òî ìåòîäèêó â íàñòîÿùåå âðåìÿ â ïîëíîé ìåðå
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(ñ ðàçðåøåíèåì â êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðàõ íà óðîâíå 1 ýÂ) óäàëîñü ðàñïðîñòðàíèòü ëèøü
íà 3 ÿäðà, èìåþùèõ ìÿãêèå, ñèëüíî êîíâåðòèðîâàííûå γ-ïåðåõîäû: 99Tc (2173 ýÂ, E3),
ñì. ññûëêè â îáçîðå [52], 201Hg (1565 ýÂ, M1+E2) [53�56] è 235U (ÿâëÿþùèéñÿ ïðåäìå-
òîì èññëåäîâàíèÿ â íàñòîÿùåé ðàáîòå). Ñ íåñêîëüêî õóäøèì ðàçðåøåíèåì (îêîëî 2 ýÂ)
èçìåðåíû êîíâåðñèîííûå ýëåêòðîííûå ñïåêòðû ïåðåõîäîâ 119Sn (23875 ýÂ, M1) è 73Ge
(13276 ýÂ, E2) [57]. Íåñìîòðÿ íà îãðàíè÷åííûé êðóã îáúåêòîâ, äîñòóïíûõ â íàñòîÿùåå
âðåìÿ äëÿ èññëåäîâàíèé ìåòîäîì ÊÝÑ, ýòîò ìåòîä óæå ïîçâîëèë ïîëó÷èòü ðÿä ôóíäà-
ìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ â îòíîøåíèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé [52, 56, 57] è
âïîëíå ïîäòâåðäèë ñâîè âîçìîæíîñòè êàê ìåòîä èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû
âåùåñòâà.

1.2 Èçîìåð 235mU.

Íà ðèñ. 1.1 èçîáðàæåí ôðàãìåíò ñõåìû óðîâíåé ÿäðà 235U. Âñå èçâåñòíûå ÿäåðíûå
ïåðåõîäû, êîòîðûå â ïðèíöèïå ìîæíî èññëåäîâàòü ìåòîäîì êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêî-
ïèè, èìåþò ýíåðãèþ íå ìåíåå 1 êýÂ [52], ÷òî ñóùåñòâåííî ïðåâûøàåò ýíåðãèþ ïåðåõîäà
èçîìåðà 235mU. Êîñíåìñÿ ïðèðîäû ñòîëü íèçêîëåæàùåãî ÿäåðíîãî ñîñòîÿíèÿ.

ßäðî 235U ÿâëÿåòñÿ ñèëüíîäåôîðìèðîâàííûì (δ ≈ 0.25 [58, ñòð. 125]) íå÷åòíûì ÿä-
ðîì. Ñõåìà íèçøèõ óðîâíåé òàêèõ ÿäåð êà÷åñòâåííî õîðîøî èíòåðïðåòèðóåòñÿ êàê íàáîð
ðîòàöèîííûõ ïîëîñ, îñíîâàííûõ íà îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèÿõ íåñïàðåííîãî íóêëîíà â
ñàìîñîãëàñîâàííîì ïîëå äåôîðìèðîâàííîãî ÷åòíîãî îñòîâà [58, Ãë. 5, �2]. Â ñôåðè÷åñêè-
ñèììåòðè÷íîì ïîòåíöèàëå õàðàêòåðíûå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó îäíî÷àñòè÷íûìè óðîâíÿìè
ñîñòàâëÿþò âåëè÷èíó ïîðÿäêà 1ÌýÂ, ïðè ýòîì èìååòñÿ âûðîæäåíèå ïî ìàãíèòíîìó êâàí-
òîâîìó ÷èñëó mj. Ïðè íàðóøåíèè ñôåðè÷åñêîé ñèììåòðèè âûðîæäåíèå ïî mj ñíèìàåò-
ñÿ, è êàæäîå ñîñòîÿíèå ðàñùåïëÿåòñÿ íà íåñêîëüêî ïîäóðîâíåé, ïðè÷åì âåëè÷èíà ðàñ-
ùåïëåíèÿ áûñòðî íàðàñòàåò ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ äåôîðìàöèè ïîòåíöèàëà. Íà÷èíàÿ ñ
äåôîðìàöèé δ ∼ 0.1 ïîäóðîâíè, ïðèíàäëåæàùèå ðàçëè÷íûì èñõîäíûì (nlj)-îáîëî÷êàì
ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî ïîòåíöèàëà, íà÷èíàþò ïåðåñåêàòüñÿ, ïîýòîìó ïîÿâëÿåòñÿ âîç-
ìîæíîñòü îáðàçîâàíèÿ î÷åíü áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé.

Îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ÿäðà 235U (7/2)− è èçîìåðíîå ñîñòîÿíèå (1/2)+ ïî ñîâîêóïíîñòè
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [59] èíòåðïðåòèðóþòñÿ êàê íà÷àëüíûå ñîñòîÿíèÿ ðîòàöèîí-
íûõ ïîëîñ, ïîñòðîåííûõ ñîîòâåòñòâåííî íà îðáèòàõ [743]7

2

− è [631]1
2

+ íåéòðîíà â ïîëå ÷åò-
íîãî îñòîâà 234U. Ïîýòîìó ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî áëèçîñòü ñîñòîÿíèé (7/2)− è (1/2)+
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Ðèñ. 1.1: Ôðàãìåíò ñõåìû óðîâíåé ÿäðà 235U è ïóòè çàñåëåíèÿ èçîìåðíîãî ñîñòîÿíèÿ.
Ýíåðãèè óðîâíåé â êýÂ. Ñõåìà óðîâíåé ïðèâåäåíà ïî ðàáîòå [59], ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ
èçîìåðà (76.5±0.4 ýÂ) � ïî äàííûì [6, 7], âåðîÿòíîñòè α-ïåðåõîäîâ � ïî äàííûì [63,
ñòð. 1047].

óðàíà-235 îáúÿñíÿåòñÿ ïåðåñå÷åíèåì ìàãíèòíûõ ïîäóðîâíåé ðàçëè÷íûõ èñõîäíûõ (nlj)-
îáîëî÷åê ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî ïîòåíöèàëà. Ýòî ïðåäïîëîæåíèå ïîäòâåðæäàåòñÿ
ðàñ÷åòàìè îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé íåéòðîíà â ïîòåíöèàëàõ Íèëüñîíà [60] è Ñàêñîíà-
Âóäñà [61], êîòîðûå êà÷åñòâåííî ñîãëàñóþòñÿ ìåæäó ñîáîé. Ñîãëàñíî ýòèì ðàñ÷åòàì ñî-
ñòîÿíèÿ [743]7

2

− è [631]1
2

+ ñâÿçàíû ñ ïîäóðîâíÿìè ñîîòâåòñòâåííî 1j15/2 è 3d5/2-ñîñòîÿíèé
èñõîäíîãî ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî ïîòåíöèàëà. Â ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîì ïîòåí-
öèàëå ñîñòîÿíèÿ 1j15/2 è 3d5/2 ðàçíåñåíû ïî ýíåðãèè áîëåå, ÷åì íà 1ÌýÂ. Îäíàêî ïðè
äåôîðìàöèÿõ ÿäðà δ=0.2�0.4 ïîäóðîâíè [743]7

2

− è [631]1
2

+ ñáëèæàþòñÿ è ïî÷òè íàêëàäû-
âàþòñÿ äðóã íà äðóãà. Â ýòîì ñîñòîèò êà÷åñòâåííîå îáúÿñíåíèå áëèçîñòè ñîñòîÿíèé (7/2)−

è (1/2)+. Â äåéñòâèòåëüíîñòè êàðòèíà íåñêîëüêî ñëîæíåå, òàê êàê ýòè ñîñòîÿíèÿ íå ÿâ-
ëÿþòñÿ ÷èñòî îäíî÷àñòè÷íûìè, îíè ìîãóò ñîäåðæàòü çàìåòíóþ ïðèìåñü êîëëåêòèâíûõ
âîçáóæäåíèé [61, 62].
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Ïðîùå âñåãî èçîìåð óðàíà-235 ïîëó÷èòü êàê ïðîäóêò α-ðàñïàäà 239Pu (ðèñ. 1.1). Ïðè
α-ðàñïàäå 239Pu â 73% ñëó÷àåâ èçîìåðíîå ñîñòîÿíèå óðàíà-235 çàñåëÿåòñÿ ïðÿìî è åùå
ïî÷òè â 27% ñëó÷àåâ � ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ 3/2+ è 5/2+, ò. å. óðàí-235 îêà-
çûâàåòñÿ â èçîìåðíîì ñîñòîÿíèè ïî÷òè â 100% ñëó÷àåâ α-ðàñïàäà 239Pu. Ýëåêòðîìàãíèò-
íûé ïåðåõîä 5/2+→7/2− (E1) çàïðåùåí áîëüøèì èçìåíåíèåì ïðîåêöèè ìîìåíòà íà îñü
ñèììåòðèè ÿäðà: ∆K = 3 [5]. Èç çíà÷åíèÿ ýíåðãèé α-÷àñòèö (5.1554ÌýÂ, 5.1429ÌýÂ,
5.1046ÌýÂ) ñëåäóåò, ÷òî ýíåðãèÿ îòäà÷è àòîìà 235mU ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 88 êýÂ. Â
ðàáîòå [64] áûëà îïðåäåëåíà äëèíà ïðîáåãà àòîìîâ îòäà÷è 235mU â ñëîå 239PuO2 êàê
(16.3 ± 1.8)ìêã·ñì−2. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî äëÿ ïîëó÷åíèÿ èçîìåðà óðàíà-235 ìîæíî èñ-
ïîëüçîâàòü ñëîè ïëóòîíèÿ-239 òîëùèíîé, æåëàòåëüíî, íå ìåíåå ∼20ìêã·ñì−2.

Ñóùåñòâîâàíèå èçîìåðíîãî óðîâíÿ, î÷åíü áëèçêîãî ê îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ ÿäðà 235U,
áûëî íåçàâèñèìî ïðåäñêàçàíî â íåñêîëüêèõ ðàáîòàõ â 1956�57 ãã. [65�67]. Ê ïðåäñêàçàíèþ
èçîìåðà â ðàáîòå [65] ïðèâåëî èññëåäîâàíèå ñïåêòðîâ ýëåêòðîíîâ ýìèññèè 239Pu, â ðàáîòå
[66] � èññëåäîâàíèå α-ñïåêòðà 239Pu, â ðàáîòå [67] � èññëåäîâàíèå γ-èçëó÷åíèÿ ïîñëå êó-
ëîíîâñêîãî âîçáóæäåíèÿ ÿäðà 235U. Â êà÷åñòâå ïðåäïîëîæèòåëüíîé ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ
íàçûâàëèñü öèôðû 2�3 êýÂ.

Ðàñïàä èçîìåðà óðàíà-235 âïåðâûå ïðÿìî íàáëþäàëñÿ ïî÷òè îäíîâðåìåííî â äâóõ
íåçàâèñèìûõ ðàáîòàõ [4, 5]. Â îáîèõ ðàáîòàõ èçîìåð 235mU ïîëó÷àëñÿ êàê ïðîäóêò α-
ðàñïàäà 239Pu. Ýòîò ñïîñîá ïîëó÷åíèÿ èçîìåðà óðàíà-235 èñïîëüçîâàëñÿ â ðàçíûõ ìîäè-
ôèêàöèÿõ âî âñåõ ïîñëåäóþùèõ ýêñïåðèìåíòàõ, â êîòîðûõ èçó÷àëàñü êîíâåðñèÿ èçîìåðà
235mU (êðîìå ñïåöèàëüíûõ ðàáîò, ñâÿçàííûõ ñ ïîïûòêàìè âîçáóæäåíèÿ èçîìåðà èç îñíîâ-
íîãî ñîñòîÿíèÿ óðàíà-235 ñ ïîìîùüþ îáðàòíîé êîíâåðñèè èëè NEET-ýôôåêòà [14, 15, 68]).

Â ðàáîòå [4] 235mU ïîëó÷àëñÿ ñáîðîì àòîìîâ îòäà÷è îò òîíêîãî ñëîÿ 239Pu ýëåêòðè÷å-
ñêèì ïîëåì â âîçäóõå íà êîëëåêòîð èç Al (ïîïûòêà õèìè÷åñêîãî îòäåëåíèÿ èçîìåðà äàëà
íèçêóþ àêòèâíîñòü îáðàçöîâ), â [5] � õèìè÷åñêèì îòäåëåíèåì èçîìåðà óðàíà èç ðàñòâîðà
ñîëè ïëóòîíèÿ-239 ñ ïîñëåäóþùèì íàíåñåíèåì ïðåïàðàòà íà Pt. Òàê êàê àâòîðû ðàáîò
[4, 5] èñõîäèëè èç ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî ÿäðî óðàíà-235 èìååò íèçêîëåæàùåå ñîñòîÿíèå,
ïåðåõîä èç êîòîðîãî â îñíîâíîå ñîñòîÿíèå êîíâåðòèðîâàí, òî äëÿ ðåãèñòðàöèè êîíâåðñè-
îííûõ ýëåêòðîíîâ áûëè ïðèìåíåíû áåçîêîííûå ãàçîâûå ïðîïîðöèîíàëüíûå ñ÷åò÷èêè. Â
îáîèõ ðàáîòàõ áûëà îáíàðóæåíà ýìèññèÿ î÷åíü ìÿãêèõ ýëåêòðîíîâ è âïåðâûå èçìåðåíû
ïåðèîäû ïîëóðàñïàäà èçîìåðíîãî ñîñòîÿíèÿ óðàíà-235: 26.5± 0.2ìèí [4] è 26.6± 0.3ìèí
[5]. Â ýòèõ ðàáîòàõ áûë óñòàíîâëåí ýêñïåðèìåíòàëüíûé âåðõíèé ïðåäåë íà ýíåðãèþ ïåðå-
õîäà èçîìåðà â îñíîâíîå ñîñòîÿíèå 235U: ~ω < 2.2êýÂ [4], ~ω < 2.0êýÂ [5]. Óæå â ðàáîòå [5]
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ïîä÷åðêèâàëàñü ïåðñïåêòèâíîñòü äàííîãî èçîìåðíîãî ïåðåõîäà ñ òî÷êè çðåíèÿ èçó÷åíèÿ
âëèÿíèÿ õèìè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ íà ÿäåðíûå ïðîöåññû.

Ñðàçó âñëåä çà îòêðûòèåì ðàñïàäà 235mU [4, 5] ïîñëåäîâàëè ïîïûòêè èçìåðåíèÿ êîí-
âåðñèîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà è îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ïåðåõîäà. Â ïåðâîé òàêîé
ðàáîòå [69] èçìåðÿëñÿ èíòåãðàëüíûé ñïåêòð êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ ñ ïîìîùüþ ýëåê-
òðîñòàòè÷åñêîãî ñïåêòðîìåòðà ñ çàäåðæèâàþùèì ïîòåíöèàëîì è ñ ïîìîùüþ ìàãíèòíîãî
ñïåêòðîìåòðà ñ ïðåäâàðèòåëüíûì óñêîðåíèåì ýëåêòðîíîâ (ðàçðåøåíèå ≈40 ýÂ). Åäèí-
ñòâåííîé íàäåæíî îïðåäåëåííîé äåòàëüþ ñïåêòðà îêàçàëñÿ èíòåíñèâíûé ïèê âáëèçè íó-
ëÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ (�íóëåâîé ïèê�), ñ ìàêñèìóìîì ïðè ýíåðãèè 0.5 ýÂ.
Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííîé èíôîðìàöèè áûëî äàíî îãðàíè÷åíèå íà ýíåðãèþ ïåðåõîäà:
~ω < 23 ýÂ. Â ïîñëåäîâàâøåé ñðàçó çà ðàáîòîé [69] íîâîé ðàáîòå [8] áûëè ïðàâèëüíî
îïðåäåëåíû è èíòåðïðåòèðîâàíû îñíîâíûå äåòàëè êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU. Â ýòîé
ðàáîòå ñ ïîìîùüþ èíòåãðàëüíîãî ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ñïåêòðîìåòðà ñ îäíîé òîðìîçÿùåé
ñåòêîé áûëî íàéäåíî, ÷òî ñïåêòð èìååò ñóùåñòâåííî íåïðåðûâíóþ ñòðóêòóðó ñ ìàêñèìó-
ìîì âáëèçè íóëÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè è ãðàíè÷íîé òî÷êîé ïðè 70.5±1.0 ýÂ. Îòñóòñòâèå
ÿðêî âûðàæåííîé ñòðóêòóðû áûëî ñâÿçàíî ñ íåóïðóãèì ðàññåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåê-
òðîíîâ â âåùåñòâå è ãåíåðàöèåé âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ, à ïî ãðàíè÷íîé òî÷êå ñïåêòðà
áûëà ïîëó÷åíà îöåíêà ýíåðãèè ïåðåõîäà ~ ≈ 75 ýÂ. Â ðàáîòå [8] òàêæå âïåðâûå áûëà
ñäåëàíà ïîïûòêà îáíàðóæèòü õèìè÷åñêèå èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU, êîòîðàÿ,
îäíàêî, íå óâåí÷àëàñü óñïåõîì. Çäåñü æå äàíà îöåíêà êîýôôèöèåíòà êîíâåðñèè èçîìåð-
íîãî ïåðåõîäà óðàíà-235 êàê ∼ 1021 íà îñíîâå ýêñòðàïîëÿöèè äàííûõ äëÿ èçîìåðà 237mPu
ê íàéäåííîé ýíåðãèè ïåðåõîäà 235mU.

Óæå ïåðâûå ïîïûòêè èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU âûÿâèëè îñíîâíûå
òðóäíîñòè, ñâÿçàííûå ñ ðåøåíèåì ýòîé çàäà÷è. Îñíîâíîé ïðîáëåìîé ÿâëÿåòñÿ î÷åíü ìà-
ëàÿ äëèíà ïðîáåãà êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ 235mU â âåùåñòâå, èç-çà ÷åãî ìàëà èíòåí-
ñèâíîñòü êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà â òîé åãî ÷àñòè, ãäå ðàñïîëàãàþòñÿ èñòèííûå êîíâåð-
ñèîííûå ïèêè (äëÿ îáîçíà÷åíèÿ ýòîé ÷àñòè ñïåêòðà â äàëüíåéøåì áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ
òåðìèí èíôîðìàòèâíûé äèàïàçîí ñïåêòðà, ÈÄÑ). Äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ýòîé òðóäíîñòè òðå-
áóåòñÿ ïðèãîòîâëåíèå äîñòàòî÷íî èíòåíñèâíûõ èñòî÷íèêîâ ñ èçîìåðîì óðàíà è óâåëè÷å-
íèå ÷óâñòâèòåëüíîñòè àïïàðàòóðû. Äðóãîé òðóäíîñòüþ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî âåñü êîíâåðñèîí-
íûé ñïåêòð ðàñïîëàãàåòñÿ â îáëàñòè âíåøíèõ ýëåêòðîíîâ óðàíà, ãäå êîíâåðñèîííûå ïèêè
ðàñïîëàãàþòñÿ áëèçêî äðóã ê äðóãó, ñëåäîâàòåëüíî äëÿ ðåãèñòðàöèè ñòðóêòóðû ñïåêòðà
òðåáóåòñÿ ñïåêòðîìåòð ñ âûñîêèì ðàçðåøåíèåì (∼1 ýÂ).
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Ïîïûòêè èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà ñ ïîìîùüþ èíòåãðàëüíûõ
ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ ñïåêòðîìåòðîâ áûëè âîçîáíîâëåíû â ðàáîòå [70], îäíàêî âíîâü íå óäà-
ëîñü çàðåãèñòðèðîâàòü ñòðóêòóðó ñïåêòðà, è ñíîâà áûëî ïîëó÷åíî çàíèæåííîå çíà÷åíèå
ýíåðãèè ïåðåõîäà ~ω = 30± 3 ýÂ.

Çíà÷èòåëüíîãî ïðîãðåññà â ðåãèñòðàöèè èíòåãðàëüíûõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçî-
ìåðà óðàíà óäàëîñü äîáèòüñÿ äå Ìåâåðíüå â ðàáîòå [71] (èñïîëüçîâàííàÿ â ýòîé ðàáîòå
ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ òåõíèêà è ìåòîäèêà ïîäðîáíî îïèñàíû â [72]). Èçìåðåíèÿ ñïåêòðîâ
ïðîâîäèëèñü ñ ïîìîùüþ êàíàëüíîãî ýëåêòðîííîãî óìíîæèòåëÿ ñ óïðàâëÿþùåé ñåòêîé
ìåæäó âõîäîì â óìíîæèòåëü è îáðàçöîì 235mU. Èçîìåð óðàíà (àòîìû îòäà÷è α-ðàñïàäà
239Pu) ñîáèðàëñÿ ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì íà ïîäëîæêè èç Pt, Cu, Al, Be â àðãîíå (1 àòì.) èëè
â âûñîêîì âàêóóìå1. Âïåðâûå óäàëîñü ïîëó÷èòü íåêîòîðóþ âîñïðîèçâîäèìóþ ñòðóêòóðó
â îáëàñòè ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ 40�70 ýÂ. Â ÷àñòíîñòè, ïóòåì ÷èñëåííîãî äèôôåðåíöèðî-
âàíèÿ èíòåãðàëüíîãî ñïåêòðà 235mU íà ïîâåðõíîñòè Pt áûë âûäåëåí ïèê ñ ìàêñèìóìîì
îêîëî 63 ýÂ, êîòîðûé áûë ñâÿçàí ñ 6d-îáîëî÷êîé óðàíà, à ãðàíè÷íàÿ òî÷êà ñïåêòðà îïðå-
äåëåíà êàê 68 ± 2 ýÂ. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýíåðãèè ñâÿçè 6d-ýëåêòðîíîâ óðàíà 5 ± 2 ýÂ è
ðàáîòû âûõîäà ïëàòèíû 5.36 ýÂ áûëà íàéäåíà ýíåðãèÿ ïåðåõîäà èçîìåðà óðàíà 73± 5 ýÂ,
÷òî â ïðåäåëàõ îøèáêè ñîâïàäàåò ñ ïîñëåäíèìè çíà÷åíèÿìè [6, 7]. Êðîìå òîãî, â ðàáîòå
[71] ñðàâíèâàëèñü êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû 235mU, èçìåðåííûå ïðè ñáîðå èçîìåðà íà Pt
â Ar è â âàêóóìå. Â ïåðâîì ñëó÷àå àòîìû èçîìåðà òîðìîçÿòñÿ â ãàçå è àäñîðáèðóþò-
ñÿ íà ïîâåðõíîñòü Pt ñ íèçêîé ýíåðãèåé, âî âòîðîì ñëó÷àå çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòü àòîìîâ
âíåäðÿåòñÿ â ïîäëîæêó íà íåêîòîðóþ ãëóáèíó çà ñ÷åò ýíåðãèè α-ðàñïàäà 239Pu. Êîíâåð-
ñèîííûå ñïåêòðû ïðè ñáîðå èçîìåðà â Ar è â âàêóóìå èìåþò ðàçíóþ ôîðìó: â ïåðâîì
ñëó÷àå îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü íóëåâîãî ïèêà çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì âî âòîðîì.
Ýòî äîêàçûâàåò òî, ÷òî ïðèñóòñòâèå íóëåâîãî ïèêà ñâÿçàíî ñ íåóïðóãî ðàññåÿííûìè è
âòîðè÷íûìè ýëåêòðîíàìè, è íåóïðóãîå ðàññåÿíèå êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ â îáðàç-
öå � ñóùåñòâåííûé ôàêòîð, âëèÿþùèé íà ôîðìó ýêñïåðèìåíòàëüíîãî êîíâåðñèîííîãî
ñïåêòðà.

Â 1979 ã. â ðàáîòå [59] ýíåðãèÿ èçîìåðíîãî ïåðåõîäà óðàíà-235 èçìåðåíà ñ èñïîëüçî-
âàíèåì ìåòîäèêè, íå ñâÿçàííîé ñ èçìåðåíèåì êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU, à èìåííî �
ïî ðàçíîñòÿì ýíåðãèé âòîðè÷íûõ γ-ëèíèé ïîñëå çàõâàòà òåïëîâîãî íåéòðîíà ÿäðîì 235U.
Ýòèì ìåòîäîì áûëî ïîëó÷åíî çíà÷åíèå ýíåðãèè ïåðåõîäà 74±4 ýÂ. Â òàáë. 1.1 ïðèâåäåíû
äàííûå âñåõ èçìåðåíèé ýíåðãèè ïåðåõîäà 235mU (âêëþ÷àÿ è ïîñëåäíèå äàííûå, ïîëó÷åí-

1×èñëåííûå äàííûå î âàêóóìå â ðàáîòàõ [71, 72] íå ïðèâåäåíû.
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Òàáëèöà 1.1: Èçìåðåíèå ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ (~ω) èçîìåðà óðàíà-235.

~ω, ýÂ Ìåòîä èçìåðåíèÿ Ññûëêà
< 2200 Ïîãëîùàþùàÿ ïëåíêà [4]
< 2000 Ïîãëîùàþùàÿ ïëåíêà [5]
< 23 Èíòåãðàëüíûé ñïåêòð è äèôôåðåíöèàëü-

íûé ñïåêòð íèçêîãî ðàçðåøåíèÿ
[69]

≈ 75 Èíòåãðàëüíûé ñïåêòð [8]
30± 3 Èíòåãðàëüíûé ñïåêòð [70]
73± 5 Èíòåãðàëüíûé ñïåêòð [71]
74± 4 Ðàçíîñòü ýíåðãèé γ-ëèíèé [59]
76± 2 ÊÝÑ [73]

76.8± 0.5 ÊÝÑ [6]
76.16± 0.53 ÊÝÑ [7]

íûå ìåòîäîì ÊÝÑ).

1.3 Èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU (ýêñïåðèìåíò)

Èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà-235 äî ïîñëåäíåãî âðåìåíè áûëè åäèí-
ñòâåííîé îñíîâîé äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî ñîïîñòàâëåíèÿ ýêñïåðèìåíòà è òåîðèè â êîíâåðñèè
235mU, è èãðàþò âàæíóþ ðîëü â ïîíèìàíèè îñîáåííîñòåé êîíâåðñèîííîãî ïðîöåññà èçîìå-
ðà óðàíà. Ïîýòîìó íèæå ìû äàåì ïîëíûé îáçîð ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ ïî íàáëþäåíèÿì
èçìåíåíèé ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU.

Ïåðâîå óñïåøíîå íàáëþäåíèå èçìåíåíèé ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU áûëî ïðîâåäåíî â
ðàáîòàõ [74, 75]. Â ýòèõ ðàáîòàõ 235mU êàê àòîìû îòäà÷è 239Pu â àòìîñôåðå Ar ñîáèðàëèñü
íà êîëëåêòîðû èç Pt, C, Si ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì. Îáðàçöû C è Si ïîñëå ñáîðà èçîìåðà
ïðîãðåâàëèñü äëÿ òîãî, ÷òîáû àòîìû èçîìåðà ïðîäèôôóíäèðîâàëè âãëóáü ïîäëîæêè, îá-
ðàçöû Pt òåðìè÷åñêè íå îáðàáàòûâàëèñü. Êîíâåðñèîííûå ýëåêòðîíû ðåãèñòðèðîâàëàñü
äâóìÿ èäåíòè÷íûìè âòîðè÷íûìè ýëåêòðîííûìè óìíîæèòåëÿìè, íà ïåðâûå äèíîäû êî-
òîðûõ ïîìåùàëèñü îáðàçöû. Ñ ïîìîùüþ äèôôåðåíöèàëüíîé ìåòîäèêè âïåðâûå áûëè
îáíàðóæåíû èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU:

[λ(UPt)− λ(UC)]/λ(UPt) = (3.18± 0.50) · 10−3

[λ(UPt)− λ(USi)]/λ(UPt) = (2.21± 0.36) · 10−3

[λ(USi)− λ(UC)]/λ(USi) = (0.97± 0.43) · 10−3

Ñèñòåìàòè÷åñêîå èçó÷åíèå èçìåíåíèé ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU âûïîëíèë Íèâ äå Ìå-
âåðíüå (Neve de Mevergnies) [76�80] (ìåòîäè÷åñêèå âîïðîñû ðàññìîòðåíû â ðàáîòå [72]).
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Òàáëèöà 1.2: T1/2 � ïåðèîä ïîëóðàñïàäà 235mU â ìèíóòàõ, A0 � îòíîñèòåëüíàÿ íà÷àëüíàÿ
èíòåíñèâíîñòü êðèâîé ðàñïàäà (â ïðîöåíòàõ ïî îòíîøåíèþ ê äèàïàçîíó àìïëèòóä 7�17Â),
â ïåðâîì ñòîëáöå ïðèâåäåí äèàïàçîí àìïëèòóä èìïóëüñîâ ïðîïîðöèîíàëüíîãî ñ÷åò÷èêà,
ê êîòîðîìó îòíîñÿòñÿ äàííûå ñîîòâåòñòâóþùåé ñòðîêè òàáëèöû. Ïî ðåçóëüòàòàì ðàáîòû
[76].

àìïëèòóäà Cu-Vacuum Cu-Argon Pt-Vacuum Pt-Argon
(â Â.) T1/2 A0 T1/2 A0 T1/2 A0 T1/2 A0

7�17 25.5(0.1) 100 25.7(0.1) 100 26.5(0.2) 100 26.1(0.1) 100
17�27 25.7(0.2) 77.6(0.6) 26.2(0.1) 75.3(1.1) 26.7(0.2) 74.2(1.1) 26.6(0.1) 74.2(1.0)
27�52 25.9(0.3) 40.5(1.0) 26.7(0.1) 37.0(1.0) 27.3(0.2) 36.4(1.5) 27.4(0.1) 36.3(1.2)
>52 26.6(0.3) 13.9(0.8) 28.4(0.1) 11.4(0.6) 29.0(0.4) 10.5(0.9) 28.9(0.3) 11.6(0.8)

Íèâ äå Ìåâåðíüå èñïîëüçîâàë îðèãèíàëüíûå ìåòîäèêè ïðè èçìåðåíèè ïîñòîÿííîé ðàñïà-
äà èçîìåðà óðàíà: 1) Ñáîð èçîìåðà ïðîâîäèëñÿ äâóìÿ ñïîñîáàìè � â ãàçå è â âàêóóìå;
2) Èçìåðåíèå ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ïðîâîäèëîñü äâóìÿ ñïîñîáàìè � ñ ïîìîùüþ ïðîïîðöè-
îíàëüíîãî ñ÷åò÷èêà ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè è â âàêóóìå ñ ïîìîùüþ âòîðè÷íîãî ýëåê-
òðîííîãî óìíîæèòåëÿ; 3) Ïîñòîÿííàÿ ðàñïàäà èçìåðÿëàñü îòäåëüíî äëÿ ðàçíûõ ó÷àñòêîâ
ñïåêòðà êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ. Ýòî ïîçâîëèëî ïîëó÷èòü âàæíóþ èíôîðìàöèþ, êî-
òîðàÿ èñïîëüçîâàëàñü â íàñòîÿùåì èññëåäîâàíèÿ.

Â ðàáîòå [76] 235mU (àòîìû îòäà÷è 239Pu) ñîáèðàëñÿ â Ar (1 àòì.) è â âàêóóìå íà
êîëëåêòîðû èç Cu è Pt. Ðàñïàä èçîìåðà èçìåðÿëñÿ áåçîêîííûì ïðîòî÷íûì ïðîïîðöè-
îíàëüíûì ñ÷åò÷èêîì (90% Ar, 10%CH4, 1 àòì.). Êðèâûå ðàñïàäà èçìåðÿëèñü îòäåëüíî
äëÿ íåñêîëüêèõ äèàïàçîíîâ àìïëèòóä èìïóëüñîâ ïðîïîðöèîíàëüíîãî ñ÷åò÷èêà (îäíîâðå-
ìåííî, ñ ïîìîùüþ àìïëèòóäíîãî àíàëèçàòîðà), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò íåñêîëüêèì ýíåðãåòè-
÷åñêèì äèàïàçîíàì êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà. Ðåçóëüòàòû ýòèõ ýêñïåðèìåíòîâ îòðàæåíû
â òàáë. 1.2. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïåðèîä ïîëóðàñïàäà çàâèñèò îò ýíåðãåòè÷åñêîãî îê-
íà, â êîòîðîì îí èçìåðÿåòñÿ. Ýëåêòðîíàì ñ áîëüøèìè ýíåðãèÿìè ñîîòâåòñòâóåò áîëüøèé
ïåðèîä ïîëóðàñïàäà. Ýòî ñâÿçûâàåòñÿ ñ òåì [76], ÷òî â áîëåå æåñòêèé ó÷àñòîê ñïåêòðà
äàþò âêëàä òå àòîìû 235mU, êîòîðûå ðàñïîëàãàþòñÿ áëèæå ê ïîâåðõíîñòè îáðàçöà, òàê
êàê êîíâåðñèîííûå ýëåêòðîíû áîëåå ãëóáîêîëåæàùèõ àòîìîâ óñïåâàþò ïîòåðÿòü ýíåð-
ãèþ â íåóïðóãèõ ñîóäàðåíèÿõ, ïðåæäå ÷åì ïîêèíóò îáðàçåö. Ñëåäîâàòåëüíî, õèìè÷åñêèì
ñîñòîÿíèÿì èçîìåðà óðàíà âáëèçè ïîâåðõíîñòè îòâå÷àåò áîëüøèé ïåðèîä ïîëóðàñïàäà.
Áîëåå òîãî, õèìè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ èçîìåðà âáëèçè ïîâåðõíîñòè Cu è Pt ìàëî ðàçëè÷à-
þòñÿ, î ÷åì ãîâîðèò áëèçîñòü ñîîòâåòñòâóþùèõ ïåðèîäîâ ïîëóðàñïàäà ïðè ñáîðå 235mU â
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Òàáëèöà 1.3: I0 � íà÷àëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü èñòî÷íèêà ïî îòíîøåíèþ ê èñòî÷íèêó íà Pt,
Low V è High V ýíåðãåòè÷åñêèå äèàïàçîíû, ê êîòîðûì îòíîñÿòñÿ èçìåðåííûå ïåðèîäû
ïîëóðàñïàäà (Low V îáîçíà÷àåò 2.5�12.5Â, High V îáîçíà÷àåò 50�75Â). Ïî äàííûì [77].

Ñðåäíÿÿ Vacuum Argon
Êîëëåêòîð ýëåêòðîîòðè-

I0 Low V High V I0 Low V High V
öàòåëüíîñòü

Au 2.54 1.09(0.04) 26.98(0.30) 26.89(0.30) 0.74(0.10) 26.59(0.11) 27.03(0.16)
Pt 2.28 1.00 26.51(0.10) 26.86(0.11) 1.00 26.25(0.03) 26.98(0.06)
Ni 1.91 0.62(0.04) 25.66(0.14) 26.43(0.40) 0.98(0.08) 26.22(0.08) 26.82(0.20)
Cu 1.90 0.61(0.05) 25.82(0.28) 26.08(0.31) 0.76(0.04) 25.88(0.06) 26.66(0.17)
V 1.63 0.51(0.05) 25.52(0.23) 25.87(0.44) 0.74(0.03) 26.07(0.06) 26.90(0.13)

àðãîíå, êîãäà áîëüøèíñòâî àòîìîâ 235mU îñòàåòñÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè. Íàïðîòèâ, õèìè-
÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ 235mU â ãëóáèíå Cu è Pt ðàçëè÷àþòñÿ, ÷òî âèäíî ïî ðàçëè÷èþ ïåðèîäîâ
ïîëóðàñïàäà ïðè ñáîðå èçîìåðà â âàêóóìå: 25.5 ± 0.1ìèí äëÿ 235mU â Cu (äèàïàçîí 7�
17Â) è 26.5±0.2ìèí äëÿ 235mU â Pt (äèàïàçîí 7�17Â). Ïðåäâàðèòåëüíûé âûâîä, êîòîðûé
ìîæíî îòñþäà ñäåëàòü, ñîñòîèò â òîì, ÷òî â ãëóáèíå ìåòàëëà õèìè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ 235mU
îïðåäåëÿþòñÿ ìåòàëëîì, â òî âðåìÿ êàê íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà, íåçàâèñèìî îò åãî ñîð-
òà, õèìè÷åñêîå ñîñòîÿíèå 235mU ìåíÿåòñÿ ñëàáî. Ýòî ìîæíî îáúÿñíèòü òåì, ÷òî ëþáàÿ
ïîâåðõíîñòü ïîêðûòà ïëåíêîé óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé, à ñîñòîÿíèå 235mU â òàêîé
ïëåíêå åñòü íåêîòîðûé îêñèä óðàíà.

Â ðàáîòå [77] ìåòîäèêà áûëà óñîâåðøåíñòâîâàíà: â íåé èñïîëüçîâàëñÿ ïðîïîðöèîíàëü-
íûé ãàçîðàçðÿäíûé ñ÷åò÷èê ñ äâóìÿ èñòî÷íèêàìè 235mU. Ñáîð èçîìåðà ïðîâîäèëñÿ îäíî-
âðåìåííî íà äâà êîëëåêòîðà, îäèí èç êîòîðûõ âñåãäà áûë ñòàíäàðòíûé Pt êîëëåêòîð. Ýòî
ïîçâîëèëî ñëåäèòü çà îòíîñèòåëüíîé èíòåíñèâíîñòüþ èñòî÷íèêîâ è ïîñòîÿííî êîíòðîëè-
ðîâàòü àïïàðàòóðó. Èçîìåð óðàíà ñîáèðàëñÿ â Ar (1 àòì.) è â âàêóóìå, â ðàáîòå [77] ðå-
çóëüòàòû èçìåðåíèé ïðèâåäåíû äëÿ äâóõ ýíåðãåòè÷åñêèõ äèàïàçîíîâ àìïëèòóä èìïóëüñîâ
ïðîïîðöèîíàëüíîãî ñ÷åò÷èêà: 2.5�12.5Â (Low V) è 50�75Â (High V). Ýêñïåðèìåíòàëüíûå
ðåçóëüòàòû ïðèâåäåíû â òàáë. 1.3.

Àíàëèç ýòèõ äàííûõ ïîçâîëÿåò ñäåëàòü ñëåäóþùèå âûâîäû. 1) Ïðè ñáîðå èçîìåðà
óðàíà â Ar, è äëÿ îáëàñòè High V çàâèñèìîñòü ïåðèîäà ïîëóðàñïàäà îò ìàòåðèàëà ïîä-
ëîæêè ïî÷òè îòñóòñòâóåò � ýòî ïîäòâåðæäàåò âûâîä î ïîñòîÿíñòâå õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿ-
íèÿ 235mU â ñîðáèðîâàííîì ñëîå çàãðÿçíåíèé. 2) Îáíàðóæåíà êîððåëÿöèÿ ïåðèîäà ïîëó-
ðàñïàäà 235mU ñî ñðåäíåé ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòüþ õèìè÷åñêîãî ýëåìåíòà êîëëåêòîðà.
Ýòà êîððåëÿöèÿ ïðîÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå îò÷åòëèâî äëÿ îáëàñòè Low V â ýêñïåðèìåíòàõ
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Ðèñ. 1.2: Çàâèñèìîñòü ïåðèîäà ïîëóðàñïàäà 235mU (T1/2) îò ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòè ýëå-
ìåíòà ìàòðèöû, â êîòîðóþ èìïëàíòèðîâàí èçîìåð. Êâàäðàòèêè � äàííûå ðàáîòû [77],
êðóæêè � äàííûå ðàáîòû [78].

ñî ñáîðîì èçîìåðà â âàêóóìå, òàê êàê ýòè äàííûå ñ íàèáîëüøåé ïîëíîòîé ñîîòâåòñòâó-
þò õèìè÷åñêîìó îêðóæåíèþ èçîìåðà â ãëóáèíå ìåòàëëà. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ çàâèñèìîñòü
ïðåäñòàâëåíà ãðàôè÷åñêè íà ðèñ. 1.2.

Â ðàáîòå [78] ñáîð èçîìåðà óðàíà è èçìåðåíèå ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ïðîâîäèëèñü â îä-
íîé è òîé æå âàêóóìíîé êàìåðå (5 × 10−7 Òîðð), áåç âûíîñà ïðèãîòîâëåííûõ îáðàçöîâ
íà âîçäóõ. Óòâåðæäàåòñÿ, ÷òî ýòà ïðîöåäóðà ãàðàíòèðóåò, ÷òî èçìåðÿåìûå ñ èñïîëüçî-
âàíèåì òàêîé ìåòîäèêè ðàñïàäíûå êðèâûå äåéñòâèòåëüíî ñîîòâåòñòâóþò èçîìåðó 235mU,
èìïëàíòèðîâàííîìó â ìàòåðèàë ïîäëîæêè, à íå â ñëîé ïîâåðõíîñòíûõ çàãðÿçíåíèé. Ýòî
ïîäòâåðæäàåòñÿ òåì, ÷òî ïîñòîÿííûå ðàñïàäà, îòâå÷àþùèå ðàçíûì îáëàñòÿì ñïåêòðà,
èìåþò îäíî è òî æå çíà÷åíèå (â ïðåäåëàõ îøèáîê èçìåðåíèé). Â ðàáîòå [78] ïî ýòîé
ìåòîäèêå áûëè èçìåðåíû ïîñòîÿííûå ðàñïàäà äëÿ 18 ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ 5 ðàçíûõ
ãðóïï òàáëèöû Ìåíäåëååâà. Áûëà íàéäåíà êîððåëÿöèÿ èçìåðåííûõ ïîñòîÿííûõ ðàñïàäà
ñ àòîìíîé ïëîòíîñòüþ ìàòåðèàëà ïîäëîæêè âíóòðè êàæäîé ãðóïïû ýëåìåíòîâ (ðèñ. 1.3).
Ýòî ñâÿçûâàåòñÿ ñ òåì, ÷òî ïîñòîÿííàÿ ðàñïàäà 235mU â äåéñòâèòåëüíîñòè çàâèñèò îò
êîíöåíòðàöèè ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ, êîòîðàÿ âíóòðè êàæäîé ãðóïïû ïðîïîðöèîíàëüíà
àòîìíîé ïëîòíîñòè ñ êîýôôèöèåíòîì, çàâèñÿùèì îò âàëåíòíîñòè ýëåìåíòà. Îáùåé çàêî-
íîìåðíîñòè íå ïîä÷èíÿþòñÿ òîëüêî äàííûå äëÿ Pd, ÷òî ñâÿçûâàåòñÿ [78] ñ âîçìîæíîé
íåäîñòàòî÷íîé î÷èñòêîé ïîâåðõíîñòè è äðóãèìè ïðè÷èíàìè. Äëÿ íàñ âàæíî, ÷òî çàâèñè-
ìîñòè ïîñòîÿííîé ðàñïàäà îò àòîìíîé ïëîòíîñòè ãðóïïèðóþòñÿ ïî âàëåíòíîñòÿì àòîìîâ
îêðóæåíèÿ. Îäíàêî âèäíî, ÷òî çäåñü, âîçìîæíî, íà ÷èñòî õèìè÷åñêèå ýôôåêòû íàêëà-
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äûâàþòñÿ ýôôåêòû äðóãîãî ïðîèñõîæäåíèÿ � èìåííî, â êàæäîé ãðóïïå íàáëþäàåòñÿ
çàâèñèìîñòü ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU îò ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ îêðóæåíèÿ. Íå èñ-
êëþ÷åíî, ÷òî ýòî åñòü ïðîÿâëåíèå èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ óïðóãèì
ðàññåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ 235mU íà ñîñåäíèõ àòîìàõ (ñì. ðàçäåë 1.7).

Íà ðèñ. 1.2 âìåñòå ñ äàííûìè ðàáîòû [77] ïðèâåäåíû è òî÷êè, êîòîðûå ìîæíî ïîëó-
÷èòü íà îñíîâàíèè äàííûõ ðàáîòû [78]. Âèäíî, ÷òî õîòÿ îáùàÿ òåíäåíöèÿ â çàâèñèìîñòè

Ðèñ. 1.3: Çàâèñèìîñòè ïîñòîÿííûõ ðàñïàäà 235mU, èìïëàíòèðîâàííîãî â ïåðåõîäíûå ìå-
òàëëû, îò àòîìíîé ïëîòíîñòè ìàòðèöû. Ïóñòûå êðóæêè � ãðóïïà 1b (îäíîâàëåíòíûå ýëå-
ìåíòû); çàïîëíåííûå êðóæêè � ãðóïïà 8b (äâóõâàëåíòíûå è òðåõâàëåíòíûå ýëåìåíòû);
ïóñòûå òðåóãîëüíèêè � ãðóïïà 4b (÷åòûðåõâàëåíòíûå ýëåìåíòû); çàïîëíåííûå òðåóãîëü-
íèêè � ãðóïïà 5b (ïÿòèâàëåíòíûå ýëåìåíòû); êâàäðàòèêè � ãðóïïà 6b (øåñòèâàëåíòíûå
ýëåìåíòû). Â ñëó÷àå Au è Ag ïî îñè àáñöèññ îòëîæåíà íå àòîìíàÿ êîíöåíòðàöèÿ, à êîí-
öåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè, íàéäåííàÿ ïî ýôôåêòó Õîëëà.
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Òàáëèöà 1.4: Çàâèñèìîñòü ïîñòîÿííîé ðàñïàäà (T1/2) èçîìåðà 235U îò ïðèðîäû ìåòàëëè-
÷åñêîé ìàòðèöû [76�78]. N -àòîìíûé íîìåð.

Ýëå-
N

Ãðóï- Ïëîòíîñòü T1/2

ìåíò ïà 1022ñì−3 [76] [77] [78]
Ti 22 5.64 26.09(0.02)
Zr 40 4b 4.23 26.79(0.05)
Hf 72 4.40 26.59(0.03)
Cu 29 8.47 25.5(0.1) 25.82(0.28) 26.21(0.04)
Ag 47 1b 5.79(5.48)a 27.09(0.03)
Au 79 5.80(6.40)a 26.98(0.22) 26.81(0.03)
Co 27 9.08 26.22(0.02)
Ni 28 9.12 25.66(0.14) 26.26(0.03)
Rh 45 8b 7.24 26.87(0.04)
Pd 46 6.76 27.44(0.03)
Ir 77 6.92 26.77(0.03)
Pt 78 6.57 26.5(0.2) 26.51(0.10) 26.86(0.03)
V 23 7.17 25.52(0.23) 26.43(0.03)
Nb 41 5b 5.47 26.15(0.04)
Ta 73 5.43 26.17(0.02)
Cr 24 8.29 26.38(0.02)
Mo 42 6b 6.32 26.48(0.02)
W 74 6.22 26.53(0.02)
U 92 4.68 26.06(0.12)

aÂ ñêîáêàõ ïðèâåäåíû êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè.

ïîñòîÿííîé ðàñïàäà îò ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòè ñîõðàíèëàñü, íî îíà ñòàëà ìåíåå ÿðêî
âûðàæåííîé, è õîðîøåé ïîâòîðÿåìîñòè äàííûõ íåò.

Â òàáë. 1.4 ïðèâåäåíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîò [76�78] ïî ïîñòîÿííûì ðàñïàäà â
ìåòàëëè÷åñêèõ ìàòðèöàõ. Èç ðàáîò [76, 77] ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû äëÿ ñàìûõ íèçêîýíåð-
ãåòè÷åñêèõ êîìïîíåíò ðàñïàäíûõ êðèâûõ, ïîëó÷åííûõ ïðè âàêóóìíîì ñáîðå èçîìåðà
óðàíà.

Â ðàáîòå [80] ïðîâåäåíî èçìåðåíèå ïåðèîäîâ ïîëóðàñïàäà èçîìåðà 235mU â ñîñòàâå
õèìè÷åñêè ïðèãîòîâëåííûõ ñîåäèíåíèé 235mUO2, 235mU3O8 è 235mUO3, à òàê æå ïðè èì-
ïëàíòàöèè ÿäåð îòäà÷è 235mU â âàêóóìå â ñëîè UO2, U3O8 è UO3. Ýòè äàííûå âàæíû äëÿ
ñðàâíåíèÿ ñ ðåçóëüòàòàìè íàøåé ðàáîòû, òàê êàê ìû îïðåäåëÿëè àíàëîãè÷íûå âåëè÷è-
íû äðóãèì ñïîñîáîì. Ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [80] ïåðèîäû ïîëóðàñïàäà 235mU ïðèâåäåíû â
òàáë. 1.5. Âèäíî, ÷òî ïåðèîäû ïîëóðàñïàäà 235mU, íàéäåííûå äëÿ õèìè÷åñêè ïðèãîòîâ-
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Òàáëèöà 1.5: Ïåðèîäû ïîëóðàñïàäà 235mU (â ìèíóòàõ) â îêñèäàõ óðàíà [80].

Ñîåäèíåíèå Õèìè÷åñêè ïðèãîòîâëåííûé èñòî÷íèê Âàêóóìíàÿ èìïëàíòàöèÿ
UO2 24.68(0.26) 25.87(0.05)
U3O8 25.90(0.13) 26.22(0.04)
γ-UO3 26.06(0.08) 26.62(0.06)

ëåííûõ îáðàçöîâ îêñèäîâ óðàíà, íå ñîâïàäàþò ñ ðåçóëüòàòàìè äëÿ îáðàçöîâ, ïîëó÷åííûõ
âàêóóìíîé èìïëàíòàöèåé èçîìåðà â ñóáñòðàòû òîãî æå ñîñòàâà, ÷òî ãîâîðèò î ðàçëè÷èè
õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ èçîìåðà óðàíà ïðè èñïîëüçîâàíèè ýòèõ ìåòîäèê. Âèäèìî ïðè ïðè-
ãîòîâëåíèè îáðàçöîâ 235mU äëÿ äîñòèæåíèÿ òðåáóåìîãî õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ, âîîáùå
ãîâîðÿ, íåëüçÿ ïîëíîñòüþ ïîëàãàòüñÿ íà èçîòîïíûé îáìåí ìåæäó åñòåñòâåííûì óðàíîì
îáðàçöà è èçîìåðîì 235mU.

Âàæíûå ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû äå Ìåâåðíüå â ðàáîòå [79], ãäå áûëî îáíàðóæåíî,
÷òî ïðè ñáîðå àòîìîâ îòäà÷è 235mU â ãàçå è ïîñëåäóþùåì èçìåðåíèè êðèâîé ðàñïàäà â
âàêóóìå, íàðóøàåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíîñòü êðèâîé ðàñïàäà � ê íîðìàëüíîé êðèâîé ñ ïåðè-
îäîì ïîëóðàñïàäà îêîëî 26ìèí ïîäìåøèâàåòñÿ áûñòðàÿ êîìïîíåíòà. Ïðåäïîëîæåíî, ÷òî
íàëè÷èå áûñòðîé êîìïîíåíòû ñâÿçàíî ñ äåñîðáöèåé ÷àñòè àòîìîâ 235mU â âàêóóì. Óäà-
ëîñü (äîâîëüíî ãðóáî) èçìåðèòü èíòåãðàëüíûé êîíâåðñèîííûé ýëåêòðîííûé ñïåêòð äëÿ
òîé ÷àñòè àòîìîâ 235mU, êîòîðàÿ ïîäâåðæåíà äåñîðáöèè, è áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ýòîò ñïåêòð
èìååò ãîðàçäî ìåíåå èíòåíñèâíûé íóëåâîé ïèê, ÷åì îáû÷íûå êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçî-
ìåðà 235mU, ÷òî è ñëåäîâàëî îæèäàòü äëÿ àòîìîâ, ðàñïîëàãàþùèõñÿ áëèçêî ê ïîâåðõíîñòè.
Óñðåäíåííûé ïî íåñêîëüêèì òèïàì ïîäëîæåê ïåðèîä ïîëóðàñïàäà, îòâå÷àþùèé áûñòðîé
(äåñîðáöèîííîé) êîìïîíåíòå, ñîñòàâëÿåò 10.7±3.2ìèí (îøèáêà çäåñü îçíà÷àåò ñòàíäàðò-
íîå îòêëîíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé îò ñðåäíåãî). Äëÿ èçîìåðà íà ïîäëîæêå èç
Pt áûë îöåíåí òàêæå ïåðèîä ïîëóðàñïàäà, õàðàêòåðèçóþùèé ñðåäíåå âðåìÿ óäåðæàíèÿ
íà ïîâåðõíîñòè àòîìîâ èçîìåðà, ïîäâåðæåííûõ äåñîðáöèè: 12.8±1.7ìèí. Òàê êàê íà÷àëü-
íàÿ èíòåíñèâíîñòü áûñòðîé êîìïîíåíòû ðàñïàäíîé êðèâîé ñîñòàâëÿåò îáû÷íî ∼30% îò
èíòåíñèâíîñòè íîðìàëüíîé êîìïîíåíòû (â âûñîêîýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè êîíâåðñèîííîãî
ñïåêòðà), òî ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî äëÿ êîððåêòíîãî èçìåðåíèÿ ïåðèîäà ïîëóðàñïàäà
àòîìîâ èçîìåðà, íàõîäÿùèõñÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè îáðàçöîâ ïðè èçìåðåíèÿõ â âàêóóìå,
íåîáõîäèìî ïåðåä íà÷àëîì èçìåðåíèé âûäåðæàòü îáðàçåö â âàêóóìå â òå÷åíèå 15�20ìèí.

Èçó÷åíèå èçìåíåíèé ïåðèîäà ïîëóðàñïàäà èçîìåðà 235mU îáóñëîâëåííîãî ðàçëè÷íûì
õèìè÷åñêèì îêðóæåíèåì, áûëî ïðîäîëæåíî â ðàáîòàõ [81, 19]. Â ðàáîòå [81] áûëè èç-
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ìåðåíû ïåðèîäû ïîëóðàñïàäà 235mU ïðè ñáîðå íà ïîâåðõíîñòü Au, UO2 è UF4 â He è
â âàêóóìå è ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ T1/2(Au) = 25.0 ± 0.5ìèí, T1/2(UO2) = 26.8 ± 0.7ìèí,
T1/2(UF4) = 26.5 ± 0.7ìèí. Â ðàáîòå [19] èçó÷àëñÿ ðàñïàä èçîìåðà ïðè âàêóóìíîé èì-
ïëàíòàöèè èçîìåðà 235mU â ñóáñòðàòû UO2, U3O8 è UO3, ïðè ýòîì öåëüþ ðàáîòû áûëà
ïðîâåðêà ïðåäïîëîæåíèÿ � èìååò ëè ïåðèîä ïîëóðàñïàäà 235mU â ñîñòàâå U3O8 òàêîå
çíà÷åíèå, êàêîå îí èìåë áû, åñëè áû U3O8 ïðåäñòàâëÿë ñîáîé ìåõàíè÷åñêóþ ñìåñü UO2

è UO3 â ñîîòíîøåíèè 1 : 2. Ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé ïîäòâåðäèëè ýòî ïðåäïîëîæåíèå; ïðè
ýòîì áûëè ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå ïåðèîäû ïîëóðàñïàäà: T1/2(UO2) = 25.90 ± 0.16ìèí;
T1/2(UO3) = 26.22±0.09ìèí (ïåðèîä ïîëóðàñïàäà T1/2(U3O8) ÿâíî íå îïðåäåëÿëñÿ). Âàæ-
íûì âûâîäîì èç ðàáîòû [19] âìåñòå ñ [80] (ñì. òàáë. 1.5) ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî â îêñèäàõ, òî÷íî
òàê æå êàê è â îêðóæåíèè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ [77, 78], ïîñòîÿííàÿ ðàñïàäà èçîìåðà óðà-
íà ïîêàçûâàåò çàêîíîìåðíóþ çàâèñèìîñòü îò õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ óðàíà.

Ïîñêîëüêó óäîáíî èìåòü íåêîòîðóþ èòîãîâóþ îöåíêó èçìåí÷èâîñòè ïîñòîÿííîé ðàñ-
ïàäà 235mU, òî ìîæíî âû÷èñëèòü ñðåäíåå ïî âñåì çíà÷åíèÿì ïåðèîäà ïîëóðàñïàäà, èçìå-
ðåííûì â ðàáîòàõ [76�78, 80, 81, 19], âåëè÷èíà êîòîðîãî ñîñòàâèëà 〈T gen

1/2 〉 = 26.47ìèí è
ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå σT gen

1/2 = 0.73ìèí. Îòñþäà ìîæíî ïîëó÷èòü îöåíêó îòíîñèòåëü-
íîé ñðåäíåé èçìåí÷èâîñòè ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU:

〈(∆λ/λ)gen〉 = 0.028 (= 2.8%). (1.3)

Â ýòó âåëè÷èíó ìîãóò âíîñèòü âêëàä è ñèñòåìàòè÷åñêèå îøèáêè. Äëÿ òîãî, ÷òîáû äàòü
îöåíêó èçìåí÷èâîñòè, ñâîáîäíóþ îò ýòîãî ôàêòîðà, àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ìîæíî îá-
ðàáîòàòü äàííûå òîëüêî ðàáîòû [78] (18 ðàçíûõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ). Â ýòîì ñëó÷àå
〈Tmet

1/2 〉 = 26.56ìèí, σTmet
1/2 = 0.37ìèí,

〈(∆λ/λ)met〉 = 0.014 (= 1.4%). (1.4)

Ìèíèìàëüíîå èçìåðåííîå çíà÷åíèå ïåðèîäà ïîëóðàñïàäà 235mU ñîñòàâëÿåò Tmin
1/2 = 24.68±

0.26ìèí (õèìè÷åñêè ïðèãîòîâëåííûé 235mUO2 [80]), ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå Tmax
1/2 = 29.0±

0.4ìèí (âûñîêîýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà ïðè ñáîðå èçîìåðà íà Pt
â âàêóóìå [76]). Òàêèì îáðàçîì, ìàêñèìàëüíîå îáíàðóæåííîå îòêëîíåíèå îò ñðåäíåãî
çíà÷åíèÿ 〈T gen

1/2 〉 ñîñòàâëÿåò 9.5% è

(λmax − λmin)/〈λgen〉 = 0.16 (= 16%). (1.5)

27



1.4 Êîíâåðñèÿ ïåðåõîäà èçîìåðà 235mU â èçîëèðîâàí-
íîì àòîìå è ñ ó÷åòîì îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ
îðáèòàëåé (òåîðèÿ).

1.4.1 Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà 235mU.

Ïåðâûå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè 235mU íà âíåøíèõ ýëåêòðîíàõ
èçîëèðîâàííîãî àòîìà óðàíà áûëè ïðèâåäåíû â ðàáîòå äå Ìåâåðíüå [71] ñî ññûëêîé íà
íåîïóáëèêîâàííûé îò÷åò Î. Äðàãîóíà è äð. [82]. Ìîäåëü, èñïîëüçîâàííàÿ â ðàñ÷åòå, îïè-
ñàíà â ðàáîòå [83]. Â ðàñ÷åòå [82] ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî ýíåðãèÿ êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà
235mU ñîñòàâëÿåò 10 êýÂ. Â ýòîì ðàñ÷åòå áûëî ïîëó÷åíî ñëåäóþùåå îòíîøåíèå îäíîýëåê-
òðîííûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè:

w(6s) : w(6p1/2) : w(6p3/2) : w(6d) : w(5f) : w(7s) =

0.02 : 1.00 : 0.52 : 0.05 : 0.001 : 0.002
(1.6)

Èç äàííûõ [71] ñëåäóåò, ÷òî â êîíâåðñèè 235mU äîìèíèðóþò 6p1/2- è 6p3/2-ýëåêòðîíû óðàíà
(ïðèìåðíî 98% îò ïîëíîé âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè).

Îñíîâîé èíòåðïðåòàöèè äàííûõ êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè èçîìåðà 235mU ÿâëÿþò-
ñÿ ðåçóëüòàòû ñèñòåìàòè÷åñêîãî òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ êîíâåðñèè èçîìåðà óðàíà,
ïðîâåäåííîãî Ä. Ï. Ãðå÷óõèíûì è À. À. Ñîëäàòîâûì â ñåðèè ðàáîò [62, 84�86]. Îäíî-
ýëåêòðîííûå ôàêòîðû êîíâåðñèè âû÷èñëÿëèñü ñ ðåëÿòèâèñòñêèìè âîëíîâûìè ôóíêöè-
ÿìè Õàðòðè-Ôîêà-Ñëýòåðà, à â ðàáîòå [62] òàêæå ñ ôóíêöèÿìè â ïîòåíöèàëå Òîìàñà-
Ôåðìè-Äèðàêà äëÿ êîíòðîëÿ ìîäåëüíîé çàâèñèìîñòè ðåçóëüòàòà. Â òàáë. 1.6 ïðèâåäåíû
ðàññ÷èòàííûå îäíîýëåêòðîííûå ôàêòîðû êîíâåðñèè äëÿ îñíîâíîé âàëåíòíîé ýëåêòðîííîé
êîíôèãóðàöèè àòîìà óðàíà (5f5/2)

3, (6d3/2)
1, (7s1/2)

2 [62] (äëÿ ýíåðãèè ïåðåõîäà ïðèíÿòî
~ω = 81.6 ýÂ). Ñðàâíåíèå ôàêòîðîâ êîíâåðñèè â ïîòåíöèàëàõ ÒÔÄ è ÕÔÑ ïîêàçûâàåò,
÷òî õîòÿ àáñîëþòíûå âåëè÷èíû ôàêòîðîâ êîíâåðñèè çàìåòíî ìåíÿþòñÿ â çàâèñèìîñòè
îò ñïîñîáà âû÷èñëåíèÿ àòîìíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé, íî îòíîøåíèÿ ôàêòîðîâ óñòîé÷èâû,
îñîáåííî äëÿ àòîìíûõ îáîëî÷åê, äàþùèõ îñíîâíîé âêëàä â êîíâåðñèþ (6p è 6d). Ñîãëàñíî
äàííûì òàáë. 1.6 ñ âåðîÿòíîñòüþ 97.5% êîíâåðñèÿ èäåò íà U6p1/2 è U6p3/2-ýëåêòðîíàõ,
ïî÷òè âñå îñòàâøèåñÿ 2.5% äàþò 6d-ýëåêòðîíû, ïðè÷åì âêëàä 6d-ýëåêòðîíîâ ìîæåò èìåòü
çíà÷åíèå òîëüêî â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû (ýíåðãèè ñâÿçè â äèàïàçîíå 0�10 ýÂ).

Â ðàáîòàõ [62, 84, 86] áûëà îöåíåíà ëîêàëüíîñòü ïðîöåññà êîíâåðñèè 235mU. Ñîãëàñ-
íî ðåçóëüòàòàì [86] äëÿ ñåðèè îðáèò np1/2, np3/2, nd3/2, nd5/2 (n = 6�9 � ãëàâíîå êâàíòî-
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Òàáëèöà 1.6: Ôàêòîðû êîíâåðñèè we è ñîáñòâåííûå ýíåðãèè ε èçîëèðîâàííîãî àòîìà 235mU,
íàéäåííûå â ïðèáëèæåíèè ÒÔÄ è ÕÔÑ [62].

ÒÔÄ ÕÔÑ we(ÒÔÄ)

we(ÕÔÑ)nlj
ε, ýÂ we ε, ýÂ we

6s1/2 45.85 8.49 · 102 52.02 6.50 · 102 1.30
6p1/2 36.01 5.29 · 105 33.89 4.32 · 105 1.22
6p3/2 25.43 2.33 · 105 24.37 1.99 · 105 1.17
6d3/2 4.35 4.76 · 104 4.63 4.05 · 104 1.16
6d5/2 3.67 5.23 · 104 4.01 4.50 · 104 1.15
7s1/2 5.41 8.34 · 101 5.74 7.09 · 101 1.16
5f5/2 12.13 8.99 · 102 8.53 6.30 · 102 1.41
5f7/2 10.86 4.16 · 102 7.44 3.07 · 102 1.35

âîå ÷èñëî) íàáëþäàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè åäèíàÿ êàðòèíà íàêîïëåíèÿ ôàêòîðà êîíâåðñèè â
çàâèñèìîñòè îò ðàäèóñà ñôåðû, âíóòðè êîòîðîé âû÷èñëÿåòñÿ ìàòðè÷íûé ýëåìåíò êîí-
âåðñèîííîãî ïåðåõîäà: òî÷íîñòü 1% äîñòèãàåòñÿ âíóòðè ñôåðû ðàäèóñà rýô = 0.1a0, à
òî÷íîñòü 0.1% � âíóòðè ñôåðû rýô = 0.13a0. Òàêèì îáðàçîì, êîíâåðñèîííûé ïåðåõîä
235mU ëîêàëèçîâàí â áëèæàéøåé îêðåñòíîñòè ÿäðà.

Â ðàáîòå [62] áûëî èçó÷åíî, íàñêîëüêî ñèëüíî âëèÿþò íà âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè èçî-
ìåðà 235mU êðàåâûå ýôôåêòû. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ýëåêòðîííûå ôàêòîðû êîíâåðñèè we

ñëàáî çàâèñÿò îò ýíåðãèè ïåðåõîäà ~ω óæå ÷óòü âûøå ïîðîãà êîíâåðñèè. Îáëàñòü ðåçêî-
ãî íàðàñòàíèÿ ôàêòîðà êîíâåðñèè ïðèõîäèòñÿ íà äèàïàçîí 0�15 ýÂ âûøå ïîðîãà, à ïðè
ýíåðãèÿõ áîëåå 40 ýÂ âûøå ïîðîãà âåëè÷èíû ôàêòîðîâ êîíâåðñèè âûõîäÿò íà óñòîé÷è-
âîå ïëàòî, ãäå îòíîñèòåëüíûå èçìåíåíèÿ we(6p1/2) è we(6p3/2) íå ïðåâûøàþò 0.2% (äî
ýíåðãèé ïî êðàéíåé ìåðå 160 ýÂ). Òàê êàê ýíåðãèÿ ñâÿçè 6p1/2-ýëåêòðîíîâ â ñîåäèíåíèÿõ
óðàíà ñîñòàâëÿåò îáû÷íî îêîëî 30 ýÂ, à 6p3/2-ýëåêòðîíîâ îêîëî 20 ýÂ [87, 88], òî êèíåòè-
÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ îêàçûâàåòñÿ áîëüøå 45 ýÂ è
ïîïàäàåò â îáëàñòü óñòîé÷èâîãî ïëàòî. Ñëàáîñòüþ ïîðîãîâûõ ýôôåêòîâ è óñòîé÷èâîñòüþ
ôàêòîðîâ êîíâåðñèè â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè îáúÿñíÿåòñÿ êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ðåçóëü-
òàòîâ ðàáîò [71, 82] (ôîðìóëà (1.6)) è [62] (òàáë. 1.6). Èç ñëàáîñòè ïîðîãîâûõ ýôôåêòîâ
ñëåäóåò, ÷òî âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè íå çàâèñÿò ÿâíî îò ýíåðãèè ñâÿçè ýëåêòðîíîâ â àòî-
ìå óðàíà. Íàïðèìåð, õèìè÷åñêèé ñäâèã ýíåðãèé ñâÿçè 6p-ýëåêòðîíîâ íå ìîæåò ÿâèòüñÿ
ïðÿìîé ïðè÷èíîé èçìåíåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè.
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1.4.2 Ïðîïîðöèîíàëüíîñòü âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè è ýëåêòðîííîé
ïëîòíîñòè íà ÿäðå è êîíâåðñèÿ íà ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè.

Îäèí èç âàæíûõ âîïðîñîâ, èññëåäîâàííûõ â ðàáîòàõ [84, 86], ñîñòîèò â òîì, ïðîïîðöè-
îíàëüíû ëè ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè èçîìåðà óðàíà ñîîòâåòñòâóþùèì ïàðöè-
àëüíûì ýëåêòðîííûì ïëîòíîñòÿì íà ÿäðå (êàê ýòî ïðåäïîëàãàëîñü â ðàáîòàõ [44, 45], ñì.
ðàçäåë 1.1), è, ñëåäîâàòåëüíî, êàêîâ õàðàêòåð òîé èíôîðìàöèè îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòó-
ðå ñîåäèíåíèé, êîòîðóþ ìîæíî èçâëå÷ü èç ñîîòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ
ëèíèé 235mU. Ýòîò âîïðîñ ðàñïàäàåòñÿ íà äâà: a) êàêîé ñìûñë ìîæíî ïðèäàòü àìïëèòóäå
âîëíîâîé ôóíêöèè àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ âáëèçè ÿäðà; b) ïðîïîðöèîíàëüíà ëè âåðîÿòíîñòü
êîíâåðñèè êâàäðàòó àìïëèòóäû âîëíîâîé ôóíêöèè â íóëå. Ðàññìîòðèì ýòè âîïðîñû ñî-
ãëàñíî ðàáîòàì [84, 86].

Ñòðîãî ãîâîðÿ, âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè îïðåäåëÿåòñÿ íå àìïëèòóäîé âîëíîâîé ôóíê-
öèè â íóëå, à âñåì åå ïîâåäåíèåì â îáëàñòè êîíâåðñèè r < rýô. Îäíàêî íà ðàññòîÿíèè
r < rýô = 0.1a0 ñðåäíåå ïîëå àòîìà â îñíîâíîì ôîðìèðóåòñÿ êóëîíîâñêèì ïîëåì ÿäðà è
ýëåêòðîíàìè, íàõîäÿùèìèñÿ íà ãëóáîêèõ îðáèòàõ, êîòîðûå ñëàáî ìåíÿþòñÿ ïðè îáðàçîâà-
íèè õèìè÷åñêîé ñâÿçè. Ïîýòîìó â îêðåñòíîñòè ÿäðà r < rýô äëÿ ðàäèàëüíûõ êîìïîíåíò
âîëíîâûõ ôóíêöèé ñîñòîÿíèé ñ ôèêñèðîâàííûìè ÷èñëàìè (l, j) ñëåäóåò îæèäàòü ñòàí-
äàðòíóþ ôóíêöèîíàëüíóþ çàâèñèìîñòü îò ðàäèóñà, âåñüìà óñòîé÷èâóþ ê èçìåíåíèÿì
õèìè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ àòîìà, òî åñòü âîçìîæíî ñîîòíîøåíèå âèäà

Rεlj(r)
r<rýô

= A(εlj)Flj(r), (1.7)

ãäå Flj(r) � ïðàêòè÷åñêè óíèâåðñàëüíàÿ ôóíêöèÿ äëÿ çàäàííûõ (l, j), ε � ñîáñòâåí-
íàÿ ýíåðãèÿ îðáèòû. Ñîîòíîøåíèå (1.7) ïðîâåðÿëîñü ïóòåì ñðàâíåíèÿ ÷èñëåííûõ ÕÔÑ-
ôóíêöèé Rnlj(r) äëÿ ñåðèè ñîñòîÿíèé àòîìà óðàíà np1/2, np3/2, nd3/2, nd5/2, ãäå n = 6�9,
è ïîêàçàíî, ÷òî âîëíîâûå ôóíêöèè â êàæäîé ñåðèè ñîñòîÿíèé äåéñòâèòåëüíî ïðîïîðöè-
îíàëüíû äðóã äðóãó ñ òî÷íîñòüþ ∼1% â îáëàñòè r < rýô = 0.1a0. Êîëü ñêîðî âûáðàí
ñòàíäàðòíûé íàáîð ôóíêöèé Flj(r), òî ïîä êâàäðàòîì âîëíîâîé ôóíêöèè â íóëå, èëè ïîä
ñîîòâåòñòâóþùåé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ, ìîæíî ïîíèìàòü âåëè÷èíû, ïðîïîðöèîíàëü-
íûå |A(εlj)|2.

Äëÿ ïðîâåðêè ïðîïîðöèîíàëüíîñòè âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè ýëåêòðîííûì ïëîòíîñòÿì
íà ÿäðå äëÿ òîé æå ñåðèè ñîñòîÿíèé, äëÿ êîòîðîé ïîâåðÿëîñü ñîîòíîøåíèå (1.7), âû÷èñ-
ëÿëèñü âåëè÷èíû

Qnlj =
we(nlj)

|A(nlj)|2 . (1.8)
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Òàáëèöà 1.7: Ïðîïîðöèîíàëüíîñòü ôàêòîðîâ êîíâåðñèè è ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé [84].
εnlj � Ñîáñòâåííûå ýíåðãèè àòîìíûõ îðáèòàëåé, we � ýëåêòðîííûå ôàêòîðû êîíâåðñèè,
|Anlj|2 � êâàäðàòû àìïëèòóä âîëíîâûõ ôóíêöèé âáëèçè ÿäðà (óðàâíåíèå (1.7)), Qnlj �
êîýôôèöèåíò ïðîïîðöèîíàëüíîñòè ýëåêòðîííîãî ôàêòîðà êîíâåðñèè è ñîîòâåòñòâóþùåãî
êâàäðàòà àìïëèòóäû âîëíîâîé ôóíêöèè (óðàâíåíèå (1.8))

Îðáèòà (nlj) εnlj, ýÂ (ÕÔÑ) we |Anlj|2 Qnlj

6p1/2 33.9 4.27 · 105 1.00 4.27 · 105

7p1/2 3.12 2.31 · 104 5.36 · 10−2 4.31 · 105

8p1/2 1.39 5.90 · 103 1.37 · 10−2 4.32 · 105

9p1/2 0.793 2.45 · 103 5.67 · 10−3 4.32 · 105

Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî îòíîøåíèÿ Qnlj ïðè èçìåíåíèè n îò 6 äî 9 â ñëó÷àå êîíâåðñèè 235mU
ìåíÿþòñÿ íà 1�2%, ÷òî õàðàêòåðèçóåò òî÷íîñòü ñîáëþäåíèÿ ïðîïîðöèîíàëüíîñòè ïàðöè-
àëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè è ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé íà ÿäðå. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ
äëÿ ñåðèè n6p1/2-ñîñòîÿíèé ïðèâåäåíû â òàáë. 1.7 (èçìåíåíà íîðìèðîâêà âåëè÷èí |Anlj|2

è Qnlj ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàáîòîé [84]).
Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëèëè â ðàáîòàõ [84, 86] ïîëó÷èòü âûðàæåíèÿ äëÿ âå-

ðîÿòíîñòè êîíâåðñèè ýëåêòðîíîâ ñ ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè. Ïîñòîÿíñòâî Qnlj ïîçâîëÿåò
äëÿ E3-ïåðåõîäà óðàíà-235 â îáëàñòè êîíâåðñèè ââåñòè ñòàíäàðòíûå âîëíîâûå ôóíêöèè
Ψ̃ljµ(r) (ljµ)-ñîñòîÿíèé (µ � ìàãíèòíîå êâàíòîâîå ÷èñëî), íå çàâèñÿùèå îò ýíåðãèè ïå-
ðåõîäà. Íàïðèìåð, äëÿ p- è d-îðáèò óäîáíî ââåñòè â êà÷åñòâå ñòàíäàðòíûõ àòîìíûå 6p-
è 6d-ôóíêöèè. Äëÿ òàêèõ ôóíêöèé ìîæíî ïîñòðîèòü ñèñòåìó ñòàíäàðòíûõ ôàêòîðîâ
êîíâåðñèè w̃e(lj), íå çàâèñÿùèõ îò ýíåðãèè. Ïóñòü â ìîëåêóëå, çàôèêñèðîâàííîé îòíîñè-
òåëüíî ëàáîðàòîðíîé ñèñòåìû êîîðäèíàò òðîéêîé âåêòîðîâ e1, e2, e3, æåñòêî ñâÿçàííîé
ñ ìîëåêóëîé, èìååòñÿ îïðåäåëåííàÿ êîíôèãóðàöèÿ àòîìîâ îêîëî ÿäðà-èçîìåðà. Ñîñòîÿ-
íèå ýëåêòðîíîâ â òàêîé ñèñòåìå îïèñûâàåòñÿ ìîëåêóëÿðíûìè îðáèòàëÿìè φν , êîòîðûå â
îáëàñòè êîíâåðñèè ìîãóò áûòü (ïðèáëèæåííî) ïðåäñòàâëåíû ñóïåðïîçèöèÿìè ïî ñòàí-
äàðòíûì ôóíêöèÿì Ψ̃ljµ(r):

φν(r|ei) =
∑

ljµ

aν
ljµ(ei)Ψ̃ljµ(r). (1.9)

Âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè ýëåêòðîíîâ ñ ÌÎ âèäà (1.9) îáëàäàåò àíèçîòðîïèåé â ïðîñòðàí-
ñòâå. Ïàðöèàëüíàÿ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè â ðàñ÷åòå íà 1 ýëåêòðîí ñ îðáèòàëè φν ïîëó÷à-
åòñÿ èíòåãðèðîâàíèåì ïî âñåì âîçìîæíûì íàïðàâëåíèÿì èìïóëüñà óëåòàþùåãî êîíâåð-
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ñèîííîãî ýëåêòðîíà è äàåòñÿ âûðàæåíèåì

P 1
φν

=
2I2 + 1

2I1 + 1

e4m

~3

(
R0

a0

)2L

|〈I2||ΛL||I1〉|2
∑

ljµ

∣∣aν
ljµ

∣∣2 w̃e(lj)

=
∑

ljµ

∣∣aν
ljµ

∣∣2 Plj, (1.10)

ãäå Plj îáîçíà÷àåò îäíîýëåêòðîííóþ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè äëÿ ñòàíäàðòíîé îðáèòàëè
Ψ̃ljµ (íå çàâèñèò îò µ).

Ââîäÿòñÿ �ìåðû íàïîëíåíèÿ� ñîñòîÿíèé (lj) äëÿ äàííîé ÌÎ â îáëàñòè êîíâåðñèè ñî-
ãëàñíî îïðåäåëåíèþ

Bν
lj =

∑
µ

∣∣aν
ljµ(ei)

∣∣2 , (1.11)

ïðè ýòîì Bν
lj óæå íå çàâèñÿò îò îðèåíòàöèè ìîëåêóëû. Ñ èñïîëüçîâàíèåì âåëè÷èí Bν

lj

ôîðìóëà (1.10) ïåðåïèñûâàåòñÿ â òåðìèíàõ íàïîëíåíèÿ ñòàíäàðòíûõ öåíòðàëüíûõ ñî-
ñòîÿíèé

P 1
φν

=
∑

lj

Bν
ljPlj. (1.12)

Íàäî èìåòü â âèäó, ÷òî ôîðìóëû (1.10) è (1.12) ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ èíòåðïðå-
òàöèè äàííûõ òàêîãî ýêñïåðèìåíòà, â êîòîðîì èìååò ìåñòî èíòåãðèðîâàíèå ïî âñåì âîç-
ìîæíûì íàïðàâëåíèÿì âûëåòà êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîíà. Ýòî áóäåò â òîì ñëó÷àå, åñëè
èñòî÷íèê ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîíãëîìåðàò õàîòè÷åñêè îðèåíòèðîâàííûõ ìîëåêóë, èëè
èíôîðìàöèÿ î ïåðâîíà÷àëüíîì íàïðàâëåíèè âûëåòà ýëåêòðîíà òåðÿåòñÿ èç-çà ïåðåðàññå-
ÿíèé, èëè èçìåðåíèÿ âåäóòñÿ â î÷åíü øèðîêîì òåëåñíîì óãëå (èëè èìååò ìåñòî ñî÷åòàíèå
ýòèõ ôàêòîðîâ). Âñå ðåàëüíûå ýêñïåðèìåíòû äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè õîðîøî óäîâëåòâî-
ðÿëè ýòèì òðåáîâàíèÿì.

Âûðàæåíèÿ (1.10) è (1.12) ïîçâîëÿþò ïðîâåñòè èíòåðïðåòàöèþ êîíâåðñèîííîãî ñïåê-
òðà, íî íå ñîâñåì óäîáíû äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ èìåþùèìèñÿ ðàñ÷åòàìè ýëåêòðîííîé ñòðóêòó-
ðû ìîëåêóë è êëàñòåðîâ. ×àñòî ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ìîëåêóë ïðîâîäÿòñÿ ñ
èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé â ïðèáëèæåíèè ëèíåéíîé êîìáèíàöèè
àòîìíûõ îðáèòàëåé (ÌÎ ËÊÀÎ) [89], è ñ èñïîëüçîâàíèåì ñïåöèôè÷åñêîé òåðìèíîëîãèè
ìåòîäà ÌÎ ËÊÀÎ ïðåäñòàâëÿþòñÿ ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû. Äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè ïîòðåáóåòñÿ ñâÿçü ìåæäó ôîðìàëèçìîì
�íàïîëíåíèÿ ñòàíäàðòíûõ öåíòðàëüíûõ ñîñòîÿíèé� (ôîðìóëû (1.9)�(1.12)) è òåðìèíîëî-
ãèåé ÌÎ ËÊÀÎ.

Áóäåì äëÿ îïðåäåëåííîñòè èìåòü â âèäó êàêîé-íèáóäü îêñèä óðàíà. Ïóñòü íåêîòîðàÿ
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ÌÎ φν â ïðåäñòàâëåíèè ìåòîäà ÌÎ ËÊÀÎ èìååò âèä

φν =
∑

l

cU
l χU

l +
∑
m

cO
mχO

m, (1.13)

ãäå χU
l � àòîìíûå âîëíîâûå ôóíêöèè óðàíà, χO

m � àòîìíûå âîëíîâûå ôóíêöèè êèñëîðîäà,
cU
l è cO

m � êîýôôèöèåíòû â ëèíåéíîé êîìáèíàöèè. Òàê êàê âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè íà
àòîìå-ñîñåäå ïðåíåáðåæèìî ìàëà [84, 86], òî äëÿ îïèñàíèÿ êîíâåðñèè â âûðàæåíèè (1.13)
äîñòàòî÷íî ñîõðàíèòü ÷ëåíû, îòíîñÿùèåñÿ ê ÀÎ óðàíà. Òîãäà ìû ïîëó÷èì ðàçëîæåíèå
òîãî æå âèäà, ÷òî è (1.9). Ñ ïîìîùüþ ôîðìóëû (1.10) òîãäà ïîëó÷èì

P 1
φν

=
∑

l

∣∣cU
l

∣∣2 PU
l , (1.14)

ãäå PU
l � îäíîýëåêòðîííûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè äëÿ ÀÎ óðàíà. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,

åñëè N � ïîëíàÿ çàñåëåííîñòü äàííîé ÌÎ (äëÿ âñåõ ÂÂÌÎ N = 2), òî âåëè÷èíà

Nl =
∣∣cU

l

∣∣2 N (1.15)

åñòü òàê íàçûâàåìàÿ ÷èñòàÿ çàñåëåííîñòü ÌÎ φν ýëåêòðîíàìè χU
l â êëàññèôèêàöèè çàñå-

ëåííîñòåé ïî Ìàëëèêåíó [90]. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìóë (1.15) è (1.14) ïîëíóþ âåðîÿò-
íîñòü êîíâåðñèè ñ ÌÎ φν ìîæíî çàïèñàòü êàê

Pφν =
∑

l

NlP
U
l . (1.16)

Íåäîñòàòêîì îïèñàíèÿ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè â òåðìèíàõ ÌÎ ËÊÀÎ ÿâëÿåòñÿ òî,
÷òî èçìåíåíèÿ ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè, ñâÿçàííûå ñ äåôîðìàöèåé (ðàñòÿ-
æåíèåì èëè ñæàòèåì) àòîìíûõ îðáèòàëåé, áóäóò îøèáî÷íî èíòåðïðåòèðîâàíû êàê èçìå-
íåíèÿ çàñåëåííîñòåé ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé. Â ñâÿçè ñ ýòèì âñòàåò âîïðîñ î ãðàíèöàõ
ïðèìåíèìîñòè âûðàæåíèÿ (1.16). Â ðàáîòå [85] ìåòîäîì ÕÔÑ áûëè âû÷èñëåíû ñàìîñî-
ãëàñîâàííûå âîëíîâûå ôóíêöèè àòîìà óðàíà ðÿäà ðàçëè÷íûõ âàëåíòíûõ êîíôèãóðàöèé
àòîìà è îòâå÷àþùèå ýòèì ôóíêöèÿì ýëåêòðîííûå ôàêòîðû êîíâåðñèè. Îêàçàëîñü, ÷òî
ôàêòîðû êîíâåðñèè, ýíåðãèè ñâÿçè àòîìíûõ îðáèò è ñðåäíèå êâàäðàòû ðàäèóñîâ îðáèò
ìîãóò èçìåíÿòüñÿ â øèðîêèõ ïðåäåëàõ â çàâèñèìîñòè îò âàëåíòíîé ýëåêòðîííîé êîíôèãó-
ðàöèè (ãëàâíûì îáðàçîì èç-çà ýôôåêòà ýêðàíèðîâêè U6p-ýëåêòðîíîâ U5f -ýëåêòðîíàìè).
Ïðè ýòîì áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èìååòñÿ æåñòêàÿ êîððåëÿöèÿ ìåæäó ôàêòîðàìè êîíâåðñèè
è ñðåäíèìè êâàäðàòàìè ðàäèóñîâ îðáèò 6p1/2- è 6p3/2-îáîëî÷åê óðàíà. Ïîìèìî ýòîãî, èç
ðàñ÷åòîâ [85] ñëåäóåò, ÷òî èìååòñÿ êîððåëÿöèÿ ìåæäó ñðåäíèì êâàäðàòîì ðàäèóñà îðáèòû
è ýíåðãèåé îðáèòû (ðèñ. 1.4). Íà îñíîâàíèè ýòîãî ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî åñëè ñðàâ-
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Ðèñ. 1.4: Çàâèñèìîñòü ñðåäíèõ êâàäðàòîâ ðàäèóñîâ x2 àòîìíûõ îðáèò óðàíà îò ýíåðãèè
ñâÿçè (x = r/a0).

íèâàòü èíòåíñèâíîñòè êîíâåðñèîííûõ ëèíèé ïðè áëèçêèõ ýíåðãèÿõ ñâÿçè, òî èì áóäóò
ñîîòâåòñòâîâàòü àòîìíûå êîìïîíåíòû ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé ñ áëèçêèìè ðàäèóñàìè,
è ðàçíèöà â èíòåíñèâíîñòÿõ òàêèõ ëèíèé äåéñòâèòåëüíî áóäåò ñâÿçàíà ñ îòëè÷èåì â ïàð-
öèàëüíûõ çàñåëåííîñòÿõ. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ïðèáëèæåíèå ÌÎ ËÊÀÎ
áóäåò äîñòàòî÷íî ðàçóìíûì ïðè ñðàâíåíèè áëèçêèõ (∆ε ∼5 ýÂ) êîíâåðñèîííûõ ëèíèé,
íî ñðàâíåíèå ëèíèé èç áîëåå óäàëåííûõ ó÷àñòêîâ ñïåêòðà îáîñíîâàíî ñëàáåå.

1.4.3 Ïàðàçèòíûå ýôôåêòû.

Â êîíâåðñèîííîì ñïåêòðå èçîìåðà 235mU ïîÿâëÿþòñÿ ëèíèè, ïðèáëèçèòåëüíî ñîîòâåò-
ñòâóþùèå ýíåðãèÿì ñâÿçè íåêîòîðûõ àòîìíûõ îðáèò ñîñåäíèõ àòîìîâ, íàïðèìåð ýíåðãèè
ñâÿçè O2s-ýëåêòðîíîâ â îêñèäàõ óðàíà. Ýòîò ýôôåêò îáúÿñíÿåòñÿ îáðàçîâàíèåì ÌÎ ñ
ó÷àñòèåì 6p-ýëåêòðîíîâ óðàíà è ÀÎ ñîñåäíèõ àòîìîâ [91]. Îäíàêî íàðÿäó ñ ýòèì ÿâëå-
íèåì èìåþòñÿ ïðîöåññû, òàêæå âåäóùèå ê ïîÿâëåíèþ â êîíâåðñèîííîì ñïåêòðå ëèíèé,
ñîîòâåòñòâóþùèõ óðîâíÿì îðáèò â îáîëî÷êå àòîìîâ-ñîñåäåé [84, 86]: 1) êîíâåðñèÿ ìÿãêîãî
ÿäåðíîãî ìóëüòèïîëÿ íåïîñðåäñòâåííî íà îðáèòå, ëîêàëèçîâàííîé â îáúåìå àòîìà-ñîñåäà
(êîíâåðñèÿ �íà ñîñåäå�); 2) ýôôåêò èîíèçàöèè àòîìà-ñîñåäà ïî êàíàëó ýëåêòðîííîãî ìî-
ñòèêà, êîãäà ýëåêòðîí, âûáðîøåííûé ïîëåì ïåðåõîäà ÿäðà-èçîìåðà èç ñîáñòâåííîé îáî-
ëî÷êè àòîìà, ñàäèòñÿ îáðàòíî â äûðêó, ïåðåäàâàÿ ýíåðãèþ ýëåêòðîíó àòîìà-ñîñåäà (÷åðåç
âèðòóàëüíûé èëè ðåàëüíûé ôîòîí). Â ðàáîòå [84] áûëà äàíà ïðèáëèæåííàÿ îöåíêà ýòèõ
ôàêòîðîâ, è ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ 235mU âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè �íà ñîñåäå� ìåíüøå âåðîÿò-
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íîñòè êîíâåðñèè �íà ñåáå � â 106�1010 ðàç, à êàíàë ýëåêòðîííîãî ìîñòèêà áîëåå ÷åì â 103

ðàç ñëàáåå êîíâåðñèè �íà ñåáå�. Òàêèì îáðàçîì, êîíâåðñèÿ �íà ñîñåäå� âîîáùå íå èãðàåò
ïðàêòè÷åñêè íèêàêîé ðîëè, à êàíàë ýëåêòðîííîãî ìîñòèêà ñëåäóåò ó÷èòûâàòü ëèøü äëÿ
î÷åíü ñëàáûõ ëèíèé.

1.4.4 Èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU (ðàñ÷åòû).

Â ðàáîòàõ [62, 84�86] áûë êà÷åñòâåííî èññëåäîâàí õàðàêòåð âîçìîæíîãî âëèÿíèÿ õè-
ìè÷åñêîé ñâÿçè íà ïîñòîÿííóþ ðàñïàäà èçîìåðà 235mU. Ýòî èññëåäîâàíèå ïðîâîäèëîñü â
ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî êà÷åñòâåííîãî ïîíèìàíèÿ çäåñü ìîæíî äîñòèãíóòü ïóòåì èìèòàöèè
ýôôåêòîâ õèìè÷åñêîé ñâÿçè ñ ïîìîùüþ èçìåíåíèÿ âàëåíòíîé ýëåêòðîííîé êîíôèãóðà-
öèè èçîëèðîâàííîãî àòîìà. Â ðàáîòå [62] òàêîé àíàëèç áûë ïðîâåäåí î÷åíü óïðîùåííî,
ïóòåì íåñàìîñîãëàñîâàííîãî èçìåíåíèÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ýëåêòðîíîâ âàëåíòíîé ýëåê-
òðîííîé êîíôèãóðàöèè. Â ðàáîòàõ [84�86] èçìåíåíèå ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ñîïðîâîæäàëîñü
ïåðåñ÷åòîì ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ àòîìà óðàíà. Ýòî ïîçâîëèëî ó÷åñòü èçìåíåíèå ñðåä-
íèõ ðàäèóñîâ 6p-îðáèò óðàíà çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ýêðàíèðîâêè 6p-ýëåêòðîíîâ âàëåíòíûìè
ýëåêòðîíàìè.

Áûëè ðàññ÷èòàíû èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ∆λ/λ ïî îòíîøåíèþ ê ïîñòîÿííîé
ðàñïàäà λ íîðìàëüíîé âàëåíòíîé ýëåêòðîííîé êîíôèãóðàöèè (7s1/2)

2, (6d3/2)
1, (5f5/2)

3 â
ñëåäóþùåé ñåðèè âàëåíòíûõ êîíôèãóðàöèé àòîìà óðàíà:

(a) {(7s1/2)
n(6d3/2)

3−n(5f5/2)
3}; n = 0, 1, 2

(b) {(7s1/2)
2(6d3/2)

n(5f5/2)
4−n}; n = 0, 1, 2, 3, 4

(c) {(6d3/2)
n(6d5/2)

6−n}; n = 0, 1, 2, 3, 4

(d) {(6dj)
6−n(5f5/2)

n}; j = 3/2, 5/2; n = 0, 2, 3, 4

(1.17)

Ðåçóëüòàòû ãðàôè÷åñêè ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1.5. Âèäíî, ÷òî ïðè èçìåíåíèè çàñåëåííî-
ñòè 6d îáîëî÷åê íà 1 ýëåêòðîí λ èçìåíÿåòñÿ íà õàðàêòåðíóþ âåëè÷èíó ∼0.8%, à ïðè èç-
ìåíåíèè çàñåëåííîñòè 5f -îáîëî÷êè íà 1 ýëåêòðîí λ ìåíÿåòñÿ î÷åíü ñèëüíî: ∼10%. Ñòîëü
áîëüøèå âåëè÷èíû ∆λ/λ ñâÿçàíû ñ òåì, ÷òî 5f -îðáèòàëè âåñüìà êîìïàêòíû (êîìïàêò-
íåå 6p-îðáèò), ïîýòîìó èçìåíåíèå ÷èñëà 5f -ýëåêòðîíîâ ñèëüíî ìåíÿåò ýêðàíèðîâêó 6p-
ýëåêòðîíîâ, ÷òî, â ñâîþ î÷åðåäü, âëå÷åò èçìåíåíèå ñðåäíåãî êâàäðàòà ðàäèóñà 6p-îðáèò,
è, íàêîíåö � èçìåíåíèå "íàïîëíåíèÿ"öåíòðàëüíûõ 6p-àìïëèòóä â îáëàñòè êîíâåðñèè. Îá
ýòîì ãîâîðÿò ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñðåäíèõ êâàäðàòîâ ðàäèóñîâ àòîìíûõ îðáèò è êîððå-
ëÿöèé ñðåäíåãî êâàäðàòà ðàäèóñà ñ ôàêòîðàìè êîíâåðñèè [85].

Âåëè÷èíû ∆λ/λ, ñâÿçàííûå ñ èçìåíåíèåì çàñåëåííîñòåé òîëüêî 6d-âàëåíòíûõ îáîëî-
÷åê, îêàçûâàþòñÿ íåñêîëüêî ìåíüøå õàðàêòåðíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ âåëè÷èí (èëè íàäî
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ïðåäïîëàãàòü áîëüøîå èçìåíåíèå ÷èñåë çàïîëíåíèÿ 6d-îáîëî÷åê). Íàïðîòèâ, åñëè ïðåäïî-
ëîæèòü, ÷òî èçìåíåíèå çàñåëåííîñòè 5f -îáîëî÷åê ìîæåò ñèëüíî ìåíÿòüñÿ, òî õàðàêòåðíûå
çíà÷åíèÿ ∆λ/λ áóäóò ïðåâîñõîäèòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå âåëè÷èíû. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,
÷òî ðåàëüíî ïîëíûå çàñåëåííîñòè 5f -îáîëî÷åê èçìåíÿþòñÿ, íî íå î÷åíü ñèëüíî, ÷òî è äàåò
íàáëþäàåìûé ìàñøòàá èçìåíåíèé ∆λ/λ (ñîîòíîøåíèÿ (1.3), (1.4), (1.5)). Òàêèì îáðàçîì,
ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî íàáëþäàåìûå â ýêñïåðèìåíòå èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçî-
ìåðà 235mU ðàçóìíî ñîãëàñóþòñÿ ñ îæèäàåìûìè òåîðåòè÷åñêè âåëè÷èíàìè [84, 85, 86].

1.5 Êîíâåðñèîííûå ýëåêòðîííûå ñïåêòðû âûñîêîãî ðàç-
ðåøåíèÿ èçîìåðà 235mU.

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå íàáëþäåíèå ñóùåñòâåííûõ èçìåíåíèé ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìå-
ðà 235mU [74�78, 80] (1968�74 ãã.) è ïåðâûå óñïåõè â òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè íàáëþäàåìûõ
ÿâëåíèé [62] (1976 ã.) ïîêàçàëè ïåðñïåêòèâíîñòü êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè 235mU â
èññëåäîâàíèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé óðàíà, è îïðåäåëèëè àêòóàëüíîñòü èç-
ìåðåíèÿ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU, ðàçðåøåííîãî íà îòäåëüíûå ëèíèè, îòâå÷àþùèå
ýëåêòðîíàì àòîìíûõ èëè ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé. Íåîäíîêðàòíûå ïîïûòêè ðåøèòü ýòó
çàäà÷ó ñ ïîìîùüþ èíòåãðàëüíûõ ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ ñïåêòðîìåòðîâ íå ïðèíåñëè óñïå-
õà [8, 69�71]. Âïåðâûå êîíâåðñèîííûé ñïåêòð èçîìåðà 235mU, ðàçðåøåííûé íà îòäåëüíûå

Ðèñ. 1.5: Èçìåíåíèå ïîñòîÿííîé ðàñïàäà (∆λ/λ) 235mU â çàâèñèìîñòè îò âàëåíòíîé êîí-
ôèãóðàöèè àòîìà óðàíà [85]. Îáîçíà÷åíèÿ a, b, c, d è ïàðàìåòð n ñîîòâåòñòâóåò ôîðìó-
ëå (1.17)
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Ðèñ. 1.6: Êîíâåðñèîííûé ñïåêòð -235mUF4"[6] (a) è "γ-235mUO3"(b) [91]. Íà ðèñ. b äëÿ
ñðàâíåíèÿ ñ êîíâåðñèîííûì ñïåêòðîì (2) ïðèâåäåí ðåíòãåíîýëåêòðîííûé ñïåêòð γ-UO3

(1).

ëèíèè, áûë èçìåðåí â ðàáîòàõ Â. È. Æóäîâà è äð. [6, 73] â 1979 ã. Â ýòèõ ðàáîòàõ äëÿ
èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU áûë ïðèìåíåí äèôôåðåíöèàëüíûé ýëåêòðîñòà-
òè÷åñêèé ñïåêòðîìåòð è óñîâåðøåíñòâîâàíà ìåòîäèêà ñáîðà èçîìåðà 235mU ýëåêòðè÷åñêèì
ïîëåì, ÷òî ïîçâîëèëî ïðèãîòîâèòü ñóùåñòâåííî áîëåå èíòåíñèâíûå èñòî÷íèêè 235mU, ÷åì
ýòî áûëî âîçìîæíî ðàíüøå. Ìåòîäèêà, ðàçâèòàÿ â ýòèõ ðàáîòàõ, â îñíîâíîì èñïîëüçîâà-
ëàñü è â äàííîé äèññåðòàöèè, îíà áóäåò äåòàëüíî îïèñàíà â Ãë. 2.

Â ðàáîòàõ [6, 73] èçîìåð 235mU ñîáèðàëñÿ ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì â àòìîñôåðå He íà
ïîâåðõíîñòü UF4. Ïîëó÷åííûé ýêñïåðèìåíòàëüíûé êîíâåðñèîííûé ýëåêòðîííûé ñïåêòð
(ðåçóëüòàò ñóììèðîâàíèÿ ïÿòè îòäåëüíûõ èçìåðåíèé è ñãëàæèâàíèÿ) ïîêàçàí íà ðèñ. 1.6a
[6]. Îæèäàëîñü, ÷òî äðåéô àòîìîâ èçîìåðà âãëóáü ñëîÿ UF4 è äàëüíåéøèé èçîòîïíûé
îáìåí áóäóò ñïîñîáñòâîâàòü îáðàçîâàíèþ ñîåäèíåíèÿ 235mUF4. Ïîëó÷åííûé ñïåêòð áûë
ñîïîñòàâëåí ñ ðåíòãåíîýëåêòðîííûì ñïåêòðîì ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîãî UF4, è îáíàðóæå-
íî õîðîøåå ñîâïàäåíèå îòíîñèòåëüíûõ ïîëîæåíèé ëèíèé, ÷òî ïîäòâåðæäàåò îáðàçîâàíèå
ôòîðèäà èçîìåðà óðàíà. Ñîïîñòàâëåíèå êèíåòè÷åñêèõ ýíåðãèé êîíâåðñèîííûõ è ðåíòãå-
íîýëåêòðîííûõ ëèíèé ïîçâîëèëî (â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî èçîòîïíûé îáìåí ìåæäó èçîìå-
ðîì è óðàíîì ìàòðèöû òåòðàôòîðèäà èìåë ìåñòî) îïðåäåëèòü ýíåðãèþ êîíâåðñèîííîãî
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ïåðåõîäà 235mU: (76± 2) ýÂ [73] è çàòåì (76.8± 0.5) ýÂ [6].
Íà ðèñ. 1.6a âèäíû îñíîâíûå äåòàëè êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà èçîìå-

ðà 235mU. Ëèíèÿ, ïîìå÷åííàÿ êàê "VB îòâå÷àåò âàëåíòíîé çîíå óðàíà, ïèêè "6p1/2"è
"6p3/2"îòâå÷àþò2 àòîìíûì îáîëî÷êàì èëè ìîëåêóëÿðíûì îðáèòàëÿì, îáðàçîâàííûì ñ
ó÷àñòèåì 6p1/2- è 6p3/2-ýëåêòðîíîâ óðàíà, èíòåíñèâíûé ïèê âáëèçè íóëÿ êèíåòè÷åñêîé
ýíåðãèè ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïèê âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ, âûáèâàåìûõ â âåùåñòâå êîíâåð-
ñèîííûìè ýëåêòðîíàìè èçîìåðà óðàíà â ïðîöåññå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ (ñì. ðàçäåë 3.4).
Çàìå÷àòåëüíîé îñîáåííîñòüþ ñïåêòðà "235mUF4"ÿâëÿåòñÿ äâîéíàÿ ñòðóêòóðà â îáëàñòè
¾6p1/2¿-ëèíèè. Ýòà îñîáåííîñòü âïåðâûå íàøëà àäåêâàòíîå îáúÿñíåíèå â ðàáîòå [92], êî-
òîðîå çàòåì áûëî áîëåå äåòàëüíî îáîñíîâàíî â ðàáîòå [91] (ñì. íèæå).

Ïî ïîâîäó ñïåêòðà íà ðèñ. 1.6a ñëåäóåò ñäåëàòü äâà çàìå÷àíèÿ. Âî-ïåðâûõ, ôîðìà
ñïåêòðà èñêàæåíà íåèçâåñòíîé çàâèñèìîñòüþ ñâåòîñèëû ñïåêòðîìåòðà HP 5950A îò ýíåð-
ãèè (ôóíêöèåé òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà), íà êîòîðîì ïðîâîäèëîñü èçìåðåíèå êîíâåð-
ñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ, ïîýòîìó, âîîáùå ãîâîðÿ, íåâîçìîæíî äîñòàòî÷íî êîð-
ðåêòíî ñðàâíèâàòü ìåæäó ñîáîé èíòåíñèâíîñòè ðàçëè÷íûõ ó÷àñòêîâ ñïåêòðà, îñîáåííî
åñëè ýòè ó÷àñòêè ðàçíåñåíû äàëåêî äðóã îò äðóãà ïî ýíåðãèè. Èñêëþ÷åíèå ñîñòàâëÿþò
áëèçêî ñòîÿùèå ëèíèè, íàïðèìåð äâå êîìïîíåíòû ¾6p1/2¿-äóáëåòà. Âî-âòîðûõ, êîíâåð-
ñèîííûå ïèêè íàõîäÿòñÿ íàä èíòåíñèâíûì ôîíîì ñëîæíîé ôîðìû, êîòîðûé îáðàçîâàí
íåóïðóãî ðàññåÿííûìè êîíâåðñèîííûìè è âòîðè÷íûìè ýëåêòðîíàìè. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ
êîððåêòíîé îöåíêè èíòåíñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé (äëÿ ïðîâåäåíèÿ êîëè÷åñòâåí-
íîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU) äîëæíû áûòü ðåøåíû äâå
çàäà÷è � îïðåäåëåíà ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà è âû÷òåí íåóïðóãèé ôîí.

Â ðàáîòàõ [92, 91] ïî ìåòîäèêå, àíàëîãè÷íîé èñïîëüçîâàííîé â ðàáîòàõ [73, 6], ïðîâî-
äèëñÿ ñáîð èçîìåðà 235mU íà ïîäëîæêè èç γ-UO3 â àòìîñôåðå êèñëîðîäà ñ öåëüþ èçìåðå-
íèÿ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà γ-235mUO3. Ïîëó÷åííûé â ýòîé ðàáîòå ñïåêòð (ðèñ. 1.6b) èìå-
åò ñòðóêòóðó, ðàäèêàëüíî îòëè÷àþùóþñÿ îò ñïåêòðà ôòîðèäà èçîìåðà óðàíà (ðèñ. 1.6a).
Âìåñòî òðåõ îñíîâíûõ êîíâåðñèîííûõ ïèêîâ â UF4, â ñïåêòðå ñ ïîäëîæêè UO3 íàáëþäà-
åòñÿ ïÿòü ïèêîâ (íóëåâîé ïèê "0-ïèê"íà ðèñ. 1.6b íå ïîêàçàí). Ñòðóêòóðà êîíâåðñèîííî-
ãî ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà -235mUO3"êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåíòãåíîýëåêòðîííûì ñïåê-
òðîì γ-UO3. Íà îñíîâàíèè ýòîãî ñõîäñòâà ëèíèè "6p1/2 "6p3/2(l)"è "6p3/2(r)"êîíâåðñèîííîãî
ñïåêòðà áûëè ñâÿçàíû ñ ó÷àñòèåì â êîíâåðñèè 6p1/2- è 6p3/2-ýëåêòðîíîâ óðàíà, à ïèê

2Áóäåì áðàòü â êàâû÷êè îáîçíà÷åíèÿ ëèíèé ñïåêòðà òèïà "6p1/2 òàê êàê ëèíèè ñïåêòðà îòâå÷àþò íå
÷èñòûì àòîìíûì ýëåêòðîíàì, à ìîëåêóëÿðíûì îðáèòàëÿì.
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"O2s"ïðîèíòåðïðåòèðîâàí êàê îòðàæàþùèé ýëåêòðîíû ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé, îáó-
ñëîâëåííûõ âçàèìîäåéñòâèåì U6p- è O2s-îðáèòàëåé. Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì â ðàáîòàõ
[91, 92] ïðîèíòåðïðåòèðîâàíà è äóáëåòíàÿ ñòðóêòóðà ¾6p1/2¿-ïèêà ôòîðèäà èçîìåðà
óðàíà-235 (ðèñ. 1.6a). Òåì ñàìûì âïåðâûå áûëî ïîëó÷åíî ïðÿìîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîä-
òâåðæäåíèå îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé ñ ó÷àñòèåì ãëóáîêîëåæàùèõ çàïîëíåí-
íûõ îáîëî÷åê àòîìîâ â ñîåäèíåíèÿõ óðàíà.

Ïîñëå ïåðâûõ ðàáîò [6, 73, 91, 92] èññëåäîâàíèÿ â îáëàñòè ÊÝÑ èçîìåðà 235mU áûëè
ïðîäîëæåíû â íåñêîëüêèõ íàïðàâëåíèÿõ. Â ðàáîòå [93] áûëà ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà îáíà-
ðóæèòü êîíâåðñèþ 235mU íà ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëÿõ, îáðàçîâàííûõ ñ ó÷àñòèåì àòîìîâ
âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû óðàíà. Îáúåêòîì èññëåäîâàíèÿ ÿâèëèñü äâîéíûå ñîëè
óðàíà Cs2UCl6 è Cs2UO2Cl4 (Cs âî âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå óðàíà). Îæèäàëîñü,
÷òî â êîíâåðñèîííîì ñïåêòðå èçîìåðà 235mU ïîÿâèòñÿ ëèíèÿ ñ ýíåðãèåé ñâÿçè îêîëî 12 ýÂ,
÷òî îòâå÷àåò ýíåðãèè ñâÿçè Cs 5p-îáîëî÷êè. Äåéñòâèòåëüíî, òàêàÿ ëèíèÿ áûëà íàéäåíà
äëÿ îáîèõ äâîéíûõ ñîëåé, îäíàêî ïîçæå [24] áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî î÷åíü ïîõîæàÿ ëèíèÿ
èíîãäà âîçíèêàåò è â êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðàõ 235mU, íèêàê íå ñâÿçàííûõ ñ Cs, ïîýòîìó
èíòåðïðåòàöèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû [93] íå ÿâëÿåòñÿ îäíîçíà÷íîé.

Èçâåñòíî, ÷òî óçêàÿ è èíòåíñèâíàÿ ëèíèÿ U5f -ýëåêòðîíîâ ñ ýíåðãèåé ñâÿçè îêîëî 2 ýÂ
îò÷åòëèâî ïðîÿâëÿåòñÿ â ðåíòãåíîýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ UO2 è îòñóòñòâóåò â ñïåêòðàõ
γ-UO3 [88]. Êîíâåðñèîííûå ýëåêòðîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà ïðè ñáîðå èçîìåðà íà
ìåòàëëè÷åñêèå ïîäëîæêè â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ îêàçûâàþòñÿ ðÿäîì ñâîèõ äåòàëåé ïîäîá-
íûìè ðåíòãåíîýëåêòðîííûì ñïåêòðàì UO2, à â äðóãèõ ñëó÷àÿõ � ñïåêòðàì γ-UO3. Âîçíè-
êàåò ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî èçîìåð 235mU îáðàçóåò â ïëåíêå óãëåâîäî-
ðîäíûõ çàãðÿçíåíèé íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà ñâÿçè ñ êèñëîðîäîì â îäíîì ñëó÷àå ïîäîáíûå
ñâÿçÿì óðàíà ñ êèñëîðîäîì â êðèñòàëëå UO2, à â äðóãîì � γ-UO3. Äëÿ òîãî, ÷òîáû ïðî-
âåðèòü ýòî ïðåäïîëîæåíèå, áûëî áû ïîëåçíî â UO2-ïîäîáíûõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðàõ
îáíàðóæèòü ïèê 5f -ýëåêòðîíîâ, è ïîêàçàòü, ÷òî ýòîò ïèê îòñóòñòâóåò â UO3-ïîäîáíûõ
ñïåêòðàõ. Òðóäíîñòü òàêîãî ïîèñêà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü
ëèíèè 5f -ýëåêòðîíîâ ñîãëàñíî îöåíêàì ôàêòîðîâ êîíâåðñèè [62] äîëæíà áûòü î÷åíü ìàëà
(P5f (theor) ≈ 0.9 · 10−3 îò ïîëíîé âåðîÿòíîñòè ðàñïàäà). Îäíàêî óñïåõó ìîæåò ñïîñîá-
ñòâîâàòü òî, ÷òî ëèíèÿ äîëæíà ðàñïîëàãàòüñÿ íà ñàìîì âûñîêîýíåðãåòè÷åñêîì (â ñìûñëå
êèíåòè÷åñêèõ ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ) êðàþ ñïåêòðà, ñâîáîäíîì êàê îò äðóãèõ êîíâåðñèîí-
íûõ ïèêîâ, òàê è îò íåóïðóãîãî ôîíà. Ïîïûòêà îáíàðóæèòü 5f -ëèíèþ â êîíâåðñèîííûõ
ñïåêòðàõ 235mU áûëà ïðåäïðèíÿòà â ðàáîòàõ [94, 23]. Èõ ðåçóëüòàòû ïîäòâåðäèëè ïðåäïî-
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Ðèñ. 1.7: 5f-Îñîáåííîñòü â êîíâåðñèîííîì ýëåêòðîííîì ñïåêòðå 235mU íà òèòàíîâîé ïîä-
ëîæêå.

ëîæåíèå î ñóùåñòâîâàíèè 5f -ëèíèè â UO2-ïîäîáíîì êîíâåðñèîííîì ýëåêòðîííîì ñïåêòðå
è åå îòñóòñòâèå â UO3-ïîäîáíîì ñïåêòðå . Îæèäàåìàÿ 5f -îñîáåííîñòü âïåðâûå áûëà îá-
íàðóæåíà â ðàáîòå [94] â êîíâåðñèîííîì ñïåêòðå 235mU, èçìåðåííîì ïðè ñáîðå èçîìåðà íà
ïîâåðõíîñòè Ti, êîãäà êîíâåðñèîííûé ñïåêòð ñòàáèëüíî èìååò UO2-ïîäîáíûé õàðàêòåð.
Áûëà íàéäåíà îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ¾5f¿-ëèíèè: P5f = (4.5 ± 2.5) · 10−3, ÷òî ïî
ïîðÿäêó âåëè÷èíû ñîãëàñóåòñÿ ñ P5f (theor). Â ðàáîòå [23] ñòàòèñòèêà áûëà óëó÷øåíà, è
ðåçóëüòàòû áûëè óòî÷íåíû. Â ðàáîòå [23] ñðàâíèâàëèñü êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû 235mU,
èçìåðåííûå ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè Ti è Cu. Ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíî-
ñòè Cu, â îòëè÷èå îò Ti, ñïåêòð ñòàáèëüíî èìååò UO3-ïîäîáíûé âèä. 5f-îñîáåííîñòü áûëà
îáíàðóæåíà â êîíâåðñèîííîì ñïåêòðå "UO2"(ðèñ. 1.7) è íèêàêèõ åå ñëåäîâ íå íàéäåíî â
ñïåêòðå "UO3". Íåîæèäàííî 5f -îñîáåííîñòü îêàçàëàñü ïðåäñòàâëåíà äâóìÿ ïèêàìè (A è
B íà ðèñ. 1.7) âìåñòî îäíîãî. Äëÿ ïèêîâ A è B áûëè íàéäåíû ñëåäóþùèå îòíîñèòåëüíûå
èíòåíñèâíîñòè, ýíåðãèè ñâÿçè è øèðèíû:

PA = (0.98± 0.10) · 10−3, EA = 1.7± 0.4 ýÂ, ∆ΓA ≈ 1.4 ýÂ;

PB = (0.26± 0.07) · 10−3, EB = 0.0± 0.4 ýÂ, ∆ΓB ≈ 1.0 ýÂ.

Èíòåíñèâíîñòü, ïîëîæåíèå è øèðèíà êîìïîíåíòû A õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ âåëè÷èíàìè,
êîòîðûå ñëåäîâàëî áû îæèäàòü äëÿ 5f -ëèíèè, êîìïîíåíòà B, âîçìîæíî, ñâÿçàíà ñ ýëåê-
òðîíàìè îðáèòàëè, èìåþùåé íåáîëüøóþ ïðèìåñü 6p-ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè.

Â ðàáîòå [24] âïåðâûå îïóáëèêîâàíû UO2-ïîäîáíûå êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû 235mU ïðè
ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëè÷åñêèõ ïîäëîæåê Zr, Ti è U. Îñíîâíîå âíèìàíèå
óäåëÿåòñÿ îáíàðóæåííîé â ýòîé ðàáîòå äâîéíîé ñòðóêòóðå ïèêà âàëåíòíîé çîíû (íå ïó-
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òàòü ñ äâîéíîé ñòðóêòóðîé 5f -îñîáåííîñòè), êîòîðàÿ, ïî êðàéíåé ìåðå îò÷åòëèâî, íå ïðî-
ÿâëÿåòñÿ â ðåíòãåíî-ýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ êðèñòàëëè÷åñêîãî UO2. Îäíàêî, êàê îòìå÷à-
åòñÿ â ðàáîòå [24], â He[II]-ôîòîýëåêòðîííîì ñïåêòðå UO2 [95] òàêàÿ ñòðóêòóðà ðàçðåøåíà,
ïîýòîìó íàëè÷èå äâîéíîé ñòðóêòóðû â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû ñîãëàñóåòñÿ ñ èíòåðïðå-
òàöèåé êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ êàê ñïåêòðîâ èçîìåðà 235mU â ñîñòîÿíèè,
õàðàêòåðíîì äëÿ UO2.

Ïàðàëëåëüíî ñ íàêîïëåíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ â ÊÝÑ 235mU øëî ðàçâè-
òèå ìåòîäèêè êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU
(êîòîðàÿ â çàâåðøåííîì âèäå ïðåäñòàâëåíà â äàííîé äèññåðòàöèè). Â ÷àñòíîñòè, â ðàáî-
òàõ [96, 20] íàìè áûëà ââåäåíà ìåòîäèêà âû÷èòàíèÿ ôîíà íåóïðóãî ðàññåÿííûõ è âòîðè÷-
íûõ ýëåêòðîíîâ èç êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà 235mU, íî ïîêà áåç äîñòàòî÷íî ïîñëå-
äîâàòåëüíîãî îáîñíîâàíèÿ è áåç îöåíîê ìåòîäè÷åñêèõ îøèáîê. Â ðàáîòàõ [97, 98] ðàçâèòàÿ
ìåòîäèêà áûëà ïðèìåíåíà ê àíàëèçó äâîéíîé ñòðóêòóðû ¾6p1/2¿-ïèêà â êîíâåðñèîííûõ
ñïåêòðàõ ôòîðèäà èçîìåðà óðàíà, ïîëó÷åííûõ ðàíåå â ðàáîòàõ [6, 73]. Ëåâîé (íèçêî-
ýíåðãåòè÷åñêîé) êîìïîíåíòå îòâå÷àåò ýíåðãèÿ ñâÿçè 31.3± 0.2 ýÂ, ïðàâîé � 28.3± 0.2 ýÂ,
îòíîøåíèå èíòåíñèâíîñòè ïðàâîé êîìïîíåíòû ê èíòåíñèâíîñòè ëåâîé êîìïîíåíòû ñî-
ñòàâëÿåò 1.5±0.2. Ñîïîñòàâèìûå èíòåíñèâíîñòè êîìïîíåíò óêàçûâàþò íà î÷åíü âûñîêóþ
ñòåïåíü âçàèìîäåéñòâèÿ U6p1/2- è F2s-ýëåêòðîíîâ, ÷òî âåäåò ê îáðàçîâàíèþ âíóòðåííèõ
âàëåíòíûõ ÌÎ.

Îñíîâíîé âûâîä, êîòîðûé ìîæíî ñäåëàòü èç îáçîðà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò äàííîãî
ðàçäåëà, ñîñòîèò â òîì, ÷òî â íàñòîÿùåå âðåìÿ óäàåòñÿ íàäåæíî èçìåðÿòü êîíâåðñèîííûå
ñïåêòðû 235mU, ðàçðåøåííûå íà îòäåëüíûå ëèíèè, è ñòðóêòóðû òàêèõ ñïåêòðîâ ñèëüíî
çàâèñèò îò õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ èçîìåðà óðàíà, ïðè÷åì íàèáîëåå ñèëüíûå ýôôåêòû
êà÷åñòâåííî èíòåðïðåòèðóþòñÿ êàê îáóñëîâëåííûå âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíîâ çàïîë-
íåííûõ îáîëî÷åê ñîñåäíèõ àòîìîâ ñ îáðàçîâàíèåì âíóòðåííèõ âàëåíòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ
îðáèòàëåé (ÂÂÌÎ). Â ñâÿçè ñ ýòèì àêòóàëüíûì ÿâëÿåòñÿ ïåðåõîä ê ðåãóëÿðíîìó êîëè-
÷åñòâåííîìó èññëåäîâàíèþ ýòèõ ýôôåêòîâ, ÷åìó, ãëàâíûì îáðàçîì, è ïîñâÿùåíà äàííàÿ
äèññåðòàöèÿ. Êàê îòìå÷àåòñÿ â ðàáîòå [86]: �Íà äàííîì ýòàïå çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê ðàçâè-
òèþ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ìåòîäèêè êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè íàáëþäàåìûõ êîíâåðñèîííûõ
ëèíèé â ñóùåñòâóþùèõ ôîíîâûõ óñëîâèÿõ�.
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1.6 Ñðàâíåíèå ÊÝÑ èçîìåðà 235mU ñ äðóãèìè ìåòîäàìè
èññëåäîâàíèÿ ÂÂÌÎ òÿæåëûõ ýëåìåíòîâ

Êîíâåðñèîííàÿ ýëåêòðîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ èçîìåðà 235mU ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà
äëÿ àíàëèçà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé óðàíà â äèàïàçîíå ýíåðãèé ñâÿçè ýëåê-
òðîíîâ ïðèáëèçèòåëüíî îò 40 ýÂ äî óðîâíÿ Ôåðìè, íî, âèäèìî, íàèáîëåå ïîëåçíîé îíà
ìîæåò îêàçàòüñÿ â èçó÷åíèè ñòðóêòóðû ÂÂÌÎ â äèàïàçîíå ýíåðãèé ñâÿçè ýëåêòðîíîâ
∼35�10 ýÂ. Ïîýòîìó ìû îãðàíè÷èìñÿ ñðàâíåíèåì ÊÝÑ èçîìåðà óðàíà ñ äðóãèìè ìåòîäà-
ìè â èññëåäîâàíèè ýòîé çàäà÷è. Âîïðîñ ñîñòîèò â òîì, íàñêîëüêî òà èíôîðìàöèÿ, êîòîðóþ
ìîæåò äàòü ÊÝÑ 235mU, äîñòóïíà äëÿ äðóãèõ ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóê-
òóðû âåùåñòâà. Â èññëåäîâàíèè ýòîãî âîïðîñà ìû áóäåì èñõîäèòü èç ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî
ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè ïðîïîðöèîíàëüíû ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íà ÿäðå
[84, 86] è èìååòñÿ ìåòîäèêà êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ
ñïåêòðîâ 235mU (êîòîðàÿ ðàçâèòà â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè).

Â ðàáîòå [84] ìåòîä ÊÝÑ êðàòêî ñðàâíèâàåòñÿ ñ äåâÿòüþ äðóãèìè ìåòîäàìè èëè ÿâ-
ëåíèÿìè, êîòîðûå ìîæíî èñïîëüçîâàòü â àíàëèçå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé.
Ìû îñòàíîâèìñÿ òîëüêî íà òðåõ ìåòîäàõ, äàþùèõ èíôîðìàöèþ, íàèáîëåå áëèçêóþ ïî
õàðàêòåðó ê èíôîðìàöèè, ïîëó÷àåìîé ìåòîäîì ÊÝÑ � ýòî ðåíòãåíîýëåêòðîííàÿ ñïåê-
òðîñêîïèÿ (ÐÝÑ), ðåíòãåíîâñêàÿ ýìèññèîííàÿ (èëè ïðîñòî ðåíòãåíîâñêàÿ) ñïåêòðîñêîïèÿ
è Îæå-ñïåêòðîñêîïèÿ.

1.6.1 Ðåíòãåíîýëåêòðîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ

Ìåòîäó ÐÝÑ ïîñâÿùåí ðÿä ìîíîãðàôèé [99�104]. Ñïåêòðû ÐÝÑ ñîåäèíåíèé óðàíà øè-
ðîêî èçó÷àëèñü, óïîìÿíåì òîëüêî òå, êîòîðûå îñîáåííî âàæíû äëÿ äàííîé äèññåðòàöèè
[87, 88, 91, 105�108].

Êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ôîòîýëåêòðîíîâ, âûáèâàåìûõ ðåíòãåíîâñêèìè êâàíòàìè èç
àòîìà èëè ìîëåêóëû, îïðåäåëÿåòñÿ óðàâíåíèåì, ñîâåðøåííî àíàëîãè÷íûì óðàâíåíèþ
(1.1) äëÿ ýíåðãèè êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîíà. Ðàçíèöà ñîñòîèò ëèøü â òîì, ÷òî â ñëó-
÷àå ôîòîýôôåêòà ~ω äîëæíî îçíà÷àòü ýíåðãèþ ðåíòãåíîâñêîãî êâàíòà. Òàêèì îáðàçîì,
ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòåé ýëåêòðîííûõ ïèêîâ â ñïåêòðàõ ÐÝÑ îïðåäåëÿåòñÿ ðàñïðå-
äåëåíèåì ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ïî ýíåðãèÿì ñâÿçè, è â ýòîì ñìûñëå ìåæäó ñïåêòðàìè
ÐÝÑ è ÊÝÑ èìååòñÿ ãëóáîêàÿ àíàëîãèÿ.

Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè ñïåêòðà ÐÝÑ, îòâå÷àþùåé ýëåêòðîíàì íåêîòîðîé ìîëåêóëÿðíîé
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îðáèòàëè φν , â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ïðîïîðöèîíàëüíà ñå÷åíèþ ôîòîèîíèçàöèè äàííîé
îðáèòàëè, êîòîðîå, â ñâîþ î÷åðåäü, ìîæåò áûòü çàïèñàíî â ïðèáëèæåíèè ÌÎ ËÊÀÎ êàê
[101, Ãë. 2, ô-ëà (55)]

σ(φν) = Nν

∑
j

P ν
j σj, (1.18)

ãäå Nν � ïîëíàÿ çàñåëåííîñòü ÌÎ φν , P ν
j � âêëàä j-é àòîìíîé îðáèòàëè â φν-îðáèòàëü,

σj � îäíîýëåêòðîííîå ñå÷åíèå ôîòîèîíèçàöèè3 j-é àòîìíîé îáîëî÷êè â èçîëèðîâàííîì
àòîìå (j ïðîáåãàåò àòîìíûå îáîëî÷êè ðàçíûõ àòîìîâ, âõîäÿùèõ â ìîëåêóëó). Êàê ñëå-
äóåò èç ôîðìóëû (1.18), èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ñïåêòðà ÐÝÑ, âîîáùå ãîâîðÿ, äàþò èí-
òåãðàëüíóþ õàðàêòåðèñòèêó ÌÎ φν (ïî êðàéíåé ìåðå, åñëè íå èíòåðåñîâàòüñÿ óãëîâûì
ðàñïðåäåëåíèåì ôîòîýëåêòðîíîâ). Èíôîðìàöèÿ î ñòðóêòóðå ÌÎ, òî åñòü î âåëè÷èíàõ P ν

j ,
ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà òîëüêî â òîì ñëó÷àå, åñëè îäíî èç ñå÷åíèé ôîòîèîíèçàöèè σj ñèëü-
íî ïðåîáëàäàåò íàä îñòàëüíûìè. Òàêèå ñëó÷àè âñòðå÷àþòñÿ. Íàïðèìåð, â âàëåíòíîé çîíå
îêñèäîâ óðàíà âûäåëÿåòñÿ âêëàä 5f -ýëåêòðîíîâ óðàíà, òàê êàê U5f -ýëåêòðîíû èìåþò
âî ìíîãî ðàç áîëüøåå ñå÷åíèå ôîòîèîíèçàöèè, ÷åì U6d-, U6s- è O2p-ýëåêòðîíû. Îäíàêî
â îáëàñòè ÂÂÌÎ ñîåäèíåíèé óðàíà, è, â ÷àñòíîñòè � îêñèäîâ, ñèòóàöèÿ èíàÿ. Ñîãëàñ-
íî [109] îäíîýëåêòðîííûå ñå÷åíèÿ ôîòîèîíèçàöèè 6p-ýëåêòðîíîâ óðàíà è 2s-ýëåêòðîíîâ
êèñëîðîäà ñëåäóþùèå:

σ(U6p1/2) = 0.1006; σ(U6p3/2) = 0.1505; σ(O2s) = 0.1345,

ãäå â êà÷åñòâå åäèíèöû èçìåðåíèÿ ñå÷åíèÿ èñïîëüçóåòñÿ îäíîýëåêòðîííîå ñå÷åíèå σ(C1s).
Âèäíî, ÷òî âñå ñå÷åíèÿ σ(U6p1/2), σ(U6p3/2) è σ(O2s) èìåþò îäèí ïîðÿäîê âåëè÷èíû. Ïî-
ýòîìó, ðàññìàòðèâàÿ íåêîòîðóþ ëèíèþ èëè ãðóïïó ëèíèé ñïåêòðà ÐÝÑ â îáëàñòè ÂÂÌÎ,
íàïðèìåð ãðóïïó "O2s"ñîåäèíåíèÿ γ-UO3, (ðèñ. 1.6b(1)), íåò ïðîñòîé âîçìîæíîñòè ñêà-
çàòü, ñ ÷åì îíà ñâÿçàíà: ñ àòîìíûìè ëè ýëåêòðîíàìè O2s, ñ ÌÎ, îáðàçîâàííûìè ñìåñüþ
U6p è O2s-ýëåêòðîíîâ, è åñëè ýòè ëèíèè ñâÿçàíû ñ ìîëåêóëÿðíûìè îðáèòàëÿìè, òî êàêîâ
âêëàä â íåå O2s-ýëåêòðîíîâ, à êàêîâ � U6p-ýëåêòðîíîâ. Ñ èñïîëüçîâàíèåì îäíèõ òîëüêî
äàííûõ ñïåêòðîñêîïèè ÐÝÑ ýòè ëèíèè íå ìîãóò áûòü îäíîçíà÷íî èäåíòèôèöèðîâàíû.
Ñëîæíóþ ñòðóêòóðó ñïåêòðîâ ÐÝÑ ìîæíî ñâÿçàòü ñ îáðàçîâàíèåì ÂÂÌÎ òîëüêî áëà-
ãîäàðÿ ïðèâëå÷åíèþ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé
è òùàòåëüíîìó ñîïîñòàâëåíèþ òàêèõ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ñïåêòðàìè ÐÝÑ
[88, 110].

3Ñå÷åíèå, îòíåñåííîå ê îäíîìó ýëåêòðîíó íà àòîìíîé îðáèòå, àíàëîã îäíîýëåêòðîííîé âåðîÿòíîñòè
êîíâåðñèè.
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Ïðèíöèïèàëüíî èíàÿ ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî äëÿ ñïåêòðîâ ÊÝÑ èçîìåðà 235mU. Â òî
âðåìÿ êàê ýíåðãåòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ñïåêòðîâ ÊÝÑ ïîäîáíà ñïåêòðàì ÐÝÑ, èíòåíñèâ-
íîñòè ëèíèé ñïåêòðà ÊÝÑ ôîðìèðóþòñÿ ñîâñåì ïî-äðóãîìó. Ñîãëàñíî èíòåðïðåòàöèè
ñïåêòðîâ ÊÝÑ 235mU â òåðìèíàõ íàïîëíåíèÿ öåíòðàëüíûõ àìïëèòóä (ôîðìóëà (1.12))
èëè â òåðìèíàõ ÷èñòûõ çàñåëåííîñòåé ïî Ìàëëèêåíó (ôîðìóëà (1.16)), ïðîöåññ êîí-
âåðñèè èçáèðàòåëüíî âûäåëÿåò âêëàä 6p1/2- è 6p3/2-ýëåêòðîíîâ èç ãèáðèäíûõ ìîëåêó-
ëÿðíûõ îðáèòàëåé ñîåäèíåíèÿ, â êîòîðîå âõîäèò óðàí. Â ÷àñòíîñòè, êîëü ñêîðî â îá-
ëàñòè "O2s"êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà èìååò ìåñòî èíòåíñèâíàÿ ëèíèÿ, òî ìîæíî çàêëþ-
÷èòü, ÷òî â ýòîé îáëàñòè ýíåðãèé èìååòñÿ ãèáðèäíàÿ ÌÎ, êîòîðàÿ ÷àñòè÷íî çàñåëåíà
6p-ýëåêòðîíàìè óðàíà.

Åñëè ñðàâíèâàòü ìåæäó ñîáîé êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà 235mU âõîäÿùåãî â ñî-
ñòàâ ðàçëè÷íûõ ñîåäèíåíèé, òî ìîæíî ïðîñëåäèòü çà èçìåíåíèåì èíòåíñèâíîñòè íåêîòî-
ðûõ õàðàêòåðíûõ ëèíèé êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà, è íà ýòîì îñíîâàíèè ñäåëàòü çàêëþ÷å-
íèÿ îá èçìåíåíèè ïàðöèàëüíûõ çàñåëåííîñòåé ñîîòâåòñòâóþùèõ ÌÎ ýëåêòðîíàìè óðàíà.
Èç-çà íåâîçìîæíîñòè ðàçäåëåíèÿ âêëàäà 6p-ýëåêòðîíîâ óðàíà è 2s-ýëåêòðîíîâ êèñëîðî-
äà â èíòåíñèâíîñòÿõ ëèíèé îáû÷íûõ ñïåêòðîâ ÐÝÑ, òàêàÿ èíôîðìàöèÿ íå ìîæåò áûòü
ïîëó÷åíà â ñïåêòðîñêîïèè ÐÝÑ.

Â ÐÝÑ ñóùåñòâóåò ïðèíöèïèàëüíàÿ âîçìîæíîñòü âûäåëåíèÿ ïàðöèàëüíûõ âêëàäîâ
îðáèòàëåé óðàíà, åñëè èçó÷àòü óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ ôîòîýëåêòðîíîâ. Îäíàêî òàêèå
èññëåäîâàíèÿ ñëîæíû, è ïîêà, íàñêîëüêî èçâåñòíî àâòîðó, íå ïðîâîäèëèñü. Â îáû÷íîì
âàðèàíòå ñïåêòðîñêîïèè ÐÝÑ íåâîçìîæíî ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ î ñòðóêòóðå ÂÂÌÎ
ñîåäèíåíèé óðàíà, äîñòóïíóþ ìåòîäó ÊÝÑ.

1.6.2 Ðåíòãåíîâñêàÿ ýìèññèîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ

Â îòëè÷èè îò ñïåêòðîñêîïèè ÐÝÑ è ÊÝÑ ðåíòãåíîâñêàÿ ýìèññèîííàÿ ñïåêòðîñêî-
ïèÿ [111�114] íå äàåò èíôîðìàöèè îá àáñîëþòíûõ âåëè÷èíàõ ýíåðãèé ñâÿçè ýëåêòðîíîâ
íà àòîìíûõ èëè ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëÿõ. Èç ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîâ ìîæíî ïîëó÷èòü
òîëüêî âåëè÷èíû, ïðèáëèçèòåëüíî ñîîòâåòñòâóþùèå ðàçíîñòÿì ýíåðãèé ñâÿçè. Ýòî, êî-
íå÷íî, ÿâëÿåòñÿ íåäîñòàòêîì ìåòîäà. Îäíàêî ýòîò íåäîñòàòîê ÿâëÿåòñÿ âòîðîñòåïåííûì
ïî ñðàâíåíèþ ñ äîñòîèíñòâîì ìåòîäà, êîòîðîå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïîäîáíî ñïåê-
òðîñêîïèè ÊÝÑ ðåíòãåíîâñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ ÷óâñòâèòåëüíà ê ïàðöèàëüíûì âêëàäàì
àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ â ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè. Äåéñòâèòåëüíî, ïðîöåññ èçëó÷àòåëüíîãî
ðåíòãåíîâñêîãî ïåðåõîäà ëîêàëèçîâàí â îáúåìå îäíîãî àòîìà, ïîýòîìó â ñåðèþ ðåíòãå-
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íîâñêèõ ëèíèé, êîòîðàÿ îáðàçóåòñÿ ïðè çàïîëíåíèè âàêàíñèè â îäíîé èç âíóòðåííèõ îáî-
ëî÷åê íåêîòîðîãî àòîìà, äàþò âêëàä àòîìíûå ýëåêòðîíû ýòîãî æå àòîìà. Èíòåíñèâíîñòè
ðåíòãåíîâñêèõ ëèíèé îêàçûâàþòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíûìè ïàðöèàëüíûì çàñåëåííîñòÿì ÌÎ
àòîìíûìè ýëåêòðîíàìè, è ê òîìó æå ïîäîáíî ñïåêòðàì ÊÝÑ èìååòñÿ èçáèðàòåëüíîñòü
ê âêëàäàì ÀÎ îïðåäåëåííîãî òèïà èç-çà äèïîëüíîãî ïðàâèëà îòáîðà ∆l = ±1. Îñîáåííî
ïðîñòû äëÿ èçó÷åíèÿ ðåíòãåíîâñêèå K-ñåðèè ëåãêèõ ýëåìåíòîâ. Îíè íàïîìèíàþò ñâî-
åé ïðîñòîòîé ñïåêòðû ÊÝÑ, è äàþò ÿñíóþ êàðòèíó ðàñïðåäåëåíèÿ p-ïàðöèàëüíûõ çàñå-
ëåííîñòåé ïî ìîëåêóëÿðíûì îðáèòàëÿì. Îäíàêî ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ àòîìíîãî íîìåðà
ýëåìåíòà ðàñòåò åñòåñòâåííàÿ øèðèíà K-îáîëî÷êè àòîìà, ïîýòîìó â ðåíòãåíîâñêèõ K-
ñïåêòðàõ íà÷èíàåò ïàäàòü ðàçðåøåíèå. Ïîìèìî ýòîãî íàðàñòàþò òðóäíîñòè ñ âîçáóæäå-
íèåì K-îáîëî÷êè. Äëÿ áîëåå òÿæåëûõ àòîìîâ ïðèõîäèòñÿ ïåðåõîäèòü ê àíàëèçó L-ñåðèé,
êîòîðûå, îäíàêî, èìåþò áîëåå ñëîæíóþ ñòðóêòóðó, çàòåì M -ñåðèé è ò. ä. Â ðåçóëüòàòå
ïðè èçó÷åíèè ñòðóêòóðû âàëåíòíûõ îáîëî÷åê äëÿ òÿæåëûõ ýëåìåíòîâ ïðèõîäèòñÿ èìåòü
äåëî ñ î÷åíü ñëîæíûìè ðåíòãåíîâñêèìè ñïåêòðàìè.

Ïî-âèäèìîìó â ñâÿçè ñî ñëîæíîñòüþ èíòåðïðåòàöèè, èìååòñÿ ëèøü î÷åíü íåìíîãî
ðàáîò, â êîòîðûõ èññëåäóþòñÿ ðåíòãåíîâñêèå ýìèññèîííûå ñïåêòðû âàëåíòíûõ ýëåêòðî-
íîâ óðàíà. Â ðàáîòàõ [115, 116] èññëåäîâàëèñü MV(3d5/2) ðåíòãåíîâñêèå ýìèññèîííûå ïî-
ëîñû. Â ðàáîòå [115] áûëè îáíàðóæåíû èçìåíåíèÿ ôîðìû ñïåêòðà äëÿ ïåðåõîäîâ òèïà
(âàëåíòíàÿ ïîëîñà) → 3d5/2 â îêñèäàõ UO2, U3O8 è UO3, íî ââèäó ñëàáîãî ðàçðåøåíèå
ñòðóêòóðû íå ïðåäïðèíèìàëèñü ïîïûòêè äàòü èíòåðïðåòàöèþ íàáëþäàåìîìó ÿâëåíèþ.
Â ðàáîòå [116] â ñïåêòðàõ ìåòàëëè÷åñêîãî óðàíà è UO2 áûëà âûäåëåíà ñëàáîðàçðåøåííàÿ
ëèíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïåðåõîäó 5f → 3d5/2, ïåðåõîäû âèäà 6p → 3d5/2 íå èäåíòèôèöè-
ðîâàíû.

Â ðàáîòàõ [117, 118] ïðîâîäèëîñü èññëåäîâàíèå óëüòðàìÿãêèõ ðåíòãåíîâñêèõ
O4,5(5d3/2,5/2)-ñïåêòðîâ óðàíà (äèàïàçîí ýíåðãèé 65 < hν < 120 ýÂ) â îêñèäàõ UO2 è γ-
UO3. Â ðàáîòå [117], íåñìîòðÿ íà âûñîêîå àïïàðàòóðíîå ðàçðåøåíèå (0.5 ýÂ), íå óäàëîñü
ïîëó÷èòü ñïåêòð, ðàçðåøåííûé íà ëèíèè, îòâå÷àþùèå îòäåëüíûì àòîìíûì èëè ìîëåêó-
ëÿðíûì îðáèòàëÿì è äàòü àäåêâàòíóþ èíòåðïðåòàöèþ èçìåíåíèÿì ôîðìû ñïåêòðîâ UO2

è γ-UO3.
Â ðàáîòå [118] èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñü ñ àïïàðàòóðíûì ðàçðåøåíèåì 0.3 ýÂ. Â ýòîé

ðàáîòå âïåðâûå óäàëîñü âûäåëèòü îñîáåííîñòè ñïåêòðà, êîòîðûå áûëè ñâÿçàíû ñ ðåíò-
ãåíîâñêèìè ïåðåõîäàìè ñ îòäåëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé íà âàêàíñèè â îáîëî÷êàõ
5d3/2 è 5d5/2. Ýíåðãèè, ïðè êîòîðûõ ïîÿâëÿþòñÿ îñîáåííîñòè ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîâ,

45



áûëè ñîïîñòàâëåíû ñ ðàçíîñòÿìè ýíåðãèé ñâÿçè 5d3/2,5/2-ýëåêòðîíîâ è ðàçëè÷íûõ ïèêîâ
â îáëàñòè ýíåðãèé ñâÿçè 35�0 ýÂ îêñèäîâ UO2 è γ-UO3 ïî äàííûì ÐÝÑ. Áûëî íàéäå-
íî ðàçóìíîå ñîîòâåòñòâèå òåõ è äðóãèõ, òåì ñàìûì óäàëîñü äàòü àäåêâàòíîå îáúÿñíåíèå
îñíîâíûì äåòàëÿì ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîâ. Â ÷àñòíîñòè, áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ñòðóêòó-
ðà ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîâ UO2 è γ-UO3 íå ìîæåò áûòü ïîíÿòà, åñëè íå ïðèíèìàòü âî
âíèìàíèå îáðàçîâàíèå ÂÂÌÎ ïðè ãèáðèäèçàöèè 6p-ýëåêòðîíîâ óðàíà è 2s-ýëåêòðîíîâ
êèñëîðîäà. Ýòî ÿâëÿåòñÿ ïðÿìûì äîêàçàòåëüñòâîì îáðàçîâàíèÿ ÂÂÌÎ â ñîåäèíåíèÿõ
óðàíà íàðÿäó ñ ðåçóëüòàòàìè ÊÝÑ [91, 92].

Åñëè áû áûëî âîçìîæíî îïðåäåëèòü îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè ðåíòãåíîâñêèõ ëè-
íèé â òàêèõ ñïåêòðàõ, êàêèå áûëè èçìåðåíû â ðàáîòå [118], òî ìîæíî áûëî áû ïðèñòóïèòü
ê èçó÷åíèþ ïàðöèàëüíûõ çàñåëåííîñòåé ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé ýëåêòðîíàìè óðàíà ñ
ïîìîùüþ ðåíòãåíîâñêîé ýìèññèîííîé ñïåêòðîñêîïèè. Îäíàêî ñòðóêòóðà ýòèõ ñïåêòðîâ
ñëîæíà, òàê ÷òî ïîêà òðóäíî ñòàâèòü âîïðîñ îá åå êîëè÷åñòâåííîì èññëåäîâàíèè.

1.6.3 Îæå-ñïåêòðîñêîïèÿ

Îæå-ïåðåõîä ñ âíåøíèõ îáîëî÷åê àòîìà íà âíóòðåííèå îáîëî÷êè èëè ìåæäó âíóòðåí-
íèìè îáîëî÷êàìè àòîìà ëîêàëèçîâàí â îáúåìå àòîìà, ñîâåðøàþùåãî ïåðåõîä, ïîýòîìó
èíòåíñèâíîñòè Îæå-ëèíèé, ïîäîáíî ëèíèÿì ñïåêòðà ÊÝÑ èëè ðåíòãåíîâñêîãî ýìèññè-
îííîãî ñïåêòðà, ÷óâñòâèòåëüíû ê ïàðöèàëüíûì çàñåëåííîñòÿì ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé
àòîìíûìè ýëåêòðîíàìè. Îäíàêî èç-çà òîãî, ÷òî â ôîðìèðîâàíèå Îæå-ñïåêòðà âîâëå÷å-
íî áîëüøîå êîëè÷åñòâî ïåðåõîäîâ, Îæå-ñïåêòðû ÷àñòî èìåþò î÷åíü ñëîæíóþ ñòðóêòó-
ðó è ïîýòîìó òðóäíû äëÿ èíòåðïðåòàöèè. Âèäèìî ïî ýòîé ïðè÷èíå èìååòñÿ î÷åíü ìàëî
èçìåðåíèé Îæå-ñïåêòðîâ àêòèíîèäîâ [119]. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, íàïðèìåð â îòíîøåíèè
îêñèäîâ óðàíà, â ïðèíöèïå èìååòñÿ èíòåðåñíàÿ âîçìîæíîñòü èçó÷èòü ñ ïîìîùüþ Îæå-
ñïåêòðîñêîïèè ïàðöèàëüíûå çàñåëåííîñòè ÂÂÌÎ ýëåêòðîíàìè O2s, òî åñòü ïîñìîòðåòü
íà òå æå îðáèòàëè, êîòîðûå ôîðìèðóþò êîíâåðñèîííûé ñïåêòð èçîìåðà óðàíà, íå ñî
ñòîðîíû óðàíà, à ñî ñòîðîíû êèñëîðîäà [120].

Îæå-ñïåêòð êèñëîðîäà ñîñòîèò èç òðåõ ÷àñòè÷íî íàêëàäûâàþùèõñÿ äðóã íà äðóãà
Îæå-ïîëîñ: KL1L1, KL1L23 è KL23L23 [121]. Èíôîðìàöèÿ î çàñåëåííîñòÿõ ÂÂÌÎ îê-
ñèäîâ óðàíà 2s-ýëåêòðîíàìè êèñëîðîäà ñîäåðæèòñÿ â ïîëîñàõ KL1L1, KL1L23. Ïóñòü
S(E) � ïëîòíîñòü ðàñïðåäåëåíèÿ O2s-ñîñòîÿíèé ïî ýíåðãèÿì ñâÿçè, à P (E) � ïëîòíîñòü
ðàñïðåäåëåíèÿ O2p-ñîñòîÿíèé. Òîãäà (ñ òî÷íîñòüþ äî ñäâèãà ïî ýíåðãèè è â íåðåëÿòèâèñò-
ñêîì ïðèáëèæåíèè) ôîðìà ñïåêòðîâ KL1L1- è KL1L23-ïîëîñ, ñîîòâåòñòâåííî, èìååò âèä
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S(E) ◦ S(E) è S(E) ◦ P (E), ãäå ñèìâîë (◦) îáîçíà÷àåò ñâåðòêó. Òàê êàê øèðèíà 2p-çîíû
êèñëîðîäà ñîñòàâëÿåò ïî êðàéíåé ìåðå íåñêîëüêî ýëåêòðîí-Âîëüò, òî ñïåêòð KL1L23-
ïîëîñû, ôàêòè÷åñêè, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñïåêòð ðàñïðåäåëåíèÿ O2s-ïëîòíîñòè, èçìåðåí-
íûé ñ ïëîõèì ðàçðåøåíèåì, à ñïåêòð KL1L1-ïîëîñû áóäåò èìåòü äîñòàòî÷íî ñëîæíûé
âèä, åñëè òîëüêî O2s-ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü íå ïðåäñòàâëåíà îäíîé-åäèíñòâåííîé óç-
êîé çîíîé. Åñëè âñå òðè ïîëîñû Îæå-ñïåêòðà êèñëîðîäà èçìåðåíû äîñòàòî÷íî àêêóðàòíî
(èìååòñÿ â âèäó, ïðåæäå âñåãî, àäåêâàòíîå âû÷èòàíèå íåóïðóãîãî è äðóãèõ ôîíîâ) è
ñ äîñòàòî÷íî õîðîøåé ñòàòèñòèêîé, òî ìîæíî âûïîëíèòü îïåðàöèè îáðàòíîé ñâåðòêè è
îïðåäåëèòü âèä ôóíêöèè S(E).

Íàñêîëüêî íàì èçâåñòíî, òàêàÿ ïðîãðàììà â îòíîøåíèè îêñèäîâ óðàíà åùå íå âûïîë-
íåíà â ïîëíîé ìåðå. Îäíàêî â ðàáîòå [120] óæå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âèä ïîëîñ KL1L1

è KL1L23 íå ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåäïîëîæåíèåì î êâàçèàòîìíîì õàðàêòåðå ðàñïðåäåëåíèÿ
O2s-ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â êðèñòàëëå UO2, ÷òî, ñ îäíîé ñòîðîíû, ÿâëÿåòñÿ åùå îäíèì
ïðÿìûì ïîäòâåðæäåíèåì ôîðìèðîâàíèÿ ÂÂÌÎ, à ñ äðóãîé � ïîêàçûâàåò ïåðñïåêòèâ-
íîñòü äàííîé ìåòîäèêè.

Òàêèì îáðàçîì, ÐÝÑ, ðåíòãåíîâñêàÿ ýìèññèîííàÿ è Îæå-ñïåêòðîñêîïèÿ íå ìîãóò (ïî-
êà) äàòü ýêñïåðèìåíòàëüíóþ èíôîðìàöèþ, êîòîðàÿ äîñòóïíà ìåòîäó ÊÝÑ èçîìåðà 235mU.
Îæå-ñïåêòðû êèñëîðîäà â ñîåäèíåíèÿõ ñ óðàíîì â ïðèíöèïå ìîãóò äàòü èíôîðìàöèþ
ëèøü äîïîëíèòåëüíóþ ê äàííûì ÊÝÑ 235mU (íàäî, âïðî÷åì, çàìåòèòü, ÷òî äàííûå ÊÝÑ
ãîðàçäî ïðîùå èíòåðïðåòèðîâàòü). Â òî æå âðåìÿ, èíôîðìàöèÿ î ïàðöèàëüíûõ âêëà-
äàõ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ óðàíà â ÂÂÌÎ âåñüìà âàæíà äëÿ ïðîâåðêè âû÷èñëèòåëüíûõ
ìîäåëåé êâàíòîâîé õèìèè è äëÿ ðàçâèòèÿ òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé î ïðèðîäå õè-
ìè÷åñêîé ñâÿçè òÿæåëûõ ýëåìåíòîâ. Â ýòîì çàêëþ÷àåòñÿ öåííîñòü ÊÝÑ èçîìåðà 235mU
êàê ìåòîäà èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ
èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü èíôîðìàöèþ
âñåé ñîâîêóïíîñòè ìåòîäîâ (ÐÝÑ, ðåíòãåíîâñêàÿ è Îæå-ñïåêòðîñêîïèÿ) è ñïåêòðîñêîïèÿ
ÊÝÑ ÿâëÿåòñÿ âàæíûì äîïîëíåíèåì ê ýòèì ìåòîäàì.

1.7 Òðóäíîñòè ÊÝÑ èçîìåðà óðàíà-235

Ê ñåðåäèíå 80-õ ãîäîâ â êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè èçîìåðà óðàíà ñëîæèëàñü ñè-
òóàöèÿ, êîòîðàÿ êàçàëàñü âïîëíå áëàãîïîëó÷íîé. Ñ îäíîé ñòîðîíû, òåîðèÿ è ýêñïåðè-
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ìåíòû ïî èçìåíåíèÿì ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU íàõîäèëèñü â ðàçóìíîì ñîãëàñèè (ñì.
ðàçäåë 1.4.4), ÷òî äàâàëî îñíîâó äëÿ èíòåðïðåòàöèè êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà
óðàíà â òåðìèíàõ ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, áûëè ïî-
ëó÷åíû ðàçðåøåííûå íà îòäåëüíûå ëèíèè êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû 235mU (ñì. ðàçäåë 1.5),
è áûëà ïîíÿòà öåííîñòü ìåòîäà ÊÝÑ â èçó÷åíèè ñòðóêòóðû ÂÂÌÎ ñîåäèíåíèé óðàíà
(ñì. ðàçäåëû 1.5 è 1.6). Àêòóàëüíûì ñòàëî ðàçâèòèå îñíîâ ìåòîäà ÊÝÑ èçîìåðà óðàíà
êàê ðåãóëÿðíîãî êîëè÷åñòâåííîãî ìåòîäà èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà,
äëÿ ÷åãî ïðåäñòàâëÿëîñü äîñòàòî÷íûì ðàçâèòü ìåòîäèêó êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ
ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ. Ñèòóàöèÿ îñëîæíèëàñü â 1989 ã. ïîñëå ðåçóëüòàòîâ
ðàáîòû Â. Â. Êîëüöîâà è À. À. Ðèìñêîãî-Êîðñàêîâà [122, 123] è ïîñëåäîâàâøåé çà íèìè
ðàáîòû Â. Þ. Äîáðåöîâà [124].

1.7.1 Òîðìîæåíèå ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà â ñåðåáðå

Äî 1989 ã. ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðàáîòû, â êîòîðûõ èçó÷àëàñü êîíâåðñèÿ 235mU, òàê èëè
èíà÷å áûëè îñíîâàíû íà íåïîñðåäñòâåííîé ðåãèñòðàöèè êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ. Ïðè
ýòîì âêëàä â íàáëþäàåìóþ ýëåêòðîííóþ àêòèâíîñòü äàþò òîëüêî ñàìûå âåðõíèå ñëîè
âåùåñòâà, â êîòîðîå èìïëàíòèðîâàí èçîìåð (íå áîëåå íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ àíãñòðåì).
Öåëüþ ðàáîòû [122] áûëî èçó÷åíèå ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà ïðè âíåäðåíèè àòîìîâ â âå-
ùåñòâî íà áîëüøóþ ãëóáèíó (áîëåå 1000�A). Äëÿ èññëåäîâàíèÿ áûëà âûáðàíà õîðîøî
ïðîâîäÿùàÿ ñðåäà (ñåðåáðî), òàê êàê àâòîðû èìåëè â âèäó îáíàðóæèòü âëèÿíèå ïîäàâëå-
íèÿ ðåçîíàíñíîé ïåðåõîäó ìîäû íóëåâûõ êîëåáàíèé ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ ïðîâîäÿùèì
îêðóæåíèåì íà âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà.

Èäåÿ ïðîâåäåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. 1) Ïðèãîòîâëÿþòñÿ äâà èäåí-
òè÷íûõ îáðàçöà â âèäå ñëîåâ ñåðåáðà íà íåñóùåé ïîäëîæêå (âîëüôðàì), âíóòðè êîòîðûõ
íàõîäÿòñÿ îòäåëüíûå àòîìû 235mU. 2) Â îáðàçöå 1 ïðîèçâîäèòñÿ óäàëåíèå ñåðåáðà òàê, ÷òî
àòîìû óðàíà îêàçûâàþòñÿ íà ïîâåðõíîñòè íåñóùåé ïîäëîæêè (òåðìè÷åñêîå ðàñïûëåíèå
ñåðåáðà â âàêóóìå). Ñ ýòîãî ìîìåíòà èçìåðÿåòñÿ êðèâàÿ ðàñïàäà îáðàçöà 1 (â âàêóóìå,
ñ ïîìîùüþ êàíàëüíîãî ýëåêòðîííîãî óìíîæèòåëÿ ÂÝÓ-6), à èçîìåð óðàíà â îáðàçöå 2
ïî-ïðåæíåìó �ïîõîðîíåí� â ñëîå ñåðåáðà. 3) ×åðåç íåêîòîðîå âðåìÿ ñåðåáðî óäàëÿåòñÿ è â
îáðàçöå 2, ïîñëå ÷åãî äëÿ íåãî òàê æå ðåãèñòðèðóåòñÿ êðèâàÿ ðàñïàäà. Åñëè âíóòðè ñëîÿ
ñåðåáðà ïåðåõîä íå ïîäàâëÿåòñÿ, òî êðèâàÿ 2 áóäåò ïðîäîëæåíèåì êðèâîé ðàñïàäà 1. Åñëè
æå ïîäàâëåíèå èìååò ìåñòî, òî ìåæäó ýòèìè êðèâûìè îáðàçóåòñÿ ñòóïåíüêà, âûçâàííàÿ
ðàçíûì äëÿ îáðàçöîâ âðåìåíåì ïðåáûâàíèÿ óðàíà â ñåðåáðå.
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Ðèñ. 1.8: "Ýôôåêò ñòóïåíüêè"[122]. Çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ñ÷åòà ýëåêòðîíîâ Ne îò âðåìå-
íè äëÿ ïåðâîãî è âòîðîãî îáðàçöà. Ðàçíèöà âî âðåìåíè âûäåðæêè îáðàçöîâ 1 è 2 â ñåðåáðå
58ìèí. Çâåçäî÷êè íà ýêñòðàïîëèðîâàííûõ ó÷àñòêàõ êðèâûõ � ìîìåíòû óäàëåíèÿ ñåðåáðà
ñ îáðàçöîâ.

Äëÿ ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ íà âîëüôðàìîâóþ ïîäëîæêó âàêóóìíûì íàïûëåíèåì
íàíîñèëñÿ ñëîé ñåðåáðà (∼ 1000�A), çàòåì íà íåãî ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì ñîáèðàëñÿ èçîìåð
235mU îò ñëîÿ 239Pu (â àðãîíå, 1 àòì), à ïîëó÷åííûé ïðåïàðàò ñíîâà çàïûëÿëñÿ ñåðåáðîì
(∼1000�A). Äëÿ êîíòðîëÿ êîëè÷åñòâà èçîìåðà 235mU âìåñòå ñ èçîìåðîì 235mU òåì æå
ñïîñîáîì â îáðàçåö ââîäèëñÿ 237U (ïîëó÷àåòñÿ ïðè α-ðàñïàäå 241Pu), êîíòðîëü êîëè÷åñòâà
îñóùåñòâëÿëñÿ ïî γ-ëèíèÿì 237U γ59 è γ208.

Â ðàáîòå [122] áûëî ïðîâåäåíî 15 èçìåðåíèé. Áûë îáíàðóæåí èñêîìûé ðàçíîñòíûé ýô-
ôåêò, íî âåëè÷èíà åãî îêàçàëàñü ïëîõî âîñïðîèçâîäèìîé, îíà êîëåáëåòñÿ îò ìàêñèìàëüíî
âîçìîæíîé, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîëíîé îñòàíîâêå ðàñïàäà 235mU â ñåðåáðå (â ïðåäåëàõ îøè-
áîê èçìåðåíèé) äî îòñóòñòâèÿ ýôôåêòà ñòóïåíüêè. Íà ðèñ. 1.8 ïîêàçàí ýôôåêò ñòóïåíüêè
äëÿ îäíîãî èç óäà÷íûõ ýêñïåðèìåíòîâ [122].

Â ðàáîòå [123] ìåòîäèêà áûëà ìîäèôèöèðîâàíà. Ýêñïåðèìåíòû òåïåðü ïðîâîäèëèñü ñ
òðåìÿ èëè ÷åòûðüìÿ èäåíòè÷íûìè îáðàçöàìè, ïðè÷åì îäèí èç îáðàçöîâ èñïîëüçîâàëñÿ
äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðåíòãåíîñòðóêòóðíîãî àíàëèçà ïëåíêè ñåðåáðà. Ïîìèìî ðàñïàäíûõ êðè-
âûõ èçìåðÿëèñü èíòåãðàëüíûå ñïåêòðû ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ, ïîêèäàþùèõ îáðàçåö. Ýòî
äåëàëîñü ñ öåëüþ êîíòðîëÿ èäåíòè÷íîñòè ñòðóêòóðû ïîâåðõíîñòíûõ ñëîåâ ñîäåðæàùèõ
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Òàáëèöà 1.8: Âåëè÷èíà R ýôôåêòà ñòóïåíüêè, ïîëó÷åííàÿ ïðè âðåìåíè T âûäåðæêè 235mU
â ñåðåáðå è îòíîñèòåëüíàÿ (â ïðîöåíòàõ) èíòåíñèâíîñòü J ðåôëåêñîâ îò ðàçëè÷íûõ àòîì-
íûõ ïëîñêîñòåé ðåøåòêè ñåðåáðà. Èíòåíñèâíîñòü íàèáîëåå ñèëüíîãî ðåôëåêñà ïðèíÿòà
çà 100%.

J(111) J(200) J(220) J(311) J(420) T ìèí R

14 65 100 10 41 60 1.1(0.1)
18 100 10 4 21 8 1.0(0.1)
18 100 10 5 44 62 1.1(0.1)
15 100 16 7 60 65 1.1(0.1)
10 100 19 6 28 62 1.0(0.1)
10 100 6 5 30 75 0.9(0.2)
5 100 35 4 100 61 1.1(0.2)
5 100 17 2 � 61 0.8(0.1)
2 100 9 � 9 61 1.4(0.3)
1 100 2 � � 60 1.0(0.1)
� 100 7 � 8 75 2.0(0.3)
� 100 12 � 12 61 1.0(0.1)
� 100 3 � 8 62 1.8(0.5)

èçîìåð â îáðàçöàõ 1, 2, 3.
Âûÿñíèëîñü, ÷òî ñòðóêòóðà ñëîÿ ñåðåáðà ïëîõî âîñïðîèçâîäèòñÿ â ýêñïåðèìåíòàõ, ïðè

ýòîì âåëè÷èíà ýôôåêòà ñòóïåíüêè èìååò òåíäåíöèþ êîððåëèðîâàòü ñ îðèåíòàöèåé êðè-
ñòàëëèòîâ â ñåðåáðå (òàáë. 1.8). Âåëè÷èíà ýôôåêòà ñòóïåíüêè íå íàðàñòàåò ýêñïîíåí-
öèàëüíî ïî ìåðå âûäåðæêè èçîìåðà óðàíà â ñåðåáðå, êàê ýòî äîëæíî áûëî áû áûòü
(òàáë. 1.9). Ïîñëåäíåå îçíà÷àåò, ÷òî åñëè ðàñïàä èçîìåðà óðàíà äåéñòâèòåëüíî òîðìî-
çèòñÿ â ñåðåáðå, òî òîëüêî íà íà÷àëüíîì ýòàïå âûäåðæêè, à ñïóñòÿ íåêîòîðîå âðåìÿ
(20�60ìèí) âîçîáíîâëÿåòñÿ ñ íîðìàëüíîé ñêîðîñòüþ.

Àâòîðû [122, 123] âûñêàçàëè ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî èñòî÷íèêîì íåâîñïðîèçâîäèìîñòè
ýôôåêòà è �íåæåëàíèÿ� ñòóïåíüêè íàðàñòàòü ýêñïîíåíöèàëüíî âî âðåìåíè ÿâëÿþòñÿ ïðî-
öåññû äèôôóçèè èçîìåðà óðàíà ê ãðàíèöàì çåðåí ñåðåáðà èëè íà ïîâåðõíîñòü îáðàçöà
(ïîñëåäíåå áûëî ïîäòâåðæäåíî ýêñïåðèìåíòàëüíî). Â ðåçóëüòàòå òðàêòîâêà ðåçóëüòàòîâ
ýêñïåðèìåíòîâ îñòàåòñÿ íå âïîëíå îäíîçíà÷íîé, è àâòîðû âûíóæäåíû êîíñòàòèðîâàòü
[123], ÷òî �íåò íåñîìíåííîãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî äîêàçàòåëüñòâà íàëè÷èÿ çàäåðæêè ðàñ-
ïàäà�. Íàäî îòìåòèòü, ÷òî îáîñíîâàííûõ ïðåäëîæåíèé äðóãèõ ýôôåêòîâ, êîòîðûå ìîãëè
áû ýìóëèðîâàòü íàáëþäàåìûå ÿâëåíèÿ (ýôôåêò ñòóïåíüêè ïëþñ ðåçóëüòàòû ìíîãèõ êîí-
òðîëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, âûïîëíåííûõ àâòîðàìè [122, 123]), òîæå ïîêà íåò.
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Òàáëèöà 1.9: Âåëè÷èíà R ýôôåêòà ñòóïåíüêè, ïîëó÷åííàÿ ïðè âðåìåíè T1 è T2 âûäåðæêè
235mU â ñåðåáðå â ýêñïåðèìåíòàõ ñ òðåìÿ îäíîâðåìåííî ïðèãîòîâëåííûìè îáðàçöàìè, è
îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü J ðåôëåêñîâ îò ðàçíûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé ñåðåáðà.

J(111) J(200) J(220) J(311) J(420) T1 ìèí R T2 ìèí R

100 12 � 1 3 63 1.0(0.2) 128 0.9(0.2)
8 29 100 10 73 15 1.0(0.1) 66 1.3(0.2)
3 5 100 8 18 15 1.4(0.3) 30 1.3(0.2)
18 100 45 18 33 15 1.2(0.2) 63 1.6(0.3)
16 100 29 6 40 62 1.3(0.1) 123 1.3(0.2)
11 100 12 13 25 43 1.1(0.2) 90 1.0(0.1)
9 100 27 13 40 46 1.0(0.2) 112 1.0(0.2)
7 100 4 2 25 49 1.2(0.1) 117 1.1(0.1)
3 100 3 � 3 60 2.7(0.6) 108 3.5(0.3)

Òàáëèöà 1.10: Âåëè÷èíà R ýôôåêòà ñòóïåíüêè â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè T âûäåðæêè
235mU â NaCl.

T , ìèí R T , ìèí R

35 1.1(0.2) 69 1.2(0.2)
44 1.0(0.2) 74 1.2(0.1)
64 1.2(0.2)

Â ðàáîòå [123] áûëè òàêæå ïðîâåäåíû ýêñïåðèìåíòû ñ NaCl âìåñòî Ag â êà÷åñòâå
ñðåäû äëÿ èìïëàíòàöèè èçîìåðà óðàíà (òàáë. 1.10). Àâòîðû òðàêòóþò ðåçóëüòàòû ýòèõ
ýêñïåðèìåíòîâ êàê ñâèäåòåëüñòâî îòñóòñòâèÿ ýôôåêòà çàäåðæêè ðàñïàäà â NaCl.

Èòàê, â ðàáîòàõ [122, 123] ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åíî óêàçàíèå íà âîçìîæíîñòü ãëóáî-
êîãî òîðìîæåíèÿ, âïëîòü äî ïîëíîé îñòàíîâêè, ðàñïàäà èçîìåðà 235mU â ìàòðèöå ñåðåáðà,
õîòÿ ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû èìåþò êîñâåííûé õàðàêòåð è èõ íåëüçÿ ñ÷èòàòü ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì äîêàçàòåëüñòâîì ñóùåñòâîâàíèÿ ýôôåêòà.

1.7.2 Íåêîòîðûå ïîïûòêè îáúÿñíåíèÿ òîðìîæåíèÿ ðàñïàäà 235mU
â ñåðåáðå.

Ïðåäïîëàãàåìîå ãëóáîêîå òîðìîæåíèå ðàñïàäà 235mU [122, 123] íå óêëàäûâàåòñÿ â ðàì-
êè ðàçâèòîé ê ìîìåíòó ïðîâåäåíèÿ ýòèõ ðàáîò òåîðèè [62, 84�86]. Âñëåä çà ïóáëèêàöèåé
[122, 123] âûøåë ðÿä ðàáîò, â êîòîðûõ ïðåäïðèíèìàëèñü ïîïûòêè îáúÿñíèòü ýòî ÿâëåíèå
[29, 35, 124�128].
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Â ðàáîòå [125] áûëà ðàññìîòðåíà âîçìîæíîñòü îáúÿñíåíèÿ òîðìîæåíèÿ ðàñïàäà ÷èñòî
õèìè÷åñêîé ïåðåñòðîéêîé îáîëî÷êè àòîìà óðàíà. Â îòëè÷èå îò ðàáîò [62, 85] ïðè îïðå-
äåëåíèè èçìåíåíèé ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ó÷èòûâàëñÿ ýôôåêò ó÷àñòèÿ 6p-îáîëî÷åê àòîìà
óðàíà â õèìè÷åñêîé ñâÿçè. Äëÿ ýòîãî áûë ïðîèçâåäåí ðàñ÷åò ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû U-
Ag êëàñòåðîâ UAg4(òåòðàýäð), UAg6(îêòàýäð), UAg8(êóá), UAg12(êóáîîêòàýäð) â ðåëÿòè-
âèñòñêîì âàðèàíòå êëàñòåðíîé ìîäåëè mu�n-tin [129]. Ýëåêòðîííûå ôàêòîðû êîíâåðñèè
áûëè âû÷èñëåíû äëÿ mu�n-tin-âîëíîâûõ ôóíêöèé óðàíà. Äëÿ ýòîãî ðÿäà êîíôèãóðà-
öèé îêðóæåíèÿ èçîìåðà óðàíà áûëî íàéäåíî, ÷òî ïðîèñõîäèò íå çàìåäëåíèå, à óñêîðåíèå
ðàñïàäà, ìàêñèìàëüíî � íà âåëè÷èíó 14%. Òàêèì îáðàçîì, ãëóáîêîå ïîäàâëåíèå ðàñïà-
äà âñëåäñòâèå õèìè÷åñêîé ïåðåñòðîéêè îáîëî÷êè óðàíà íå ïîäòâåðæäàåòñÿ ðåçóëüòàòàìè
òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.

Â ðàáîòå [128] äëÿ îáúÿñíåíèÿ òîðìîæåíèÿ áûëî ïðåäëîæåíî ãèïîòåòè÷åñêîå èçìå-
íåíèå ôîðìû ôîòîííîãî ïðîïàãàòîðà â ïðîâîäÿùåé ñðåäå. Ñëåäñòâèåì ïðåäëîæåííîé
òåîðèè ÿâëÿåòñÿ ÿâëåíèå âíóòðåííåé êîíâåðñèè, ñòèìóëèðîâàííîé ðåçîíàíñíûì ýíåðãèè
ïåðåõîäà ýëåêòðîìàãíèòíûì èçëó÷åíèåì, êîòîðîå íå íàáëþäàëîñü â ýêñïåðèìåíòå. Ïî-
ýòîìó ïîêà òðóäíî îöåíèòü ïðåäïîëîæåíèÿ ðàáîòû [128]. Ìû íå áóäåì îñòàíàâëèâàòüñÿ
íà ðàáîòàõ [126, 127], òàê êàê ïî óòâåðæäåíèþ îäíîãî èç àâòîðîâ (Å. Â. Òêàëÿ, ÷àñòíîå
ñîîáùåíèå) ðåçóëüòàòû ýòèõ ðàáîò íóæäàþòñÿ â ñóùåñòâåííîì óòî÷íåíèè.

Â ðàáîòàõ [29, 35] ýôôåêò òîðìîæåíèÿ ñâÿçûâàåòñÿ ñ î÷åíü èíòåíñèâíûì íåóïðóãèì
ðàññåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ 235mU â ìåòàëëàõ. Äåéñòâèòåëüíî, õàðàêòåðíîé
êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ èçîìåðà óðàíà 45�60 ýÂ ñîîòâåòñòâóåò
äå'Áðîéëåâñêàÿ äëèíà âîëíû 1.5�2�A. Â òî æå âðåìÿ äëèíà ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ ñ ýòîé
ýíåðãèåé äî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ â ìåòàëëàõ î÷åíü ìàëà � 3�5�A â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàñ-
÷åòàìè [130] è äî ∼1�A â ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàìè [131, 132]. Äëèíà íåóïðóãîãî
ïðîáåãà îêàçûâàåòñÿ ïîðÿäêà äå'Áðîéëåâñêîé äëèíû âîëíû ýëåêòðîíà, è â ýòîì ñìûñëå
êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà (êîíâåðñèîííûé ýëåêòðîí â íåïðåðûâíîì
ñïåêòðå) ÿâëÿåòñÿ ïëîõî îïðåäåëåííûì, ÷òî, â ñóùíîñòè, ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé òîðìîæå-
íèÿ ðàñïàäà. Òî÷íàÿ êîëè÷åñòâåííàÿ îöåíêà âåëè÷èíû ïîäàâëåíèÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà
â ðàáîòàõ [29, 35] íå äàåòñÿ.

Îáùåïðèçíàííîãî óáåäèòåëüíîãî îáúÿñíåíèÿ ïðåäïîëàãàåìûé ýôôåêò ãëóáîêîãî òîð-
ìîæåíèÿ ðàñïàäà èçîìåðà 235mU â ñåðåáðå äî ñèõ ïîð íå íàøåë.
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1.7.3 Èíòåðôåðåíöèîííûå ýôôåêòû ïðè óïðóãîì ðàññåÿíèè êîí-
âåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ 235mU íà àòîìàõ îêðóæåíèÿ

Â ðàáîòàõ [84, 86] îòìå÷àëîñü, ÷òî íà âåðîÿòíîñòÿõ êîíâåðñèè èçîìåðà 235mU ìîæåò
ñêàçàòüñÿ óïðóãîå ðàññåÿíèå êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ íà àòîìàõ îêðóæåíèÿ, íî êîëè-
÷åñòâåííûõ îöåíîê âåëè÷èíû ýôôåêòà äàíî íå áûëî. Ýôôåêò àíàëîãè÷åí õîðîøî èçâåñò-
íîìó ÿâëåíèþ EXAFS (Extended X-ray Absorption Fine Structure) [133, 134] â ýíåðãåòè÷å-
ñêèõ çàâèñèìîñòÿõ ñå÷åíèé ôîòîèîíèçàöèè àòîìíûõ îáîëî÷åê ðåíòãåíîâñêèìè êâàíòàìè.
Óïðîùåííî, ñóòü ýôôåêòà (ïðèìåíèòåëüíî ê ÿäåðíîé êîíâåðñèè) ñâîäèòñÿ ê ñëåäóþùå-
ìó4 [133]. Âîëíà äå'Áðîéëÿ ýëåêòðîíà, èñïóñêàåìîãî â ïðîöåññå êîíâåðñèè, äîõîäèò äî
ñîñåäíèõ àòîìîâ, óïðóãî îòðàæàåòñÿ îò íèõ, âîçâðàùàåòñÿ ê êîíâåðòèðóþùåìó ÿäðó è
òàì èíòåðôåðèðóåò ñàìà ñ ñîáîé, èçìåíÿÿ ñâîþ àìïëèòóäó íà ÿäðå. Èçìåíåíèå àìïëè-
òóäû ñîñòîÿíèé íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà âëå÷åò èçìåíåíèå ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàòðè÷íûõ
ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà, è âìåñòå ñ íèìè � âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè. Äîáàâêó ê èíòåðôåðåí-
öèîííîìó ýôôåêòó äàþò âêëàäû è îò ìíîãîêðàòíûõ ðàññåÿíèé ýëåêòðîíà.

Êîëè÷åñòâåííûå îöåíêè âåëè÷èíû èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ â âåðîÿòíîñòÿõ êîí-
âåðñèè èçîìåðà 235mU âïåðâûå áûëè äàíû â ðàáîòå Â. Þ. Äîáðåöîâà [124]. Òàê êàê îä-
íîé èç öåëåé ðàáîòû [124] áûëî èññëåäîâàíèå âîçìîæíîñòè ñâÿçè òîðìîæåíèÿ ðàñïàäà
[122, 123] ñ èíòåðôåðåíöèîííûìè ýôôåêòàìè, òî îáúåêòîì èññëåäîâàíèÿ áûë âûáðàí
óðàí â îêðóæåíèè ñåðåáðà. Âû÷èñëåíèÿ ïðîâîäèëèñü äëÿ òîãî æå íàáîðà êëàñòåðîâ U-
Ag, ÷òî è â ðàáîòå [125]. Ñòðîèëñÿ mu�n-tin-ïîòåíöèàë â ìîäåëè èçîëèðîâàííîé ïðèìå-
ñè óðàíà â ðåøåòêå ñåðåáðà, è â ýòîì ïîòåíöèàëå ïðÿìî âû÷èñëÿëèñü ðåëÿòèâèñòñêèå
âîëíîâûå ôóíêöèè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ. Ôàêòè÷åñêè ýòî
îçíà÷àåò, ÷òî áûëî ó÷òåíî íå òîëüêî îäíîêðàòíîå îòðàæåíèå ýëåêòðîíà îò ïîòåíöèàëîâ
àòîìîâ-ñîñåäåé, íî è âñå âîçìîæíûå ïåðåðàññåÿíèÿ (íåïåðòóðáàòèâíîå îïèñàíèå). Áûëî
íàéäåíî, ÷òî èíòåðôåðåíöèîííûå ýôôåêòû èìåþò âåñüìà çàìåòíóþ àìïëèòóäó è î÷åíü
÷óâñòâèòåëüíû êàê ê ýíåðãèè ÿäåðíîãî ïåðåõîäà (èëè, ÷òî òî æå � ê ýíåðãèÿì ñâÿçè
ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê), òàê è ê ðàññòîÿíèþ îò ÿäðà èçîìåðà äî àòîìîâ îêðóæåíèÿ. Íà
ðèñ. 1.9a ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííûõ ôàêòîðîâ êîíâåðñèè w(6p1/2) è w(6p3/2) è
èõ ïàðöèàëüíîé ñóììû

w(6p) =
n(6p1/2)w(6p1/2) + n(6p1/2)w(6p1/2)

n(6p1/2) + n(6p1/2)
,

4Ðàññìàòðèâàåìàÿ êàðòèíà, ôàêòè÷åñêè, ñîîòâåòñòâóåò ïåðòóðáàòèâíîìó îïèñàíèþ â ïåðâîì ïîðÿäêå
òåîðèè âîçìóùåíèé.
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Ðèñ. 1.9: Çàâèñèìîñòü ôàêòîðîâ êîíâåðñèè èçîìåðà 235mU â êëàñòåðå UAg12 îò ýíåðãèè
ïåðåõîäà (a) è ðàññòîÿíèÿ RU−Ag (b).

ãäå n(6p1/2)=2, n(6p3/2)=4, îò ýíåðãèè êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà E äëÿ êëàñòåðà UAg12,
÷òî ñîîòâåòñòâóåò çàìåùåíèþ óðàíîì îäíîãî èç àòîìîâ ÃÖÊ-ðåøåòêè ñåðåáðà ñ ïàðàìåò-
ðîì ðåøåòêè 7.7217a0 (ðàññòîÿíèå ìåæäó óðàíîì è ñåðåáðîì R0 = 5.4601a0). Íà ðèñ. 1.9b
ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü w(6p1/2), w(6p3/2) è w(6p) îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó óðàíîì è ñåðåá-
ðîì RU−Ag â òîì æå êëàñòåðå UAg12 ïðè ôèêñèðîâàííîé ýíåðãèè ÿäåðíîãî ïåðåõîäà
E = 76.8 ýÂ. Ïóíêòèðîì ïîêàçàíû òå æå ôàêòîðû êîíâåðñèè äëÿ èçîëèðîâàííîãî àòîìà
óðàíà. Âèäíî, ÷òî õàðàêòåðíàÿ àìïëèòóäà ôëóêòóàöèé ôàêòîðîâ êîíâåðñèè w(6p1/2) è
w(6p3/2) ñîñòàâëÿåò îêîëî 50% íåâîçìóùåííîé âåëè÷èíû â èçîëèðîâàííîì àòîìå, à ïàð-
öèàëüíîé ñóììû w(6p) � îêîëî 25%. Äëÿ ìàêñèìàëüíûõ îòêëîíåíèé îò íåâîçìóùåííûõ
âåëè÷èí áûëè íàéäåíû çíà÷åíèÿ:

∆6p1/2
=

(
+89

−41

)
%, ∆6p3/2

=

(
+60

−44

)
%, ∆6p =

(
+47

−21

)
%,

Ñ ïîÿâëåíèåì ðàáîòû [124] ñèòóàöèÿ â êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè 235mU åùå áî-
ëåå óñëîæíèëàñü. Ñ îäíîé ñòîðîíû, èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ, âèäèìî, íåäîñòàòî÷-
íî äëÿ îáúÿñíåíèÿ òîðìîæåíèÿ ðàñïàäà èçîìåðà 235mU â ñåðåáðå. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â
ñâåòå ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû [124] íå ñîâñåì ïîíÿòíîé ñòàíîâèòñÿ ñòàáèëüíîñòü ïîñòîÿííîé
ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòü ðàçëè÷íûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ
ñóáñòðàòîâ.

Äåéñòâèòåëüíî, õîòÿ ðàáîòà [124] îòíîñèòñÿ òîëüêî ê ðàñïàäó èçîìåðà óðàíà â îêðóæå-
íèè ñåðåáðà, íåò îñíîâàíèé ñîìíåâàòüñÿ, ÷òî ïðåäñêàçàííûé èíòåðôåðåíöèîííûé ýôôåêò
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äîëæåí ïðîÿâëÿòü ñåáÿ è âî ìíîãèõ äðóãèõ ñëó÷àÿõ. Ñëåäîâàëî áû îæèäàòü, ïðåæäå âñå-
ãî, çàâèñèìîñòè ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà îò ðàññòîÿíèÿ äî àòîìîâ-ñîñåäåé, èëè, ÷òî
òî æå, îò àòîìàðíîé êîíöåíòðàöèè âåùåñòâà ñóáñòðàòà. Ìîæíî îæèäàòü, ÷òî õàðàêòåð-
íûå èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà, ñâÿçàííûå ñ ýòèì ôàêòîðîì, áóäóò
èìåòü ìàñøòàá 10�20%, è õèìè÷åñêèå èçìåíåíèÿ íå áóäóò çàìåòíû íà ýòîì ôîíå. Îäíàêî
â äåéñòâèòåëüíîñòè õàðàêòåðíûé ìàñøòàá èçìåíåíèé ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ñóùåñòâåííî
ìåíüøå. Îñîáåííî ïîêàçàòåëüíà â ýòîì ñìûñëå ðàáîòà [78] (ñì. òàáë. 1.4), ãäå èçîìåð
âíåäðÿëñÿ â ðàçëè÷íûå ïåðåõîäíûå ìåòàëëû. Õàðàêòåðíûå ôëóêòóàöèè ñîñòàâèëè âñå-
ãî 1.4% (ôîðìóëà (1.4)), â òî âðåìÿ êàê èñïîëüçîâàííûå ìàòåðèàëû îáëàäàþò áîëüøèì
ðàçíîîáðàçèåì ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé. Áîëåå òîãî, õîðîøî âèäíî, ÷òî íàáëþäàåìûå èç-
ìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ñâÿçàíû â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ñ õèìè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè
àòîìíîãî îêðóæåíèÿ (ñì. ðèñ. 1.2 è ðèñ. 1.3), à íå ñ ÷åì-òî åùå. Ýêñïåðèìåíòàëüíî íà-
áëþäàåìûå èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà ñêîðåå èìåþò ïðåèìóùåñòâåííî
õèìè÷åñêîå ïðîèñõîæäåíèå, à èíòåðôåðåíöèîííûå ýôôåêòû, âèäèìî, ïðîÿâëÿþò ñåáÿ ïî
êðàéíåé ìåðå â íåñêîëüêî ðàç ñëàáåå, ÷åì ìîæíî îæèäàòü.

Çàìåòèì, ÷òî â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàáîòîé [124] óòðà÷èâàåòñÿ ïðÿìàÿ ñâÿçü ìåæäó èíòåí-
ñèâíîñòÿìè ëèíèé êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà è ýëåêòðîííûìè ïëîòíîñòÿìè íà ÿäðå, óñòà-
íîâëåííàÿ ðàíåå â ðàáîòàõ [84, 86]. Òåì ñàìûì, îñëîæíÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå ÊÝÑ èçî-
ìåðà óðàíà äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé, òàê
êàê ñâÿçü ìåæäó ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðîé è êîíâåðñèîííûì ñïåêòðîì îêàçûâàåòñÿ îïî-
ñðåäîâàííîé ñèëüíûìè èíòåðôåðåíöèîííûìè ýôôåêòàìè, òî÷íûé ó÷åò êîòîðûõ î÷åíü
ñëîæåí.

Òàêèì îáðàçîì, ñîâðåìåííàÿ ñèòóàöèÿ â êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè èçîìåðà óðàíà-
235 âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ñ îäíîé ñòîðîíû, èìåþòñÿ êîñâåííûå óêàçàíèÿ íà âîç-
ìîæíîñòü ãëóáîêîãî òîðìîæåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà 235mU, îáúÿñíåíèå êîòîðîãî íåâîç-
ìîæíî â ðàìêàõ ñóùåñòâóþùèõ ïðåäñòàâëåíèé, è êîòîðîå ìîæåò óêàçûâàòü íà íåïîëíîòó
ñóùåñòâóþùåé òåîðèè. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, èìååòñÿ øèðîêèé êðóã ýêñïåðèìåíòîâ (ñ ðàñ-
ïàäîì èçîìåðà óðàíà âáëèçè ïîâåðõíîñòè îáðàçöîâ), â êîòîðûõ ýòè ýôôåêòû òîðìîæå-
íèÿ, âèäèìî, íå ïðîÿâëÿþòñÿ. Áîëåå òîãî, ðåçóëüòàòû ýòèõ ýêñïåðèìåíòîâ äåìîíñòðèðóþò
ñòîëü âûñîêóþ ñòàáèëüíîñòü ïîñòîÿííîé ðàñïàäà, ÷òî ýòî, âèäèìî, âõîäèò â ïðîòèâîðå÷èå
ñ îöåíêîé âåëè÷èíû èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ [124] ïðè óïðóãîì ðàññåÿíèè êîíâåð-
ñèîííûõ ýëåêòðîíîâ. Òà æå îöåíêà âåëè÷èíû èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ äåëàåò íå
ñîâñåì ÿñíîé ñòåïåíü îáîñíîâàííîñòè ÊÝÑ èçîìåðà óðàíà êàê êîëè÷åñòâåííîãî ìåòîäà
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èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé.

1.8 Ïîñòàíîâêà çàäà÷è ðàáîòû

Îñòàíîâèìñÿ íà íåñîîòâåòñòâèè îæèäàåìûõ ìàñøòàáîâ èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåê-
òîâ [124] ñ ìàñøòàáîì ðåàëüíî íàáëþäàåìûõ èçìåíåíèé ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà
óðàíà ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëè÷åñêèõ ñóáñòðàòîâ. Íàäî îòìåòèòü,
÷òî èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ÿâëÿþòñÿ â äàííîì ñëó÷àå íå î÷åíü õîðîøèì òåñòîì
äëÿ ïðîâåðêè òåîðèè. Â ðàáîòå [124] îòìå÷àëîñü, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûå
èíòåðôåðåíöèîííûå èçìåíåíèÿ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà ìîãóò ïîäàâëÿòüñÿ
ñòðóêòóðíûì ðàçóïîðÿäî÷èâàíèåì àòîìíîãî îêðóæåíèÿ óðàíà. Íåëüçÿ òàêæå èñêëþ÷èòü
âîçìîæíîñòü, ÷òî èíòåðôåðåíöèÿ äàåò áîëüøèå âêëàäû â ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîí-
âåðñèè, îòíîñÿùèåñÿ ê îòäåëüíûì ÀÎ, íî ýòè âêëàäû èìåþò ïðîòèâîïîëîæíûå çíàêè
è âçàèìíî óíè÷òîæàþòñÿ. Ãîðàçäî áîëåå äåòàëüíûå äàííûå äàëè áû íàáëþäåíèÿ èí-
òåíñèâíîñòåé îòäåëüíûõ ëèíèé êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU âìåñòå ñ îöåíêîé ñòåïåíè
ñòðóêòóðíîãî ðàçóïîðÿäî÷èâàíèÿ àòîìíîãî îêðóæåíèÿ èçîìåðà óðàíà â îáðàçöàõ. Ýòè
ñîîáðàæåíèÿ ïðèâîäÿò ê ñëåäóþùåìó óòî÷íåíèþ ïîñòàíîâêè çàäà÷è â äàííîé ðàáîòå.

Ïðåæäå âñåãî íåîáõîäèìî ðàçâèòü ìåòîäèêó, ïîçâîëÿþùóþ ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìå-
ðÿòü àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè, îòíîñÿùèõñÿ ê îòäåëü-
íûì ëèíèÿì êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà (äëÿ òîãî, ÷òîáû ñðàâíèâàòü èíòåí-
ñèâíîñòè ëèíèé ðàçíûõ ñïåêòðîâ), òî åñòü ðàçâèòü ìåòîäèêó êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäî-
âàíèÿ ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU. Îñíîâíûå çàäà÷è, êîòîðûå íåîáõîäèìî
äëÿ ýòîãî ðåøèòü � ýòî ó÷åò àïïàðàòóðíûõ è íåóïðóãèõ èñêàæåíèé êîíâåðñèîííûõ ñïåê-
òðîâ. Çàòåì ñ ïîìîùüþ íîâûõ êîëè÷åñòâåííûõ ìåòîäîâ íàäî, ïðåæäå âñåãî, èññëåäîâàòü
ñîáñòâåííî êîíâåðñèîííûé ïðîöåññ äëÿ 235mU. Äëÿ ýòîãî ñëåäóåò ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó èí-
òåíñèâíîñòÿìè êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ëèíèé ñðàâíèòü ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè îæè-
äàåìûìè (íà îñíîâàíèè íåêîòîðûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé) ñîîòíîøåíèÿìè ýëåêòðîí-
íûõ ïëîòíîñòåé íà ÿäðå, è âûÿñíèòü, íàñêîëüêî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ñîãëàñóþòñÿ
ñ ïðåäïîëîæåíèåì î ïðîïîðöèîíàëüíîñòè âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè è ýëåêòðîííûõ ïëîò-
íîñòåé [84, 86]. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è íåîáõîäèìî ðàçâèòü ìåòîäèêó ïðèãîòîâëåíèÿ
îáðàçöîâ ñ èçîìåðîì óðàíà â îïðåäåëåííîì õèìè÷åñêîì ñîñòîÿíèè. Â ñëó÷àå, åñëè áóäóò
ïîëó÷åíû äàííûå â ïîëüçó íàëè÷èÿ ïðîïîðöèîíàëüíîñòè, ïîòðåáóåòñÿ îòâåòèòü íà âî-
ïðîñ, ïî÷åìó ïðåäñêàçàííûå â ðàáîòå [124] èíòåðôåðåíöèîííûå ýôôåêòû íå ïðîÿâëÿþòñÿ
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â ýêñïåðèìåíòå. Òîëüêî ïîñëå ýòîãî ÊÝÑ èçîìåðà óðàíà-235 ìîæíî áóäåò ïðàêòè÷åñêè
ïðèìåíèòü ê èññëåäîâàíèþ ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ñîåäèíåíèÿõ.
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Ãëàâà 2

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè è
îáðàçöû

Â äàííîì ðàçäåëå îïèñàíû îñíîâíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè, èñïîëüçîâàííûå â
íàñòîÿùåé ðàáîòå. Â ðàçäåëå 4.2 áóäóò ðàññìîòðåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè, ñâÿ-
çàííûå ñ èçìåðåíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ 235mU â îïðåäåëåííîì õèìè-
÷åñêîì ñîñòîÿíèè.

2.1 Îáðàçöû

Äëÿ ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ, ñîäåðæàùèõ èçîìåð 235mU, â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëü-
çîâàëàñü ìåòîäèêà, ðàçâèòàÿ â ðàáîòàõ [73, 6], ñ íåáîëüøèìè ìîäèôèêàöèÿìè è äîïîë-
íåíèÿìè. Èçîìåð 235mU ïîëó÷àåòñÿ êàê ïðîäóêò α-ðàñïàäà 239Pu, âõîäÿùåãî â ñîñòàâ
239PuO2, íàíåñåííîãî òîíêèì ñëîåì (∼20ìêã/ñì2) íà âíóòðåííþþ ïîâåðõíîñòü ïëàòèíî-
âîé ïîëóñôåðû ðàäèóñîì 40ìì [64]. Àòîìû îòäà÷è 235mU â ñïåöèàëüíîé êàìåðå ïðèãîòîâ-
ëåíèÿ îáðàçöîâ (ðèñ. 2.1) ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì ñîáèðàëèñü íà ìåòàëëè÷åñêèå ïîäëîæêè,
ïîìåùàåìûå âáëèçè öåíòðà ïîëóñôåðû.

Ñáîð èçîìåðà óðàíà ïðîâîäèëñÿ â ãàçîâîé àòìîñôåðå ïðè äàâëåíèè 7 · 103 Ïà. Â êà÷å-
ñòâå ãàçà èñïîëüçîâàëèñü êèñëîðîä, àçîò, ñìåñè êèñëîðîäà è àçîòà â ðàçíûõ ïðîïîðöèÿõ,
âîçäóõ, àðãîí è ãåëèé. Îêàçàëîñü, ÷òî õèìè÷åñêîå ñîñòîÿíèå àòîìîâ èçîìåðà óðàíà íà
ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ ñëàáî çàâèñèò îò ñîñòàâà ãàçà â êàìåðå íàêîïëåíèÿ, î ÷åì ìîæ-
íî ñóäèòü ïî ñòðóêòóðå ïîëó÷àåìûõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ, à îïðåäåëÿåòñÿ, ãëàâíûì
îáðàçîì, ìàòåðèàëîì ïîäëîæêè è, â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ, òîêîì ðàçðÿäà â êàìåðå íà-
êîïëåíèÿ (ñì. ðàçäåëû 4.1 è 4.2). Âñå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå â
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Ðèñ. 2.1: Ñõåìà êàìåðû ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ [73, 6]: 1 � îáðàçåö; 2 � ïëàòèíîâàÿ ñôåðà
ñî ñëîåì 239Pu; 3 � òåôëîíîâàÿ ìàñêà; R � îãðàíè÷èâàþùåå ñîïðîòèâëåíèå 1�10ÃÎì;
nA � íàíîàìïåðìåòð; U � èñòî÷íèê ïîñòîÿííîãî íàïðÿæåíèÿ. Íå ïîêàçàíû ïàòðóáêè
íàñîñà, íàïóñêà ãàçà è ìàíîìåòð.

äàííîé ðàáîòå, ïîëó÷åíû ïðè ñáîðå èçîìåðà â àòìîñôåðå âîçäóõà. Ðàçìåð ðàáî÷åé ÷àñòè
îáðàçöîâ îãðàíè÷èâàëñÿ ìàñêîé èç òåôëîíà ñ ïðÿìîóãîëüíîé ùåëüþ ðàçìåðîì 0.5×5ìì2

èëè 1.5×5ìì2. Òèïè÷íîå âðåìÿ ñáîðà àòîìîâ èçîìåðà ñîñòàâëÿåò 40ìèí, òîê ðàçðÿäà â
êàìåðå íàêîïëåíèÿ ìîã ðåãóëèðîâàòüñÿ â ïðåäåëàõ 1�5 íÀ çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ðàçíîñòè
ïîòåíöèàëîâ U ìåæäó îáðàçöîì è ñôåðîé ñ 239Pu, ïðè ýòîì ðàçíîñòü ïîòåíöèàëîâ ðåãó-
ëèðîâàëèñü âáëèçè 1 êÂ (ìèíóñ íà îáðàçöå). Ïåðåä êàæäûì öèêëîì ñáîðà èçîìåðà óðàíà
ïîâåðõíîñòü ìåòàëëè÷åñêèõ îáðàçöîâ ñòàíäàðòíî îáðàáàòûâàëàñü � ñíà÷àëà îáåçæèðèâà-
ëàñü àöåòîíîì è ñïèðòîì, à çàòåì ìåõàíè÷åñêè ÷èñòèëàñü ëåçâèåì èç èíñòðóìåíòàëüíîé
ñòàëè. Òàê êàê â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàëèñü ïîäëîæêè èç ìÿãêèõ ìåòàëëîâ (Cu è
In), ñëåäîâ æåëåçà îò ñòàëüíîãî ëåçâèÿ íà îáðàçöàõ íå îñòàâàëîñü. Ñóùåñòâåííî, ÷òî ïî-
ñëå òàêîé îáðàáîòêè ïîâåðõíîñòü îáðàçöîâ îñòàåòñÿ øåðîõîâàòîé. Ýòîò ôàêò ó÷èòûâàëñÿ
ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ìàòåðèàëà (ñì. ïðèëîæåíèå À è ðàçäåë 3.4). Ñîñòàâ ïî-
âåðõíîñòè îáðàçöîâ ïîñëå ñáîðà èçîìåðà êîíòðîëèðîâàëñÿ ìåòîäîì ðåíòãåíîýëåêòðîííîé
ñïåêòðîñêîïèè (íà ñïåêòðîìåòðå HP5950A [135] ñ âîçáóæäåíèåì ôîòîýëåêòðîíîâ ìîíî-
õðîìàòèçèðîâàííûì AlKα-èçëó÷åíèåì) è ïî α-àêòèâíîñòè 239Pu. Çàãðÿçíåíèå ïîâåðõíî-
ñòè ïëóòîíèåì, ïðîäóêòàìè ðàçëîæåíèÿ òåôëîíà èëè ñëåäàìè æåëåçà (íà óðîâíå 1 àò.%)
íå îáíàðóæåíî. Ïîëíàÿ àêòèâíîñòü îáðàçöà ñðàçó ïîñëå îêîí÷àíèÿ ñáîðà èçîìåðà ñîñòàâ-
ëÿëà îáû÷íî âåëè÷èíó ïîðÿäêà 105 êîíâåðñèîííûõ ðàñïàäîâ èçîìåðà óðàíà â ñåêóíäó. Â
ýëåêòðîííûé ñïåêòðîìåòð îáðàçöû ïåðåíîñèëèñü ïî âîçäóõó ïîñëå ðàçãåðìåòèçàöèè êà-
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ìåðû íàêîïëåíèÿ.
Â îïèñàííûõ óñëîâèÿõ ñáîðà îöåíèì, ñ êàêîé õàðàêòåðíîé ýíåðãèåé àòîìû èçîìåðà äî-

ñòèãàþò ïîâåðõíîñòè îáðàçöà. Íåòðóäíî ïîêàçàòü, ÷òî ýòà ýíåðãèÿ ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû
ðàâíà

E ∼ e · Espec · l · δ−1, (2.1)

ãäå e � çàðÿä ýëåêòðîíà, Espec � íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ âáëèçè ïîâåðõ-
íîñòè îáðàçöà, l � ñðåäíÿÿ äëèíà ñâîáîäíîãî ïðîáåãà àòîìîâ èçîìåðà â ãàçîâîé àòìî-
ñôåðå êàìåðû íàêîïëåíèÿ, à δ � ñðåäíÿÿ äîëÿ ýíåðãèè, êîòîðóþ òåðÿåò àòîì óðàíà ïðè
ñòîëêíîâåíèè ñ ìîëåêóëàìè ãàçà. Â ôîðìóëå (2.1) ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî èçîìåð äîñòèãàåò
ïîâåðõíîñòè â âèäå îäèíî÷íûõ îäíîêðàòíî çàðÿæåííûõ èîíîâ. Ïîëå âáëèçè ïîâåðõíîñòè
îáðàçöà ìîæíî îöåíèòü êàê ïîëå âáëèçè âíóòðåííåãî ýëåêòðîäà ñôåðè÷åñêîãî êîíäåíñà-
òîðà ñ ðàäèóñàìè îáêëàäîê R1 = 1ìì è R2 À R1 è ðàçíîñòüþ ïîòåíöèàëîâ ìåæäó íèìè
∆U = 1 êÂ. Òîãäà íåòðóäíî íàéòè, ÷òî Espec ∼ ∆U/R1 = 104 Â·ñì−1. Äëÿ ïðèáëèçèòåëü-
íîé îöåíêè l âîñïîëüçóåìñÿ äëèíîé ïðîáåãà àòîìîâ Ar â àòìîñôåðå N2. Ýòó âåëè÷èíó
ìîæíî ïîëó÷èòü ÷åðåç èçâåñòíûé êîýôôèöèåíò äèôôóçèè Ar â N2 [136]. Äëÿ äàâëåíèÿ
7 ·103 Ïà íåòðóäíî ïîëó÷èòü l ∼ 5 ·10−4 ñì. Ïðåäïîëàãàÿ δ∼0.1 ñ ïîìîùüþ ôîðìóëû (2.1)
ïîëó÷èì E ∼ 50 ýÂ.

Ðàññìîòðèì ñòðóêòóðó îáðàçöîâ, ïðèãîòîâëåííûõ ïî îïèñàííîé âûøå ìåòîäèêå. Ïðè
ñáîðå èçîìåðà óðàíà íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëè÷åñêîãî îáðàçöà àòîìû èçîìåðà â ïåðâóþ
î÷åðåäü äîñòèãàþò íå ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà, à ñîðáèðîâàííîé íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà
ïëåíêè óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé. Â ïðèëîæåíèè À îïèñàíà ðàçðàáîòàííàÿ ñïåöè-
àëüíî äëÿ äàííîé ðàáîòû ìåòîäèêà àíàëèçà ïîâåðõíîñòíûõ ïëåíîê íà êðèñòàëëè÷åñêèõ
ñóáñòðàòàõ ñ ïëîñêîé è øåðîõîâàòîé ïîâåðõíîñòüþ ìåòîäîì ÐÝÑ è ðåçóëüòàòû èññëåäî-
âàíèÿ ñ ïîìîùüþ ýòîé ìåòîäèêè õàðàêòåðèñòèê ïëåíîê óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé äëÿ
îáðàçöîâ èç ìåäè, ïðîøåäøèõ òèïè÷íûé 40-ìèíóòíûé öèêë íàêîïëåíèÿ èçîìåðà óðàíà.
Òîëùèíà ñîðáèðîâàííîé ïëåíêè ñîñòàâëÿåò îêîëî 15�A (ñ ìåòîäè÷åñêîé îøèáêîé, âû-
ðàæàåìîé ìóëüòèïëèêàòèâíûì ôàêòîðîì ïîðÿäêà 2), ñóììàðíàÿ àòîìàðíàÿ ïëîòíîñòü
àòîìîâ êèñëîðîäà è óãëåðîäà ïðèìåðíî ðàâíà àòîìàðíîé ïëîòíîñòè ìåäíîé ïîäëîæêè
(8.5 · 1022 ñì−3), ïðè ýòîì àòîìû êèñëîðîäà è óãëåðîäà â ïëåíêå ïðèñóòñòâóþò â ðàâíûõ
êîíöåíòðàöèÿõ (â ïðåäåëàõ ñòàòèñòè÷åñêîé îøèáêè). Êðîìå óãëåðîäà è êèñëîðîäà â ïëåí-
êå ïðèñóòñòâóåò âîäîðîä, íî åãî êîëè÷åñòâî íåèçâåñòíî, òàê êàê âîäîðîä ïðàêòè÷åñêè íå
äàåò õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ëèíèé â ÐÝÑ-ñïåêòðå. Òàêèì îáðàçîì, òîëùèíà ñîðáèðîâàííîãî
ñëîÿ îêàçûâàåòñÿ 5�10 ìîíîàòîìíûõ ñëîåâ. Óðàí îáëàäàåò êðàéíå âûñîêîé àêòèâíîñòüþ
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ïî îòíîøåíèþ ê ñâÿçûâàíèþ ñ êèñëîðîäîì. Íàïðèìåð, ïðè äàâëåíèè O2 2.5 · 10−5 Òîðð
÷èñòàÿ ìåòàëëè÷åñêàÿ ïîâåðõíîñòü óðàíà ïîêðûâàåòñÿ ñëîåì UO2 òîëùèíîé â íåñêîëüêî
ìîíîàòîìíûõ ñëîåâ çà 1 ñåê [105]. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî àòîìû óðàíà äîñòèãàþò ïîâåðõíîñòè óã-
ëåâîäîðîäíîé ïëåíêè ñ ýíåðãèåé âñåãî ïîðÿäêà 50 ýÂ, ìîæíî îæèäàòü, ÷òî â îïèñàííûõ
óñëîâèÿõ àòîìû èçîìåðà ñ áîëüøîé âåðîÿòíîñòüþ îêàæóòñÿ ñâÿçàííûìè ñ êèñëîðîäîì,
êîòîðûé ïðèñóòñòâóåò â ñîðáèðîâàííîé ïëåíêå. Ýòî ïðåäïîëîæåíèå âïîëíå ïîäòâåðæäà-
åòñÿ ñòðóêòóðîé êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ (ñì. ðàçäåë 4.2), êîòîðàÿ ãîâîðèò î õèìè÷åñêîé
ñâÿçè óðàíà ñ êèñëîðîäîì è íå ñîäåðæàò íèêàêèõ ïðèçíàêîâ íàëè÷èÿ èçîìåðà óðàíà â
ñîñòîÿíèè, áëèçêîì ê ìåòàëëè÷åñêîìó. Òàêèì îáðàçîì, ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî èñïîëüçóå-
ìûå íàìè îáðàçöû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íåêîòîðóþ ñìåñü îêñèäîâ óðàíà, ëîêàëèçîâàííóþ
â óãëåâîäîðîäíîé ïëåíêå íà ïîâåðõíîñòè îáðàçöà èëè íà ãðàíèöå ìåòàëëà è àäñîðáàòà.

2.2 Èçìåðåíèå êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ

Äëÿ èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà ïðèìåíÿëèñü äâå ðàçíûå ìå-
òîäèêè. Îäíó áóäåì íàçûâàòü îñíîâíîé, îíà èäåíòè÷íà ìåòîäèêå, ââåäåííîé â ðàáîòàõ
[6, 73], äðóãóþ � âñïîìîãàòåëüíîé. Ýòà ìåòîäèêà ÿâëÿåòñÿ îðèãèíàëüíîé è èñïîëüçóåòñÿ
âïåðâûå. Â îñíîâíîé ìåòîäèêå äëÿ èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èñïîëüçîâàëñÿ ñå-
ðèéíûé ýëåêòðîííûé ñïåêòðîìåòð HP5950A ñ äâîéíîé ôîêóñèðîâêîé [135], âî âñïîìîãà-
òåëüíîé ìåòîäèêå èñïîëüçîâàëñÿ îïûòíûé ýëåêòðîííûé ñïåêòðîìåòð ÐÔÑ-2, ñîçäàííûé â
Ãîðüêîâñêîì Íàó÷íî Èññëåäîâàòåëüñêîì Ïðèáîðîñòðîèòåëüíîì Èíñòèòóòå, êîíñòðóêöèÿ
ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé ÷àñòè êîòîðîãî àíàëîãè÷íà ñïåêòðîìåòðó HP5950A è ïðèâåäåíà
íà ðèñ. 2.2.

Ñïåêòðîìåòð HP5950A èìååò ñôåðè÷åñêèé ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé àíàëèçàòîð ýíåðãèé
ýëåêòðîíîâ è ïðåäâàðèòåëüíóþ òîðìîçÿùóþ è ôîêóñèðóþùóþ ñèñòåìó èç ÷åòûðåõ ýëåê-
òðîííûõ ëèíç. Ñîáñòâåííî àíàëèç ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ ñôåðè-
÷åñêîãî àíàëèçàòîðà, èìåþùåãî ïîñòîÿííóþ ðàçíîñòü ïîòåíöèàëîâ ìåæäó ýëåêòðîäàìè,
âáëèçè ýíåðãèè 115 ýÂ îäíîâðåìåííî â îêíå øèðèíîé îêîëî 10 ýÂ. Ñïåêòðû ðåãèñòðè-
ðóþòñÿ â ðåæèìå ñ÷åòà îòäåëüíûõ ýëåêòðîíîâ ñ ïîìîùüþ ïîçèöèîííî-÷óâñòâèòåëüíîãî
äåòåêòîðà íà îñíîâå ìèêðîêàíàëüíûõ ïëàñòèí â ñî÷åòàíèè ñ ðåçèñòèâíûì àíîäîì. Â ðà-
áî÷åå ýíåðãåòè÷åñêîå îêíî ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà íóæíûé ó÷àñòîê ýíåðãèé ýëåêòðîí-
íîãî ñïåêòðà ââîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ ïðåäâàðèòåëüíîé òîðìîçÿùåé ñèñòåìû. Åñëè òðåáóåòñÿ
èçìåðèòü ó÷àñòîê ñïåêòðà øèðèíîé áîëåå 10 ýÂ, òî ñêàíèðîâàíèå ñïåêòðà îñóùåñòâëÿåòñÿ
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Ãåîìåòðèÿ ñèñòåìû L1�L4
Ëèíçà r(ìì) z(ìì)

5.0 0.0
L1 5.0 5.5

11.8 28.6

L2 12.0 30.6
23.0 77.6

L3 24.0 79.6
50.0 179.4
50.0 181.4
24.0 281.4

L4 24.0 310.4
28.0 328.4
28.0 381.6

Ðèñ. 2.2: Ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé àíàëèçàòîð ýëåêòðîííîãî ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2. Íà÷àëî êî-
îðäèíàò íàõîäèòñÿ íà âõîäå â ëèíçó L1, îñü Z íàïðàâëåíà ââåðõ.

ïóòåì èçìåíåíèÿ òîðìîçÿùåãî ïîòåíöèàëà. Íîìèíàëüíûì ðàáî÷èì äèàïàçîíîì ñïåêòðî-
ìåòðà HP5950A ÿâëÿåòñÿ ó÷àñòîê êèíåòè÷åñêèõ ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ 300�1500 ýÂ. Äëÿ
òîãî, ÷òîáû ââåñòè êîíâåðñèîííûé ñïåêòð èçîìåðà óðàíà (êîòîðûé ïðîñòèðàåòñÿ îò 0 äî
ïðèìåðíî 75 ýÂ) â ðàáî÷èé ýíåðãåòè÷åñêèé äèàïàçîí ñïåêòðîìåòðà, íà îáðàçåö ïîäàåòñÿ
óñêîðÿþùåå íàïðÿæåíèå −500Â îòíîñèòåëüíî âõîäà â ïåðâóþ (çàçåìëåííóþ) ýëåêòðîí-
íóþ ëèíçó òîðìîçÿùåé ñèñòåìû. Â èçìåðèòåëüíóþ êàìåðó ñïåêòðîìåòðà ñ ðàáî÷èì âà-
êóóìîì ïîðÿäêà 10−9 Òîðð îáðàçöû ââîäÿòñÿ ÷åðåç øëþç ñ äèôôåðåíöèàëüíîé îòêà÷êîé.
Ïðîöåäóðà ââîäà îáðàçöà â ñïåêòðîìåòð çàíèìàåò 1�2ìèí. Ýíåðãåòè÷åñêîå ðàçðåøåíèå
ñïåêòðîìåòðà ëó÷øå 1 ýÂ [6].

Êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçìåðÿëèñü â îêíàõ 20, 50 è 100 ýÂ è çàïèñûâàëèñü â 256-
êàíàëüíûé àíàëèçàòîð ñïåêòðîìåòðà HP5950A, ïîñëå ÷åãî âûâîäèëèñü íà ïåðôîëåí-
òó. Çàòåì ñ ïîìîùüþ ñèñòåìû ïåðåêà÷êè èíôîðìàöèè ñ ïåðôîëåíò â ïàìÿòü IMB PC-
ñîâìåñòèìûõ êîìïüþòåðîâ [137] ñïåêòðû ïåðåïèñûâàëèñü â äèñêîâûå ôàéëû è îáðàáà-
òûâàëèñü ñ ïîìîùüþ ðàçðàáîòàííîãî äëÿ äàííîãî èññëåäîâàíèÿ ïàêåòà ïðîãðàìì SPRO
ñ âñòðîåííûì ÿçûêîì ïðîãðàììèðîâàíèÿ SL [138] (ñì. ïðèëîæåíèå Á).

Õîòÿ êîíñòðóêöèÿ ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 â îñíîâíîì àíàëîãè÷íà êîíñòðóêöèè ñïåê-
òðîìåòðà HP5950A, íî áëàãîäàðÿ íåêîòîðûì êîíñòðóêòèâíûì îòëè÷èÿì óäàëîñü ðàáî-
÷èé äèàïàçîí ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 äîâåñòè äî 0�1500 ýÂ, è ïðîâîäèòü èçìåðåíèÿ êîí-
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âåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà áåç ïðåäóñêîðåíèÿ. Ôóíêöèîíèðîâàíèå ýëåêòðîííî-
îïòè÷åñêîé ñèñòåìû ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 äåòàëüíî ðàññìîòðåíî â ðàçäåëå 3.2. Â êà÷åñòâå
êîîðäèíàòíî-÷óâñòâèòåëüíîãî äåòåêòîðà â ñïåêòðîìåòðå ÐÔÑ-2 èñïîëüçóåòñÿ ñèñòåìà íà
îñíîâå ìèêðîêàíàëüíûõ ïëàñòèí â ñî÷åòàíèè ñ âèäåîêàìåðîé, èíôîðìàöèÿ çàïèñûâàåòñÿ
â ïàìÿòü ÝÂÌ ÑÎÓ-1, êîòîðàÿ ñîåäèíåíà â ëîêàëüíóþ ñåòü ñ ÝÂÌ IBM PC AT-80286
[137]. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ äàííîãî èññëåäîâàíèÿ áûëà ðàçðàáîòàíà ñèñòåìà ñáîðà, ïðåäñòàâ-
ëåíèÿ è ïåðâè÷íîé îáðàáîòêè èíôîðìàöèè äëÿ ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 [139]. Ðàáî÷èé âàêó-
óì â èçìåðèòåëüíîé êàìåðå ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 ñîñòàâëÿë 10−7�10−8 Òîðð, ðàçðåøåíèå
(îêîëî 2 ýÂ) è ñâåòîñèëà â ðåæèìå áåç ïðåäóñêîðåíèÿ çàìåòíî íèæå, ÷åì ó ñïåêòðîìåòðà
HP5950A ñ ïðåäóñêîðåíèåì. Íàçíà÷åíèå âñïîìîãàòåëüíîé ìåòîäèêè èçìåðåíèÿ êîíâåð-
ñèîííûõ ñïåêòðîâ ÿñíî èç ðàçäåëîâ 3.2 è 3.4 íàñòîÿùåé ðàáîòû.

Äëÿ äàííîé ðàáîòû òî÷íàÿ àáñîëþòíàÿ êàëèáðîâêà ýíåðãåòè÷åñêîé øêàëû ñïåêòðî-
ìåòðîâ íå èìååò çíà÷åíèÿ, ïîýòîìó ìû íå áóäåì ïîäðîáíî îáñóæäàòü ñâÿçàííûå ñ ýòèì
âîïðîñû. Ñïîñîá àáñîëþòíîé êàëèáðîâêè îñíîâàí íà òîì, ÷òî íà÷àëî êèíåòè÷åñêèõ ýíåð-
ãèé ñâÿçûâàåòñÿ ñî ñïåöèàëüíî âûáèðàåìîé òî÷êîé âáëèçè ëåâîãî (íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî)
ñðåçà íóëåâîãî ïèêà. Äåòàëè ýòîé ïðîöåäóðû îáñóæäàþòñÿ â íàøåé ðàáîòå [31]. Ñïîñîá
ââåäåíèÿ îòíîñèòåëüíîé êàëèáðîâêè äëÿ ýíåðãèé ñâÿçè îïèñàí â ðàçäåëå 4.2, ñòð. 119.

2.3 Ñîâìåñòíûå èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà è
ïîñòîÿííîé ðàñïàäà

Îñíîâíûìè âåëè÷èíàìè, èñïîëüçóåìûìè ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ â
íàñòîÿùåé ðàáîòå, ÿâëÿþòñÿ àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåð-
ñèè èçîìåðà 235mU, îòíîñÿùèåñÿ ê îòäåëüíûì ëèíèÿì êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîííîãî ñïåê-
òðà. Ýòè âåëè÷èíû îïðåäåëÿþòñÿ êàê ñîîòâåòñòâóþùèå îòíîñèòåëüíûå âåðîÿòíîñòè êîí-
âåðñèè, óìíîæåííûå íà ïîëíóþ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè â åäèíèöó âðåìåíè. Â ñëó÷àå
èçîìåðà óðàíà ïîëíàÿ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè â åäèíèöó âðåìåíè ñîâïàäàåò ñ ïîñòîÿííîé
ðàñïàäà èçîìåðíîãî óðîâíÿ, òàê êàê êîýôôèöèåíò êîíâåðñèè î÷åíü âåëèê, è ðàçëè÷íà
äëÿ ðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé èçîìåðà óðàíà (ñì. ðàçäåë 1.3).

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ àáñîëþòíûõ âåëè÷èí ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè èçìåðå-
íèÿ êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà è ïîñòîÿííîé ðàñïàäà äîëæíû ïðîâîäèòüñÿ
ñîâìåñòíî. Ïðè ýòîì âàæíî, ÷òîáû â èçìåðåíèè ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ó÷àñòâîâàëè ýëåê-
òðîíû ñ ýíåðãèÿìè, íå âûõîäÿùèìè çà ãðàíèöû äèàïàçîíà ñïåêòðà, ãäå ðàñïîëàãàþòñÿ
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èñòèííûå êîíâåðñèîííûå ïèêè (ÈÄÑ). Ïðè÷èíà ýòîãî çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî â íèçêî-
ýíåðãåòè÷åñêóþ ÷àñòü ñïåêòðà ìîãóò äàâàòü âêëàä ãëóáîêî çàëåãàþùèå àòîìû èçîìåðà,
êîòîðûå äàþò ìàëûé âêëàä â ôîðìèðîâàíèå ñòðóêòóðû ÈÄÑ è ìîãóò íàõîäèòüñÿ â õèìè-
÷åñêîì ñîñòîÿíèè, îòëè÷íîì îò òîãî, êîòîðîå îïðåäåëÿåò âèä ñïåêòðà. Ïîñëåäîâàòåëüíîå
èçìåðåíèå ñíà÷àëà ñïåêòðà, à ïîòîì ïîñòîÿííîé ðàñïàäà, èëè íàîáîðîò, íå ãàðàíòèðóåò,
÷òî ñïåêòð è ïîñòîÿííàÿ ðàñïàäà îòíîñÿòñÿ ê îäíîìó õèìè÷åñêîìó ñîñòîÿíèþ, òàê êàê
îáðàçåö, âîîáùå ãîâîðÿ, ìîæåò äåãðàäèðîâàòü ñî âðåìåíåì. Ìû ââåëè ìåòîäèêó, êîòîðàÿ
ïîçâîëÿåò èçáåæàòü ýòèõ òðóäíîñòåé.

Êîíâåðñèîííûé ñïåêòð îäíîãî îáðàçöà èçìåðÿåòñÿ äâàæäû, â äâà ñëåäóþùèå äðóã çà
äðóãîì ïðîìåæóòêà âðåìåíè (0, T1) è (T1 + ∆t, T1 + ∆t + T2). Åñëè I1 è I2 � èíòåãðàëû
ïî ÈÄÑ ïåðâîãî è âòîðîãî íàáîðà (çà âû÷åòîì ïîñòîÿííîãî àïïàðàòóðíîãî ôîíà), òî
ïîñòîÿííóþ ðàñïàäà èçîìåðà λ ìîæíî íàéòè ðåøàÿ óðàâíåíèå

1− exp(−λT1)

I1

− exp[−λ(T1 + ∆t)]
1− exp(−λT2)

I2

= 0. (2.2)

Ïîòåíöèàëüíóþ îøèáêó σλ (ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå) ìîæíî èñêàòü ïî ñòàíäàðòíîé ôîð-
ìóëå

σλ =

√(
∂λ

∂I1

σI1

)2

+

(
∂λ

∂I2

σI2

)2

,

ãäå ∂λ/∂I1 è ∂λ/∂I2 ëåãêî îïðåäåëÿþòñÿ êàê ïðîèçâîäíûå íåÿâíîé ôóíêöèè λ(I1, I2),
çàäàííîé óðàâíåíèåì (2.2), à ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ σI1 è σI2 îïðåäåëÿþòñÿ ïóàññî-
íîâñêèì õàðàêòåðîì ñòàòèñòèêè îòñ÷åòîâ. Áûëî ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå çàâèñèìîñòè
âåëè÷èíû ïîòåíöèàëüíîé ñòàòèñòè÷åñêîé îøèáêè σλ (ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ) îò ñî-
îòíîøåíèÿ T1 : T2 [140], è áûëî íàéäåíî, ÷òî îïòèìóì äîñòèãàåòñÿ âáëèçè ñîîòíîøåíèÿ
T1 : T2 = 1 : 2, åñëè ïîëíîå âðåìÿ èçìåðåíèÿ ñîñòàâëÿåò îêîëî ÷àñà, ïîýòîìó â ýêñïåðè-
ìåíòå ïåðâûé ñïåêòð èçìåðÿëñÿ 20 ìèíóò, âòîðîé � 40 ìèíóò. Ïåðåä íà÷àëîì èçìåðåíèÿ
ñïåêòðà ïåðâîãî íàáîðà îáðàçåö âûäåðæèâàåòñÿ â êàìåðå ñïåêòðîìåòðà íå ìåíåå 15ìèí,
äëÿ òîãî, ÷òîáû çàâåðøèëèñü ïðîöåññû äåñîðáöèè, êîòîðûå ìîãóò èñêàçèòü çíà÷åíèå ïî-
ñòîÿííîé ðàñïàäà (ñì. ðàçäåë 1.3).

Íàèáîëåå ñåðüåçíîé òðóäíîñòüþ, êîòîðóþ ïðèøëîñü ïðåîäîëåòü â ìåòîäèêå ñîâìåñò-
íûõ èçìåðåíèé ñïåêòðà è ïîñòîÿííîé ðàñïàäà, îêàçàëñÿ ó÷åò âðåìåííîãî äðåéôà ýíåð-
ãåòè÷åñêîé øêàëû ïðèáîðà. Äàæå íåáîëüøèå ðàñõîæäåíèÿ ñïåêòðîâ ïåðâîãî è âòîðîãî
íàáîðà ìîãóò çàìåòíî èñêàçèòü îïðåäåëÿåìîå çíà÷åíèå ïîñòîÿííîé ðàñïàäà.

Çàäà÷à ó÷åòà äðåéôà áûëà ðåøåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïåðåä íà÷àëîì èçìåðåíèÿ
ïåðâîãî ñïåêòðà, â ïðîìåæóòêå ìåæäó èçìåðåíèåì ïåðâîãî è âòîðîãî ñïåêòðà, è ïîñëå
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èçìåðåíèÿ âòîðîãî ñïåêòðà èçìåðÿëñÿ óçêèé ó÷àñòîê ñïåêòðà, çàõâàòûâàþùèé "íóëåâîé
ïèê"(ñì. ðèñ. 1.6a). Äëÿ êàæäîãî èç òðåõ íàáîðîâ íóëåâîãî ïèêà îïðåäåëÿëîñü åãî ýíåðãå-
òè÷åñêîå ïîëîæåíèå íà øêàëå ñïåêòðîìåòðà: E∗

1 , E
∗
2 , E

∗
3 . Òàê êàê èíòåíñèâíîñòü íóëåâîãî

ïèêà î÷åíü âåëèêà, íà åãî èçìåðåíèå òðàòèòñÿ ìàëî âðåìåíè, è ïðàêòè÷åñêè çíà÷åíèÿ
E∗

1 , E
∗
2 , E

∗
3 ìîæíî îòíåñòè ê îïðåäåëåííûì ìîìåíòàì âðåìåíè t∗1, t

∗
2, t

∗
3. Ïîëó÷åííàÿ çàâè-

ñèìîñòü ïîëîæåíèÿ íóëåâîãî ïèêà îò âðåìåíè äàåò ïðåäñòàâëåíèå î âðåìåííîì äðåéôå
øêàëû ñïåêòðîìåòðà. Íà ó÷àñòêàõ (t∗1, t

∗
2) è (t∗2, t

∗
3) ýòà çàâèñèìîñòü èíòåðïîëèðîâàëàñü ëè-

íåéíûìè ôóíêöèÿìè, ñ ó÷åòîì êîòîðûõ êîððåêòèðîâàëîñü ïîëîæåíèå ñïåêòðîâ ïåðâîãî
è âòîðîãî íàáîðà. Êàê ïîêàçàëà îáðàáîòêà ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé, â ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ çíà÷åíèÿõ èçìåðÿåìîé òàêèì îáðàçîì ïîñòîÿííîé ðàñïàäà ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò
êàêîé-ëèáî èñòî÷íèê îøèáîê, êðîìå åñòåñòâåííûõ ôëóêòóàöèé ñòàòèñòèêè îòñ÷åòîâ (ñì.
ðàçäåë 4.2).
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Ãëàâà 3

Êîëè÷åñòâåííîå èññëåäîâàíèå
ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ
ñïåêòðîâ 235mU

3.1 Èñêàæåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ

Íà ðèñ. 3.1 ïðèâåäåíû äâà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðà
èçîìåðà óðàíà, ïîëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ñïåêòðîìåòðà HP5950A, êîòîðûå òèïè÷-
íû äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ ñî ñáîðîì èçîìåðà óðàíà íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëè÷åñêèõ ïîäëî-
æåê. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû íå ïåðåäàþò òî÷íî èñòèííóþ ôîðìó êîíâåðñèîííîãî
ñïåêòðà, à ñîäåðæàò èñêàæåíèÿ ðàçëè÷íîãî ïðîèñõîæäåíèÿ. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ êîððåêò-
íîãî êîëè÷åñòâåííîãî îïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé ïðåæäå âñåãî
íåîáõîäèìî ó÷åñòü ýòè èñêàæåíèÿ.

Ïåðâûé òèï èñêàæåíèé ñâÿçàí ñ íåóïðóãèì ðàññåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ
â âåùåñòâå îáðàçöà. Êàæäûé êîíâåðñèîííûé ïèê ïîðîæäàåò íèçêîýíåðãåòè÷åñêèé ôîí,
ñîñòîÿùèé èç íåóïðóãî ðàññåÿííûõ è âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ. Ýòè ïàðöèàëüíûå ôîíû,
ñêëàäûâàÿñü, ïðèâîäÿò ê ïîÿâëåíèþ îáùåãî èíòåíñèâíîãî ôîíà ñëîæíîé ôîðìû, íàä êî-
òîðûì íàáëþäàþòñÿ ñîáñòâåííî êîíâåðñèîííûå ïèêè (ñì. ðèñ. 3.1). Äðóãèì èñêàæàþùèì
ôàêòîðîì ÿâëÿþòñÿ ðàçëè÷íûå àïïàðàòóðíûå ýôôåêòû. Ââåäåì ôîðìàëèçì, îïèñûâàþ-
ùèé èñêàæàþùèå ôàêòîðû è ïîçâîëÿþùèé ñôîðìóëèðîâàòü çàäà÷ó êîððåêöèè êîíâåð-
ñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ 235mU.

Îáîçíà÷èì ÷åðåç I(E) èñòèííûé êîíâåðñèîííûé ñïåêòð, ÷åðåç Q(E) � íàáëþäàåìûé
ñïåêòð (E � êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ). Ïîä ñïåêòðàìè (èñòèííûì, íàáëþäàå-
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Ðèñ. 3.1: Èñõîäíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïî-
âåðõíîñòè èíäèÿ (äî ìàòåìàòè÷åñêîé îáðàáîòêè). Ñïåêòðû îòâå÷àþò äâóì ðàçëè÷íûì
îêèñíûì ñîñòîÿíèÿì èçîìåðà óðàíà, êîòîðûå ïîëó÷àþòñÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òîêàõ ðàçðÿäà
â êàìåðå ñáîðà èçîìåðà (ñì. ðàçäåë 4.2). Ïî îñè àáñöèññ îòëîæåíà ýíåðãèÿ ñâÿçè ýëåê-
òðîíîâ, îòâå÷àþùèõ êîíâåðñèîííûì ïèêàì, êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ðàñòåò ñëåâà íàïðàâî.
(E1, E2) � èíôîðìàòèâíûé äèàïàçîí ñïåêòðà.

ìûì è ò. ä.) â íàñòîÿùåì ðàçäåëå ìû áóäåì ïîíèìàòü ñîîòâåòñòâóþùèå ðàñïðåäåëåíèÿ
âåðîÿòíîñòåé, íîðìèðîâàííûå ëþáûì óäîáíûì ñïîñîáîì1. Òàêèì îáðàçîì, âî-ïåðâûõ, ìû
îòâëåêàåìñÿ îò ñòàòèñòè÷åñêèõ ôëóêòóàöèé àìïëèòóä â ðåàëüíîì ñïåêòðå, è, âî-âòîðûõ,
âñå ïðèâîäèìûå íèæå ðàâåíñòâà íàäî ïîíèìàòü ñ òî÷íîñòüþ äî íåêîòîðûõ ïîñòîÿííûõ
ìíîæèòåëåé. Õèìè÷åñêîå ñîñòîÿíèå èçîìåðà 235mU ìîæåò áûòü íåîäíîðîäíûì ïî òîë-
ùèíå îáðàçöà, ïîýòîìó ïîä èñòèííûì êîíâåðñèîííûì ñïåêòðîì íàäî ïîíèìàòü ñïåêòð,
óñðåäíåííûé ïî âñåì ãëóáèíàì. Èñòèííûé êîíâåðñèîííûé ñïåêòð I(E) ñíà÷àëà èñêàæà-
åòñÿ çà ñ÷åò íåóïðóãèõ ïðîöåññîâ â îáðàçöå, à çàòåì àïïàðàòóðîé ñïåêòðîìåòðà. Åñëè
ýòè äâà ñîðòà èñêàæåíèé èçîáðàçèòü îïåðàòîðàìè R̂ è Ŝ ñîîòâåòñòâåííî, òî ñâÿçü ìåæäó

1Â äàííîì ðàçäåëå îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ îïðåäåëåíèþ îòíîñèòåëüíûõ âåëè÷èí èíòåíñèâíî-
ñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé, ïîýòîìó ñïîñîá íîðìèðîâêè ñïåêòðîâ íå èãðàåò ðîëè.
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Q(E) è I(E) ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäå:

Q(E) = ŜR̂I(E). (3.1)

Ïðîöåäóðó êîððåêöèè ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà ìîæíî ôîðìàëüíî çàïèñàòü êàê ðå-
øåíèå óðàâíåíèÿ (3.1):

I(E) = R̂−1Ŝ−1Q(E). (3.2)

Óðàâíåíèå (3.2) ïîêàçûâàåò, ÷òî â ïåðâóþ î÷åðåäü íóæíî èçáàâèòüñÿ îò àïïàðàòóðíûõ
èñêàæåíèé (Ŝ−1), à çàòåì � îò èñêàæåíèé íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ (R̂−1). Ðàññìîòðèì çà-
äà÷è èìåííî â ýòîì ïîðÿäêå.

Îáîçíà÷èì ñïåêòð, êîòîðûé ïîëó÷àåòñÿ íà âûõîäå èç îáðàçöà è ïåðåä âõîäîì â ñïåê-
òðîìåòð ÷åðåç Y (E), ò. å. Y (E) = R̂I(E). Ìîæíî âûäåëèòü äâà îñíîâíûõ òèïà àïïàðàòóð-
íûõ èñêàæåíèé ñïåêòðà Y (E). Ñíà÷àëà ñïåêòð óìíîæàåòñÿ íà íåêîòîðûé êîýôôèöèåíò
T (E), çàâèñÿùèé îò ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ, êîòîðûé ìû áóäåì íàçûâàòü ôóíêöèåé òðàíñ-
ìèññèè ñïåêòðîìåòðà. Íåïîñòîÿíñòâî ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ðàçíûì
ýíåðãèÿì ýëåêòðîíîâ âîîáùå ãîâîðÿ îòâå÷àåò ðàçíàÿ ýôôåêòèâíàÿ âåëè÷èíà ñâåòîñèëû
ñïåêòðîìåòðà (ýôôåêòèâíîñòü ðåãèñòðàöèè). Çàòåì ñïåêòð ðàçìûâàåòñÿ êîíå÷íûì àï-
ïàðàòóðíûì óøèðåíèåì. Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ðàçðåøåíèå ñïåêòðîìåòðà íå çàâèñèò îò
ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ. Êàê ïîêàçàíî â ðàçäåëå 3.2, ýòî õîðîøî îïðàâäàíî äëÿ âñåãî ñóùå-
ñòâåííîãî â íàøåì ñëó÷àå äèàïàçîíà ýíåðãèé, âêëþ÷àþùåãî èíôîðìàòèâíûé äèàïàçîí
ñïåêòðà (ÈÄÑ) è íà÷àëüíûé ó÷àñòîê íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî ôîíà, ïðèìûêàþùåãî ê íåìó.
ÈÄÑ ïîìå÷åí íà ðèñ. 3.1 êàê (E1, E2). Òîãäà ðàçìûâàíèå ñïåêòðà èçîáðàçèòñÿ ñâåðòêîé
ñïåêòðà ñ àïïàðàòóðíîé ôóíêöèåé a(ξ), íîðìèðîâàííîé íà åäèíèöó. Ñ ó÷åòîì îáîèõ ôàê-
òîðîâ äåéñòâèå îïåðàòîðà Ŝ ïðèíèìàåò âèä:

Q(E) = ŜY (E) =

∫
a(E − E ′)T (E ′)Y (E ′) dE ′. (3.3)

Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî T (E) ìåíÿåòñÿ ìåäëåííî ïî ñðàâíåíèþ ñ øèðèíîé àïïàðàòóðíîé
ôóíêöèè a(ξ). Ýòî ïðåäïîëîæåíèå òîæå õîðîøî îïðàâäàíî äëÿ ñóùåñòâåííîãî äèàïàçîíà
ýíåðãèé (ñì. ðàçäåë 3.2). Òîãäà ïðè âû÷èñëåíèè èíòåãðàëà (3.3) èìååò çíà÷åíèå òîëüêî
îáëàñòü âáëèçè ýíåðãèè E, âíóòðè êîòîðîé T (E ′) ìåíÿåòñÿ î÷åíü ìàëî, ïîýòîìó ôóíêöèþ
T (E ′) ìîæíî âûíåñòè çà çíàê èíòåãðàëà ñ àðãóìåíòîì E ′ = E:

Q(E) = T (E)

∫
a(E − E ′)Y (E ′) dE ′ = T (E)ÂY (E), (3.4)

ãäå ìû ââåëè îïåðàòîð Â, îòâå÷àþùèé çà àïïàðàòóðíîå ðàçìûâàíèå ñïåêòðà. Ââåäåì
ñïåêòð

Ỹ (E) = ÂY (E) = Q(E)/T (E). (3.5)
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Âèäíî, ñïåêòð Ỹ (E) ëåãêî íàéòè ïî ýêñïåðèìåíòàëüíîìó ñïåêòðó Q(E) (óðàâíåíèå (3.5)),
åñëè òîëüêî èçâåñòíà ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè T (E). Íàïðîòèâ, âîññòàíîâèòü ñïåêòð Y (E)

ïî ñïåêòðó Ỹ (E) äîâîëüíî ñëîæíî, òàê êàê îïåðàòîð Â−1 îêàçûâàåòñÿ ïëîõî îáóñëîâëåí-
íûì, è çàäà÷à ïîïàäàåò â ðàçðÿä íåêîððåêòíî ïîñòàâëåííûõ. Òàêèì îáðàçîì, êîððåêöèåé
àïïàðàòóðíûõ èñêàæåíèé ìû ìîæåì íàéòè ñïåêòð Ỹ (E) (3.5).

Ðàññìîòðèì òåïåðü êàê ôîðìèðóåòñÿ ñïåêòð Y (E) èç ñïåêòðà I(E), ò. å. ñòðóêòóðó
îïåðàòîðà R̂. Î÷åâèäíî îïåðàòîð R̂ îáëàäàåò âñåìè ñâîéñòâàìè ëèíåéíîñòè. Äëÿ îïðå-
äåëåíèÿ åãî âèäà ïðåäñòàâèì ñåáå, ÷òî ñïåêòð I(E) èìååò δ-îáðàçíóþ ôîðìó ñ öåíòðîì
ïðè ýíåðãèè E ′. Â ñàìûõ îáùèõ ïðåäïîëîæåíèÿõ îïåðàòîð R̂ áóäåò ïðåîáðàçîâûâàòü δ-
ôóíêöèþ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

R̂δ(E − E ′) = k(E ′)δ(E − E ′) + R(E ′, E − E ′). (3.6)

Çäåñü k(E ′) ≤ 1 � êîýôôèöèåíò, ñîîòâåòñòâóþùèé óìåíüøåíèþ èíòåíñèâíîñòè èñõîäíî-
ãî ïèêà çà ñ÷åò óõîäà èç íåãî ýëåêòðîíîâ ïðè íåóïðóãîì ðàññåÿíèè, à R(E ′, E − E ′) �
íèçêîýíåðãåòè÷åñêèé ôîí èç âòîðè÷íûõ è íåóïðóãî ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ, îòâå÷àþùèé
δ-îáðàçíîìó èñõîäíîìó ñïåêòðó ñ ìàêñèìóìîì â òî÷êå E ′. Íåïðåðûâíûé ñïåêòð I(E)

ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ëèíåéíîé ñóïåðïîçèöèè ïî δ-ôóíêöèÿì, îòêóäà ñ ó÷åòîì ëè-
íåéíîñòè îïåðàòîðà R̂ è ñ ïîìîùüþ ôîðìóëû (3.6) íàéäåì:

Y (E) = R̂I(E) = k(E)I(E) +

∫ E2

E

I(E ′)R(E ′, E − E ′) dE ′, (3.7)

ãäå E2 � ïðàâàÿ ãðàíèöà ÈÄÑ. Ââåäåì íîâûå ôóíêöèè:

F (E) = k(E)I(E); P (E ′, E − E ′) = [k(E ′)]−1R(E ′, E − E ′).

Ôîðìóëà (3.7) â íîâûõ îáîçíà÷åíèÿõ ïðèíèìàåò âèä:

Y (E) = F (E) +

∫ E2

E

F (E ′)P (E ′, E − E ′) dE ′ = F (E) + B̂F (E). (3.8)

Ôóíêöèÿ F (E) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñïåêòð òåõ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ, êîòîðûå ïî-
êèíóëè îáðàçåö áåç ïîòåðü ýíåðãèè � óïðóãèé ñèãíàë. Â ðàçäåëå 3.4 áóäåò àðãóìåíòèðî-
âàí âûâîä, ñîãëàñíî êîòîðîìó ôóíêöèÿ k(E), êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåò âåðîÿòíîñòü âûõîäà
êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîíà áåç ïîòåðü ýíåðãèè, äîâîëüíî ñëàáî ìåíÿåòñÿ íà ïðîòÿæåíèè
ÈÄÑ. Ïîýòîìó ñïåêòð F (E) ÿâëÿåòñÿ õîðîøèì ïðèáëèæåíèåì ê èñòèííîìó êîíâåðñèîí-
íîìó ñïåêòðó. Óðàâíåíèå (3.8) èìååò ïðîñòîé ôèçè÷åñêèé ñìûñë: ñïåêòð Y (E) íà âûõîäå
èç îáðàçöà åñòü ñóììà óïðóãîãî ñèãíàëà è íåóïðóãîãî ôîíà (èíòåãðàë). Â ýòîì óðàâíå-
íèè ìû ââåëè òàêæå îïåðàòîð B̂, ïðåîáðàçóþùèé óïðóãèé ñèãíàë â ñîîòâåòñòâóþùèé
íåóïðóãèé ôîí. Ôóíêöèþ P (E ′, E − E ′) áóäåì íàçûâàòü ôóíêöèåé ðàññåÿíèÿ.

69



Åñëè òîëüêî èçâåñòíà ôóíêöèÿ ðàññåÿíèÿ, òî óðàâíåíèå (3.8) óñòîé÷èâî ðåøàåòñÿ îò-
íîñèòåëüíî F (E), ÷òî äàåò âîçìîæíîñòü ïî ñïåêòðó Y (E) íàéòè óïðóãèé ñèãíàë. Îäíàêî,
êàê ìû âèäåëè âûøå, ïîñëå êîððåêöèè àïïàðàòóðíûõ èñêàæåíèé óäàåòñÿ ïîëó÷èòü ëèøü
ñïåêòð Ỹ (E) = ÂY (E). Ðàññìîòðèì, êàêóþ èíôîðìàöèþ ìû ñìîæåì ïîëó÷èòü â ýòîì
ñëó÷àå.

Ïîäåéñòâîâàâ íà óðàâíåíèå (3.8) îïåðàòîðîì Â íàéäåì:

Ỹ (E) = ÂF (E) + ÂB̂F (E). (3.9)

Ïîêàæåì òåïåðü, ÷òî ñ äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ

ÂB̂F (E) = B̂ÂF (E). (3.10)

Òàê êàê îïåðàòîðû ÂB̂ è B̂Â � ëèíåéíûå, à ëþáàÿ ôóíêöèÿ F (E) ïðåäñòàâëÿåòñÿ ëè-
íåéíîé ñóïåðïîçèöèåé δ-ôóíêöèé, òî äîñòàòî÷íî äîêàçàòü, ÷òî Â è B̂ êîììóòèðóþò ïðè
äåéñòâèè íà δ-îáðàçíûé ñïåêòð. Ïóñòü F (E) = δ(E−E∗), E∗ ∈ (E1, E2). Ëåãêî ïîëó÷èòü:

ÂB̂δ(E − E∗) =

∫ E∗

−∞
a(E − E ′)P (E∗, E ′ − E∗)dE ′, (3.11)

B̂Âδ(E − E∗) =

∫ E2

E

a(E ′ − E∗)P (E ′, E − E ′)dE ′. (3.12)

Â èíòåãðàëå (3.12) ââåäåì íîâóþ ïåðåìåííóþ E ′′: E ′ = E∗ + E − E ′′, è íàéäåì:

B̂Âδ(E − E∗) =

∫ E∗

E∗−(E2−E)

a(E − E ′′)P (E∗ + E − E ′′, E ′′ − E∗)dE ′′. (3.13)

Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî çàâèñèìîñòü ôóíêöèè ðàññåÿíèÿ P îò ïåðâîãî àðãóìåíòà ìåäëåííàÿ
ïî ñðàâíåíèþ ñ øèðèíîé àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè a(ξ), ÷òî õîðîøî îïðàâäàíî (ñì. ðàç-
äåë 3.4). Òîãäà, âî-ïåðâûõ, àðãóìåíò E∗ + E − E ′′ ôóíêöèè P â èíòåãðàëå (3.13) ìîæíî
çàìåíèòü íà E∗, è, âî-âòîðûõ, íèæíèé ïðåäåë èíòåãðèðîâàíèÿ ìîæíî çàìåíèòü íà −∞.
Ïîñëå ýòîãî èíòåãðàë (3.13) ñîâïàäàåò ñ èíòåãðàëîì (3.11), è ìû ïîëó÷èì, ÷òî ðàâåíñòâî
(3.10) âûïîëíåíî äëÿ δ-îáðàçíîãî ñïåêòðà. Íî, òåì ñàìûì, îíî âûïîëíåíî è â îáùåì
ñëó÷àå.

Ñ ó÷åòîì (3.10) óðàâíåíèå (3.9) ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäå

Ỹ (E) = F̃ (E) +

∫ E2

E

F̃ (E ′)P (E ′, E − E ′) dE ′, (3.14)

ãäå F̃ (E) = ÂF (E). Óðàâíåíèå (3.14) èìååò òî÷íî òàêîé æå âèä, êàê óðàâíåíèå (3.8),
ëèøü ñ çàìåíîé ôóíêöèé Y è F íà ôóíêöèè Ỹ è F̃ è ëåãêî ðåøàåòñÿ îòíîñèòåëüíî F̃ (E).
Ôóíêöèÿ F̃ (E) èìååò î÷åâèäíûé ôèçè÷åñêèé ñìûñë: ýòî óïðóãèé ñèãíàë íà âûõîäå èç
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îáðàçöà, ðàçìûòûé àïïàðàòóðíûì ðàçðåøåíèåì. Ýòî èìåííî òà èíôîðìàöèÿ, êîòîðóþ
ìîæíî ïîëó÷èòü ïî "ñûðîìó"ýêñïåðèìåíòàëüíîìó ñïåêòðó ïîñëå êîððåêöèè ïðèñóùèõ
åìó èñêàæåíèé. Òàê êàê àïïàðàòóðíàÿ øèðèíà ëèíèè (íå áîëåå 1 ýÂ äëÿ îñíîâíîãî ðåæè-
ìà) çàìåòíî ìåíüøå, ÷åì åñòåñòâåííûå øèðèíû êîíâåðñèîííûõ ëèíèé (íå ìåíåå 2 ýÂ äëÿ
íàèáîëåå èíòåíñèâíûõ ëèíèé), òî ñïåêòð F̃ (E) ÿâëÿåòñÿ î÷åíü õîðîøèì ïðèáëèæåíèåì ê
ñïåêòðó óïðóãîãî ñèãíàëà F (E), êîòîðûé, â ñâîþ î÷åðåäü, õîðîøî ïðèáëèæàåò èñòèííûé
ñïåêòð I(E). Äëÿ ïðîâåäåíèÿ êîððåêöèè íóæíî íàéòè ôóíêöèè T (E) è P (E ′, E − E ′), è
îáîñíîâàòü ñäåëàííûå âûøå ïðèáëèæåíèÿ.

3.2 Ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðîâ

Ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè T (E) ìîæåò áûòü ëèáî îïðåäåëåíà ýêñïåðèìåíòàëüíûì ïóòåì,
ëèáî âû÷èñëåíà. Äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îïðåäåëåíèÿ ôóíêöèè òðàíñìèññèè òðåáóåòñÿ
ñîçäàíèå ìîíîõðîìàòè÷åñêîãî èñòî÷íèêà ýëåêòðîíîâ ñ ðåãóëèðóåìîé ýíåðãèåé, ãåîìåò-
ðèåé, âîñïðîèçâîäÿùåé ãåîìåòðèþ ðåàëüíûõ îáðàçöîâ èçîìåðà óðàíà, óãëîâûì ðàñïðå-
äåëåíèåì, áëèçêèì ê ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íîìó è âûñîêîñòàáèëüíîé èíòåíñèâíîñòüþ,
íå çàâèñÿùåé îò ýíåðãèè. Ýòî ÿâëÿåòñÿ ñëîæíîé òåõíè÷åñêîé çàäà÷åé, ïîýòîìó â äàííîé
ðàáîòå çà îñíîâó áûë âûáðàí âòîðîé ïóòü (ìåòîä âû÷èñëåíèé). Îäíàêî â ïðèëîæåíèè ê
îñíîâíîé ìåòîäèêå èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU (íà ñïåêòðîìåòðå HP5950A
ñ ïðåäóñêîðåíèåì, ñì. ðàçäåë 2.2), âû÷èñëåíèÿ ôóíêöèè òðàíñìèññèè òîæå íàòàëêèâàþò-
ñÿ íà áîëüøèå òðóäíîñòè. Äëÿ òîãî, ÷òîáû êîíâåðñèîííûé ýëåêòðîííûé ñïåêòð ââåñòè â
ýíåðãåòè÷åñêèé ðàáî÷èé äèàïàçîí ñïåêòðîìåòðà, ìåæäó îáðàçöîì è âõîäîì ñïåêòðîìåòðà
ïîäàåòñÿ óñêîðÿþùåå íàïðÿæåíèå 500Â. Äëÿ òîãî, ÷òîáû íàéòè ôóíêöèþ òðàíñìèññèè
ñïåêòðîìåòðà â ýòèõ óñëîâèÿõ, ïðåæäå âñåãî íåîáõîäèìî ðàññ÷èòàòü òðàåêòîðèè ýëåê-
òðîíîâ â ýòîì óñêîðÿþùåì ïðîìåæóòêå. Îäíàêî ýòî î÷åíü ñëîæíî ñäåëàòü, òàê êàê, ñ
îäíîé ñòîðîíû, êðèâèçíà òðàåêòîðèé ýëåêòðîíîâ â ýòîé îáëàñòè âåëèêà, à ñ äðóãîé �
ïðîâîäÿùèå ïîâåðõíîñòè âáëèçè ýòîãî ïðîìåæóòêà èìåþò âåñüìà ñëîæíóþ ãåîìåòðèþ,
ïîýòîìó äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ íóæíî ðåøàòü ïîëíóþ òðåõìåðíóþ çàäà-
÷ó äëÿ ïîòåíöèàëà â îáëàñòè, ëèøåííîé ïðîñòîé ñèììåòðèè, ê òîìó æå ñ î÷åíü ìåëêèì
øàãîì.

Ãëàâíûì îáðàçîì äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ýòîé ñëîæíîñòè áûëà ââåäåíà âñïîìîãàòåëüíàÿ
ìåòîäèêà èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ (íà ñïåêòðîìåòðå ÐÔÑ-2 áåç ïðåäóñêîðå-
íèÿ). Â ýòîì ðåæèìå ðàñ÷åò òðàåêòîðèé íå âñòðå÷àåò ïðèíöèïèàëüíûõ çàòðóäíåíèé (ñì.
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ðàçäåë 3.2.1) è ñîîòâåòñòâóþùàÿ ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè Tspl(E) ìîæåò áûòü âû÷èñëå-
íà (èíäåêñ "spl"óêàçûâàåò íà âñïîìîãàòåëüíûé ðåæèì, îò supplement). Ñ èñïîëüçîâàíè-
åì âû÷èñëåííîé ôóíêöèè òðàíñìèññèè äëÿ âñïîìîãàòåëüíîé ìåòîäèêè, ôóíêöèÿ òðàíñ-
ìèññèè äëÿ îñíîâíîé ìåòîäèêè ìîæåò áûòü íàéäåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì. Îäèí è òîò
æå êîíâåðñèîííûé ñïåêòð èçîìåðà óðàíà äîëæåí áûòü èçìåðåí äâàæäû: â îñíîâíîì è
âñïîìîãàòåëüíîì ðåæèìå. Ñïåêòð âñïîìîãàòåëüíîãî ðåæèìà êîððåêòèðóåòñÿ íà ñîîòâåò-
ñòâóþùóþ (âû÷èñëåííóþ) ôóíêöèþ òðàíñìèññèè Tspl(E), ÷òî äàåò èñïðàâëåííûé ñïåêòð
Ỹspl(E) (óðàâíåíèå (3.5)). Òåïåðü, ñðàâíèâ ñïåêòð Ỹspl(E) ñ "ñûðûì"ñïåêòðîì îñíîâíîãî
ðåæèìà Qmjr(E) (èíäåêñ "mjr"óêàçûâàåò íà îñíîâíîé ðåæèì, îò major), íåòðóäíî íàéòè
è ôóíêöèþ òðàíñìèññèè îñíîâíîãî ðåæèìà:

Tmjr(E) ≈ Qmjr(E)/Ỹspl(E). (3.15)

Ïðèáëèæåííûé õàðàêòåð ðàâåíñòâà îáóñëîâëåí òåì, ÷òî â òî÷íîì ðàâåíñòâå âìåñòî ñïåê-
òðà Ỹspl(E) äîëæåí ôèãóðèðîâàòü ñïåêòð Ỹmjr(E), êîòîðûé îòëè÷àåòñÿ îò ñïåêòðà Ỹspl(E)

ñòåïåíüþ àïïàðàòóðíîãî ðàçìûâàíèÿ. Êàê ìû óâèäèì, ýòî ïðèâîäèò ê íåêîòîðûì òðóä-
íîñòÿì, êîòîðûå, îäíàêî, ïðåîäîëåâàþòñÿ.

3.2.1 Âû÷èñëåíèå ôóíêöèè òðàíñìèññèè è àïïàðàòóðíîé ôóíê-
öèè ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2

Íà ðèñ. 2.2 ïðèâåäåíà ñõåìà ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé ñèñòåìû ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2.
Îáðàçåö ðàñïîëàãàåòñÿ ãîðèçîíòàëüíî, íà 10.5ìì íèæå âõîäà â ýëåêòðîííóþ ëèíçó L1.
Âõîä â ëèíçó L1 ïåðåãîðîæåí ïðîâîäÿùåé ñåòêîé (ðàçìåð ÿ÷åéêè 1ìì, ïðîïóñêàíèå îêî-
ëî 90%). Â ðàñ÷åòå ïîâåðõíîñòü ñåòêè àïïðîêñèìèðîâàëàñü ýêâèïîòåíöèàëüíîé ïëîñêî-
ñòüþ ñ ïîòåíöèàëîì 0. Ëèíçà L1, ñåòêà è îáðàçåö çàçåìëåíû, ïîýòîìó ìåæäó îáðàçöîì
è âõîäîì â ñïåêòðîìåòð îáðàçóåòñÿ ýêâèïîòåíöèàëüíîå ïðîñòðàíñòâî, êîòîðîå ýëåêòðî-
íû ïðîëåòàþò ïî ïðÿìîé. Êîíòàêòíàÿ ðàçíîñòü ïîòåíöèàëîâ (ìàñøòàáà 1Â) ñëèøêîì
ìàëà, ÷òîáû îêàçàòü çàìåòíîå âëèÿíèå íà äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ, ïðèíàäëåæàùèõ ÈÄÑ
(ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ áîëåå 30 ýÂ). Èç ýêâèïîòåíöèàëüíîãî ïðîìåæóòêà ýëåêòðîíû ïîïà-
äàþò â ñèñòåìó ëèíç L1�L4, êîòîðàÿ îáåñïå÷èâàåò äîïîëíèòåëüíîå óñêîðåíèå ýëåêòðîíîâ
è ôîêóñèðîâêó ïó÷êà íà âõîäå â ïîëóñôåðè÷åñêèé ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé àíàëèçàòîð S1�S2.
Ìåæäó îáêëàäêàìè S1 è S2 ïîääåðæèâàåòñÿ ïîñòîÿííîå íàïðÿæåíèå 100Â. Ðàäèóñû ñôåð
S1 è S2 ñîñòàâëÿþò 128.6ìì è 195.0ìì, ðàññòîÿíèå îò òî÷êè âõîäà ýëåêòðîííîãî ïó÷êà
äî öåíòðà ñôåð R0 = 155ìì. Ýíåðãèÿ íàñòðîéêè ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà ñîñòàâëÿåò
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E0 = 121.88 ýÂ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ýëåêòðîíû, âîøåäøèå â àíàëèçàòîð ñ èìïóëüñîì, íà-
ïðàâëåííûì ïåðïåíäèêóëÿðíî ââåðõ, ñ ýíåðãèåé E0 è íà ðàññòîÿíèè R0 îò öåíòðà ñôåð,
îïèñûâàþò òî÷íóþ îêðóæíîñòü ðàäèóñà R0. Ñêàíèðîâàíèå ñïåêòðà îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì
èçìåíåíèÿ ïîòåíöèàëà V4. Äëÿ íàñòðîéêè ñèñòåìû íà èçìåðåíèå ñïåêòðà âáëèçè êèíå-
òè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ Ek, çíà÷åíèå V4 îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì V4 = E0 − Ek

(åñëè E0 è Ek âûðàæàòü â ýëåêòðîí-Âîëüòàõ, à V4 � â Âîëüòàõ). Ïîòåíöèàë V2 ïîääåð-
æèâàåòñÿ ïîñòîÿííûì è ðàâíûì

V2 = +1250Â, (3.16)

à ïîòåíöèàë V3 îïðåäåëÿåòñÿ àëãîðèòìîì

V3 = 0.8× (V4 + 100Â), (3.17)

çàëîæåííûì â êîíñòðóêöèþ ñïåêòðîìåòðà ðàçðàáîò÷èêîì. Íà âûõîäå ëèíçû L4 èìååòñÿ
ïðÿìîóãîëüíàÿ äèàôðàãìà ðàçìåðîì 24×5.2ìì2, áÎëüøàÿ ñòîðîíà êîòîðîé ðàñïîëîæåíà
ïåðïåíäèêóëÿðíî ðàäèóñó ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà, ïðîâåäåííîìó ÷åðåç ñåðåäèíó ýòîé
ùåëè. Ðàññòîÿíèå îò âåðõíåé òî÷êè ëèíçû L4 äî âõîäà â ñôåðè÷åñêèé àíàëèçàòîð ñîñòàâ-
ëÿåò 7.8 ìì. Ðàáî÷àÿ îáëàñòü îáðàçöà (1.5×5ìì2) ðàñïîëàãàåòñÿ ñîîñíî ñ äèàôðàãìîé íà
âûõîäå L4.

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà íàäî ðàçðàáîòàòü àëãîðèòìû
äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ âíóòðè ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé ñèñòåìû ýëåêòðî-
ñòàòè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà, äëÿ âû÷èñëåíèÿ òðàåêòîðèé ýëåêòðîíîâ â ýòîì ïîëå, è ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ýòèõ ïðîãðàìì ñìîäåëèðîâàòü ïðîöåññ èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà.

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîëÿ íàäî ðåøèòü óðàâíåíèå Ëàïëàñà äëÿ ïîòåíöèàëà ýëåêòðè÷åñêî-
ãî ïîëÿ U :

∇2U = 0 (3.18)

ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè, îïðåäåëÿåìûìè ãåîìåòðèåé ýëåêòðîííûõ ëèíç (ðèñ. 2.2) è ïî-
äàííûìè íà íèõ ïîòåíöèàëàìè è íàéòè íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ E = −∇U .
Ïîëå ìîæíî ñ÷èòàòü îòäåëüíî äëÿ äâóõ îáëàñòåé: äëÿ îáëàñòè ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà
S1�S2 è äëÿ ôîêóñèðóþùåé ñèñòåìû L1�L4, òàê êàê îáå ñèñòåìû õîðîøî èçîëèðîâàíû
äðóã îò äðóãà, õîòÿ ïðîìåæóòîê ìåæäó íèìè è ìàë. Äëÿ ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà çà-
äà÷à ðåøàåòñÿ àíàëèòè÷åñêè, ÷òî äàåò:

U(R) = V0 − 1/R− 1/R1

1/R1 − 1/R2

∆Vsph,

ãäå V0 � ïîòåíöèàë íà âíóòðåííåé îáêëàäêå ñôåðè÷åñêîãî êîíäåíñàòîðà, ∆Vsph � ðàç-
íîñòü ïîòåíöèàëîâ ìåæäó îáêëàäêàìè, R � ðàññòîÿíèå îò öåíòðà àíàëèçàòîðà.
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Äëÿ ôîêóñèðóþùåé ñèñòåìû L1�L4 çàäà÷à ìîæåò áûòü ðåøåíà òîëüêî ÷èñëåííî. Òàê
êàê ïîëå â ýòîì ñëó÷àå îáëàäàåò àêñèàëüíîé ñèììåòðèåé, òî ïîñëå ïåðåõîäà ê öèëèíäðè-
÷åñêèì êîîðäèíàòàì (r, φ, z) çàäà÷à (3.18) ñâîäèòñÿ ê äâóõìåðíîé (íåò çàâèñèìîñòè îò φ).
Îáëàñòü, â êîòîðîé îíà äîëæíà áûòü ðåøåíà, ñ îäíîé ñòîðîíû îãðàíè÷åíà îñüþ ñèñòå-
ìû, ñ äðóãîé � îáðàçóþùèìè âíóòðåííèõ êîíè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé ýëåêòðîííûõ ëèíç.
Ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ íà îñè ÿâëÿþòñÿ óñëîâèÿìè âòîðîãî ðîäà è èìåþò âèä ∂U/∂r = 0,
ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ íà ýëåêòðîäàõ ÿâëÿþòñÿ óñëîâèÿìè ïåðâîãî ðîäà è îïðåäåëÿþòñÿ ïî-
äàííûìè íà ëèíçû ïîòåíöèàëàìè. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è (3.18) ââîäèòñÿ ïðÿìîóãîëüíàÿ
ñåòêà ñ ðàâíîìåðíûìè øàãàìè hr è hz ïî îñÿì r è z. Òàê êàê ãðàíè÷íûå óçëû ñåòêè
äîëæíû ëåæàòü òî÷íî íà ýëåêòðîäàõ, òî âáëèçè ýòèõ ãðàíèö ðàâíîìåðíûé øàã ñåòêè èñ-
êàæàåòñÿ. Ïîñëå äèñêðåòèçàöèè óðàâíåíèå (3.18) ìîæåò áûòü ïåðåïèñàíî â âèäå ñèñòåìû
ëèíåéíûõ óðàâíåíèé ñëåäóþùåãî âèäà:

C0Y0 −B0Y1 = F0

−AjYj−1 + CjYj −BjYj+1 = Fj, j = 1, 2, . . . , N − 1

−ANYN−1 + CNYN = FN





(3.19)

Â óðàâíåíèè (3.19) Yj � âåêòîð-ñòîëáöû, ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé íàáîðû çíà÷åíèé ïîëÿ â
j-ì ãîðèçîíòàëüíîì ñëîå ñåòêè; âåêòîðû Fj îïðåäåëÿþòñÿ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè; Aj, Bj

è Cj ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ïðÿìîóãîëüíûå ìàòðèöû, âûðàæàþùèåñÿ ÷åðåç êîýôôèöèåí-
òû, âîçíèêàþùèå ïðè àïïðîêñèìàöèè îïåðàòîðà Ëàïëàñà íà êîíå÷íîé ñåòêå. Ðàçìåðíîñòü
âåêòîðîâ è ìàòðèö ìåíÿåòñÿ îò ñëîÿ ê ñëîþ. Ñèñòåìà óðàâíåíèé (3.19) ðåøàëàñü ìåòî-
äîì ìàòðè÷íîé ïðîãîíêè [141]. Ýòî ïðÿìîé ìåòîä ðåøåíèÿ ëèíåéíûõ ñèñòåì (ò. å. áåç
èòåðàöèé), îí äàåò òî÷íîå (â ïðåäåëàõ ìàøèííîé àðèôìåòèêè) è óñòîé÷èâîå ðåøåíèå çà
êîíå÷íîå ÷èñëî øàãîâ. Òðóäíîñòüþ ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòü çàïîìèíàíèÿ î÷åíü
áîëüøîãî êîëè÷åñòâà êîýôôèöèåíòîâ äëÿ îáðàòíîãî õîäà ïðîãîíêè (äëÿ ñåòêè 0.5×0.5ìì2

â íàøåé çàäà÷å ïîòðåáîâàëñÿ âðåìåííûé ôàéë îáúåìîì 23 Ìáàéò).
Íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ñ÷èòàåòñÿ îòäåëüíî âíóòðè êàæäîé ÿ÷åéêè ñåò-

êè. Äëÿ ýòîãî ñíà÷àëà ïîëå âû÷èñëÿåòñÿ â êàæäîé âåðøèíå ÿ÷åéêè êàê ãðàäèåíò ïîòåí-
öèàëà, à çàòåì ïîëó÷åííûå ÷åòûðå çíà÷åíèÿ ïîëÿ èíòåðïîëèðóþòñÿ âíóòðü ÿ÷åéêè ïî
ôîðìóëàì:

E(∆r, ∆z) =
hr −∆r

hr

hz −∆z

hz

E(0, 0) +
∆r

hr

hz −∆z

hz

E(hr, 0) +

hr −∆r

hr

∆z

hz

E(0, hz) +
∆r

hr

∆z

hz

E(hr, hz), (3.20)

ãäå ∆r è ∆z îòñ÷èòûâàþòñÿ îò ëåâîãî íèæíåãî óçëà ðàññìàòðèâàåìîé ÿ÷åéêè. Åñëè ÷àñòü
ÿ÷åéêè âûõîäèò çà ïðåäåëû âíóòðåííåé îáëàñòè ëèíçû, òî ñíà÷àëà â íåäîñòàþùèõ âåð-
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øèíàõ ÿ÷åéêè çíà÷åíèÿ ïîëÿ ïîëó÷àþòñÿ ýêñòðàïîëÿöèåé èç âíóòðåííèõ è ãðàíè÷íûõ
òî÷åê, à çàòåì èñïîëüçóåòñÿ ôîðìóëà (3.20). Èñïîëüçîâàííûé ïðèåì äîâîëüíî áëèçîê ê
ìåòîäó, ïðåäëîæåííîìó â ðàáîòå [142].

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ òðàåêòîðèè ýëåêòðîíîâ ðåøàþòñÿ ðåëÿòèâèñòñêèå òðåõìåðíûå óðàâ-
íåíèÿ äâèæåíèÿ

ṗ = −eE.

Äëÿ ðåøåíèÿ èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä Ðóíãå-Êóòòû ñ ÷åòâåðòûì ïîðÿäêîì àïïðîêñèìàöèè
[143, �7]. Òðàåêòîðèÿ ýëåêòðîíà âû÷èñëÿåòñÿ îòäåëüíûìè îòðåçêàìè äëÿ êàæäîé òîðî-
èäàëüíîé ÿ÷åéêè ïîëÿ, êîòîðóþ ïåðåñåêàåò ýëåêòðîí â ñâîåì äâèæåíèè. Äëÿ ýòîãî ìå-
òîäîì èòåðàöèé èùóòñÿ òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ òðàåêòîðèè ýëåêòðîíà ñ ïîâåðõíîñòÿìè òîðà.
Ñíà÷àëà íà îñíîâàíèè íà÷àëüíûõ ïàðàìåòðîâ äâèæåíèÿ ïðè âõîäå â î÷åðåäíóþ ÿ÷åéêó,
â ïðåäïîëîæåíèè î äàëüíåéøåì ðàâíîìåðíîì äâèæåíèè, èùåòñÿ ïðåäïîëàãàåìàÿ òî÷êà
ïåðåñå÷åíèÿ òðàåêòîðèè ñ îäíîé èç ïîâåðõíîñòåé ýòîé ÿ÷åéêè, è îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòâåò-
ñòâóþùàÿ äëèíà ïóòè l0. Çàòåì ìåòîäîì Ðóíãå-Êóòòû ïðîõîäèòñÿ ýòî ðàññòîÿíèå. Íà
ýòî ìîæåò ïîòðåáîâàòüñÿ íåñêîëüêî îòäåëüíûõ øàãîâ ìåòîäà, äëèíà øàãà óìåíüøàåòñÿ
äî òåõ ïîð, ïîêà íå áóäåò äîñòèãíóòà çàäàííàÿ òî÷íîñòü ðåøåíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ.
Ïîñëå ýòîãî ïðîâîäèòñÿ îöåíêà, íàñêîëüêî òî÷íî ýëåêòðîí äåéñòâèòåëüíî ïîïàë íà ãðà-
íèöó ÿ÷åéêè. Åñëè çàäàííàÿ òî÷íîñòü äîñòèãíóòà, ïðîöåäóðà îáðûâàåòñÿ è íà÷èíàåòñÿ
îáðàáîòêà ñëåäóþùåé ÿ÷åéêè. Åñëè íåò, òî îöåíèâàåòñÿ ðàññòîÿíèå, íà êîòîðîå ýëåêòðîí
íå äîøåë èëè ïðîñêî÷èë ãðàíèöó, è ìåòîäîì Ðóíãå-Êóòòû ïðîõîäèòñÿ óæå òîëüêî ýòî
ðàññòîÿíèå. Çàòåì ïðîöåäóðà ïîâòîðÿåòñÿ, ïîêà íå áóäåò äîñòèãíóòà íóæíàÿ òî÷íîñòü
âûõîäà íà ãðàíèöó ÿ÷åéêè. Ïðîöåäóðà èòåðàöèé â ñðåäíåì ïðèìåðíî â ïîëòîðà ðàçà çà-
ìåäëÿåò ðàñ÷åò, íî ñ ãàðàíòèåé äàåò õîðîøåå êà÷åñòâî èíòåðïîëÿöèè çíà÷åíèé ïîëÿ äëÿ
êàæäîé òî÷êè òðàåêòîðèè ýëåêòðîíà.

Ñóùåñòâåííûì ìîìåíòîì â ðåøåíèè çàäà÷è áûëî òåñòèðîâàíèå ïðîãðàìì, êîòîðîå
ïðîâîäèëîñü â äâà ýòàïà. Íà ïåðâîì ýòàïå òåñòèðîâàíèÿ ïðîâîäèëèñü ðàñ÷åòû äëÿ ïðî-
ñòûõ ìîäåëüíûõ êîíôèãóðàöèé ýëåêòðîäîâ ëèíç èëè î÷åíü êðóïíûõ ñåòîê, òàê ÷òî ðàñ÷åò
ïîëÿ è (èëè) äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ìîã áûòü âûïîëíåí äî êîíöà àíàëèòè÷åñêè. Àíàëè-
òè÷åñêèå ðàñ÷åòû ñðàâíèâàëèñü ñ ÷èñëåííûìè, ïðîâîäèìûìè ñ ïîìîùüþ ñîçäàííûõ ïðî-
ãðàìì. Íà âòîðîì ýòàïå ðàññìàòðèâàëàñü ðåàëüíàÿ ãåîìåòðèÿ ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé
ñèñòåìû ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2. Ïðè ýòîì ðàñ÷åòíàÿ ñõåìà äîëæíà áûëà, âî-ïåðâûõ, îáåñ-
ïå÷èòü âûïîëíåíèå çàêîíà ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè, è, âî-âòîðûõ, ïðîäåìîíñòðèðîâàòü ñïî-
ñîáíîñòü ñèñòåìû L1�L4 ñîçäàâàòü èçîáðàæåíèå èñòî÷íèêà íà âõîäå â ñôåðè÷åñêèé àíà-
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ëèçàòîð S1�S2, ïðè÷åì áûëî èçâåñòíî, ÷òî ñèñòåìà äîëæíà äàâàòü óâåëè÷åíèå îêîëî 5
äëÿ äèàïàçîíà ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ 300�1500 ýÂ, åñëè ïîòåíöèàëû V2 è V3 îïðåäåëÿþòñÿ
�ñòàíäàðòíûìè� âûðàæåíèÿìè (3.16) è (3.17)2. Ýòè äâà ìîìåíòà è áûëè ïðîâåðåíû.

Ìû íàøëè, ÷òî òî÷íîñòü âûïîëíåíèÿ çàêîíà ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè çàâèñèò îò øàãà
ñåòêè ïðè âû÷èñëåíèè ïîëÿ. Òàê, äëÿ ñåòêè 2×2ìì2 çàêîí ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè âûïîë-
íÿåòñÿ ñ òî÷íîñòüþ ëó÷øå 2.5 ýÂ (äëÿ ýëåêòðîíîâ íà âûõîäå ñèñòåìû L1�L4), äëÿ ñåòêè
1×1ìì2 � ñ òî÷íîñòüþ ëó÷øå 0.5 ýÂ, äëÿ ñåòêè 0.5×0.5ìì2 � ëó÷øå 0.1 ýÂ. Òàêèì îáðà-
çîì, ñåòêà 0.5×0.5ìì äàåò óäîâëåòâîðèòåëüíûé ðåçóëüòàò, â òî âðåìÿ êàê áîëåå êðóïíûå
ñåòêè ìîãóò âíîñèòü ñëèøêîì áîëüøèå èñêàæåíèÿ â âû÷èñëÿåìóþ àïïàðàòóðíóþ ôóíê-
öèþ.

Ïðè èññëåäîâàíèè ñïîñîáíîñòè ëèíçû ñòðîèòü èçîáðàæåíèå èñòî÷íèêà áûëî îáíàðó-
æåíî, ÷òî èçîáðàæåíèå äåéñòâèòåëüíî ñîçäàåòñÿ. Äëÿ ðàçëè÷íûõ êèíåòè÷åñêèõ ýíåðãèé
ýëåêòðîíîâ èç äèàïàçîíà 500�1500 ýÂ è äëÿ �ñòàíäàðòíîãî� ðåæèìà óâåëè÷åíèå ñèñòåìû
L1�L4 îêàçûâàåòñÿ ðàçëè÷íûì, íî â äèàïàçîíå îò −4 äî −6, êàê è îæèäàëîñü. Çíàê �−�
îçíà÷àåò, ÷òî èçîáðàæåíèå îáðàòíîå (ïåðåâåðíóòî). Çäåñü æå ìû îáíàðóæèëè, ÷òî ïðè
ôîðìèðîâàíèè èçîáðàæåíèÿ íàáëþäàþòñÿ äîâîëüíî ñèëüíûå àáåððàöèè. Íàïðèìåð, èçîá-
ðàæåíèå îòðåçêà äëèíîé 4ìì, ðàñïîëîæåííîãî ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè ñèñòåìû L1�L4 íà
ðàññòîÿíèè 14ìì îò âõîäà â L1, ïðè ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ 1500 ýÂ, èìååò ôîðìó ïîäêîâû
âûïóêëîñòüþ ââåðõ øèðèíîé 22.6ìì (óâåëè÷åíèå −5.5) è âûñîòîé 13.4ìì. Ýëåêòðîíû,
èìåþùèå óãîë âûëåòà îòíîñèòåëüíî îñè ëèíçû 2o ôîêóñèðóþòñÿ íà 11ìì íèæå, ÷åì ýëåê-
òðîíû, èìåþùèå óãîë âûëåòà 0.1o, à èìåþùèå óãîë âûëåòà 3o � ñîîòâåòñòâåííî íà 23ìì
íèæå. Òàêèì îáðàçîì, åñëè îáðàçåö íå î÷åíü ìàë, è â àíàëèç âîâëå÷åíû ýëåêòðîíû ñ
óãëàìè âûëåòà äî 3o�4o (÷òî òèïè÷íî), òî èçîáðàæåíèå èñòî÷íèêà áóäåò è èñêàæåííûì
è ðàçìûòûì. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ñóùåñòâåííûì îáðàçîì âëèÿåò íà ôîðìó àïïàðàòóðíîé
ôóíêöèè è òðàíñìèññèþ ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé ñèñòåìû.

Ïîëå â ïðîìåæóòêå ìåæäó ñèñòåìàìè S1�S2 è L1�L4 îïðåäåëÿëîñü ëèíåéíîé èíòåð-
ïîëÿöèåé ïîëåé íà ãðàíèöàõ ñèñòåì S1�S2 è L1�L4.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ òðàíñìèññèè è àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè ñïåêòðîìåòðà â óñëîâèÿõ, îò-
âå÷àþùèõ èçìåðåíèþ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà, ïðîöåññ ðåãèñòðàöèè ñïåê-
òðà ìîäåëèðîâàëñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî. Â äàííîé ðåàëèçàöèè ìåòîäà
ïðîñòî ðàçûãðûâàëîñü áîëüøîå ÷èñëî ñîáûòèé, ìîäåëèðóþùèõ èçëó÷åíèå è ðåãèñòðàöèþ

2Èíôîðìàöèÿ îò ðàçðàáîò÷èêîâ ñïåêòðîìåòðà (Ãîðüêîâñêèé Íàó÷íî-Èññëåäîâàòåëüñêèé Ïðèáîðî-
ñòðîèòåëüíûé èíñòèòóò).
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ýëåêòðîíà. Äëÿ êàæäîãî ýëåêòðîíà âû÷èñëÿëàñü òðàåêòîðèÿ è îïðåäåëÿëàñü äîëÿ ýëåê-
òðîíîâ, äîøåäøèõ äî ðåãèñòðèðóþùåãî óñòðîéñòâà ñïåêòðîìåòðà. Ýòà âåëè÷èíà è åñòü
òðàíñìèññèÿ ñïåêòðîìåòðà ñ òî÷íîñòüþ äî ìíîæèòåëÿ, îïðåäåëÿåìîãî íîðìèðîâêîé. Ïðè
ãåíåðàöèè ýëåêòðîíîâ ðàçûãðûâàþòñÿ ñëó÷àéíûå çíà÷åíèÿ íà÷àëüíîé ýíåðãèè, íàïðàâ-
ëåíèÿ âûëåòà è íà÷àëüíûõ êîîðäèíàò ýëåêòðîíà.

Ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè âû÷èñëÿëàñü ñ óñðåäíåíèåì ïî ýíåðãåòè÷åñêèì äèàïàçîíàì øè-
ðèíîé ∆Ec = 0.390625 ýÂ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò 256 êàíàëàì íà 100 ýÂ. Âåñü äèàïàçîí ýíåð-
ãèé, äëÿ êîòîðîãî íóæíî ïðîâåñòè âû÷èñëåíèÿ, ðàçáèâàëñÿ íà ÿ÷åéêè øèðèíîé ∆Ec íà-
÷èíàÿ ñ 0 ýÂ. Ïðè âû÷èñëåíèÿõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ îïðåäåëåííîé ÿ÷åéêå (êàíàëó), íà÷àëü-
íàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ðàçûãðûâàëàñü ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííîé âíóòðè ýòîé ÿ÷åéêè.
Ïðè âû÷èñëåíèè òðàåêòîðèé ýëåêòðîíîâ âûáèðàëàñü êîíôèãóðàöèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî ïî-
ëÿ ñèñòåìû L1�L4, ñîîòâåòñòâóþùàÿ íàñòðîéêå ñïåêòðîìåòðà íà ýíåðãèþ, îòâå÷àþùóþ
öåíòðó òåêóùåãî êàíàëà. Íàïðàâëåíèÿ âûëåòà ýëåêòðîíîâ ðàçûãðûâàëèñü â ñîîòâåòñòâèè
ñî ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûì óãëîâûì ðàñïðåäåëåíèåì â âåðõíåì ïîëóïðîñòðàíñòâå íàä
ïîâåðõíîñòüþ îáðàçöà. Ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íîå ðàñïðåäåëåíèå íå ìîæåò òî÷íî ñîîò-
âåòñòâîâàòü ðåàëüíîìó óãëîâîìó ðàñïðåäåëåíèþ ýëåêòðîíîâ, íî òàê êàê óãëîâàÿ àïåðòó-
ðà ñïåêòðîìåòðà äëÿ âñåõ ýíåðãèé íåâåëèêà, òî è îòëè÷èåì ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íîãî
ðàñïðåäåëåíèÿ îò ðåàëüíîãî â ðàìêàõ ýòîé àïåðòóðû ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Íà÷àëüíàÿ êî-
îðäèíàòà ýëåêòðîíà ðàçûãðûâàëàñü ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííîé â ïðÿìîóãîëüíèêå ðàç-
ìåðîì 1.5×5ìì2 íà ïëîñêîñòè îáðàçöà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ðåàëüíîìó ðàçìåðó îáðàçöîâ,
èñïîëüçóåìûõ â èçìåðåíèÿõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ íà ñïåêòðîìåòðå ÐÔÑ-2.

Íà ðèñ. 3.2 ïðèâåäåíà âû÷èñëåííàÿ ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2. Ïî
îñè îðäèíàò îòëîæåíû çíà÷åíèÿ ôóíêöèè òðàíñìèññèè íîðìèðîâàííûå òàêèì îáðàçîì,
÷òî òðàíñìèññèÿ ÷èñëåííî ðàâíà ñîîòâåòñòâóþùåìó ýôôåêòèâíîìó ãåîìåòðè÷åñêîìó
ôàêòîðó (óãëîâîé àïåðòóðå) ñïåêòðîìåòðà, âûðàæåííîìó â ñòåðàäèàíàõ. Íà ðèñ. 3.3 ïðè-
âåäåíû âû÷èñëåííûå àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè äëÿ íåñêîëüêèõ íà÷àëüíûõ ýíåðãèé ýëåê-
òðîíîâ. Àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè è ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè âû÷èñëÿëèñü â âèäå ãèñòîãðàìì
ñ øèðèíîé êàíàëà 0.390625 ýÂ. Íà ðèñ. 3.3 àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè íîðìèðîâàíû òàêèì
îáðàçîì, ÷òî çíà÷åíèå ôóíêöèè â êàíàëå ðàâíî âåðîÿòíîñòè îòêëîíåíèÿ èçìåðåííîé ýíåð-
ãèè ýëåêòðîíà îò èñòèííîé ýíåðãèè íà âåëè÷èíó, îòâå÷àþùóþ ýíåðãèè ýòîãî êàíàëà.
Ðèñ. 3.3a, ðèñ. 3.3b, è ðèñ. 3.3c ñîîòâåòñòâóþò ïåðâûì òðåì êàíàëàì (öåíòðû êàíàëîâ,
ñîîòâåòñòâåííî, 0.195 ýÂ, 0.586 ýÂ è 0.977 ýÂ), à ðèñ. 3.3d � 151-ìó êàíàëó (58.398 ýÂ).
Âèäíî, ÷òî ýôôåêòèâíàÿ øèðèíà àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè âåçäå îêîëî 2 ýÂ, ïðè÷åì óæå
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Ðèñ. 3.2: Ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè T (E) ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 ïðè èçìåðåíèè êîíâåðñèîííûõ
ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà áåç ïðåäóñêîðåíèÿ. (E1, E2) � èíôîðìàòèâíûé äèà-
ïàçîí ñïåêòðà.

Ðèñ. 3.3: Àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè a(∆E) ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 ïðè èçìåðåíèè êîíâåðñèîí-
íûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà áåç ïðåäóñêîðåíèÿ. ∆E � Îòêëîíåíèå èçìåðåííîé ýíåðãèè
îò èñòèííîé, àìïëèòóäà a(∆E) ïðîïîðöèîíàëüíà âåðîÿòíîñòè îòêëîíåíèÿ. a, b, c � Ïåð-
âûå òðè ýíåðãåòè÷åñêèõ êàíàëà, d � 151-é êàíàë.

íà÷èíàÿ ñ 0.586 ýÂ è âûøå àïïàðàòóðíàÿ ôóíêöèÿ ñëàáî ìåíÿåò ñâîþ ôîðìó (ïðåäïîëî-
æåíèå î íåèçìåííîñòè àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè áûëî èñïîëüçîâàíî â ðàçäåëå 3.1). Ðèñóíêè
3.2 è 3.3 ïîêàçûâàþò, ÷òî â èíôîðìàòèâíîé îáëàñòè êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà òðàíñìèññèÿ
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Ðèñ. 3.4: Ê ïîëó÷åíèþ ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà HP5950A ñ ïðåäóñêîðåíèåì
(ñì. òåêñò). a � Êîððåêòèðîâàííûé ñïåêòð, èçìåðåííûé ñ ïîìîùüþ ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-
2, b � èñõîäíûé ñïåêòð, èçìåðåííûé ñ ïîìîùüþ ñïåêòðîìåòðà HP5950A, c � ôóíêöèÿ
òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà HP5950A.

ìåíÿåòñÿ ìåäëåííî ïî ñðàâíåíèþ ñ øèðèíîé àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè, ÷òî ïîäòâåðæäàåò
çàêîííîñòü ïåðåõîäà îò ôîðìóëû (3.3) ê ôîðìóëå (3.4) â ýòîé îáëàñòè.

3.2.2 Ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà HP5950A

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ôóíêöèè òðàíñìèññèè îñíîâíîãî ðåæèìà (ñïåêòðîìåòð HP5950A ñ
ïðåäóñêîðåíèåì ýëåêòðîíîâ íà 500Â) íåîáõîäèìî èìåòü âîçìîæíîñòü èçãîòàâëèâàòü òà-
êèå îáðàçöû ñ èçîìåðîì óðàíà-235, êîòîðûå äàþò ïðàêòè÷åñêè èäåàëüíî âîñïðîèçâîäÿ-
ùèéñÿ ñïåêòð êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ. Äåéñòâèòåëüíî, òàêàÿ âîçìîæíîñòü èìååòñÿ.
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Ýòî, â ÷àñòíîñòè, èìååò ìåñòî ïðè ñáîðå àòîìîâ èçîìåðà (ïî ìåòîäèêå ðàçäåëà 2.1) íà ïî-
âåðõíîñòè ìåäè (àíàëèç ýòèõ ñïåêòðîâ è ñòàòèñòè÷åñêîå îáîñíîâàíèå âîñïðîèçâîäèìîñòè
äàíî â ðàçäåëå 4.1). Íà ðèñ. 3.4a ïîêàçàí ñïåêòð, ïîëó÷åííûé ïðè èçìåðåíèè êîíâåðñè-
îííîãî ñïåêòðà 235mU ñ ïîâåðõíîñòè ìåäè â âñïîìîãàòåëüíîì ðåæèìå è îòêîððåêòèðî-
âàííûé íà âû÷èñëåííóþ ôóíêöèþ òðàíñìèññèè Tspl(E) (ðèñ. 3.2), ò. å. ñïåêòð Ỹspl(E). Íà
ðèñ. 3.4b ïîêàçàí ñïåêòð Qmjr(E), èçìåðåííûé â îñíîâíîì ðåæèìå äî ïðîâåäåíèÿ êàêèõ-
ëèáî êîððåêöèé (îáðàòèì âíèìàíèå íà çàìåòíî ëó÷øåå ðàçðåøåíèå è ñòàòèñòèêó â ñïåê-
òðå ðèñ. 3.4b ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïåêòðîì ðèñ. 3.4a, ïî÷åìó ðåæèì èçìåðåíèÿ ñïåêòðîâ íà
ñïåêòðîìåòðå HP5950A ñ ïðåäóñêîðåíèåì è âûáðàí â êà÷åñòâå îñíîâíîãî). Íà ðèñ. 3.4c
ïîêàçàíà ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè Tmjr(E), ïîëó÷åííàÿ ïî ôîðìóëå (3.15) ïîêàíàëüíûì
äåëåíèåì ñïåêòðà ðèñ. 3.4b íà ñïåêòð ðèñ. 3.4a. Ïî àíàëîãèè ñ ôóíêöèåé òðàíñìèññèè
ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 (ðèñ. 3.2) ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè îñíîâíîãî
ðåæèìà áóäåò äîñòàòî÷íî ãëàäêîé. Îäíàêî, íà ðèñ. 3.4c îò÷åòëèâî âèäíû îñöèëëÿöèè.
Íåòðóäíî ïîíÿòü, ÷òî ýòè îñöèëëÿöèè ñâÿçàíû ñ ðàçëè÷íûì àïïàðàòóðíûì ðàçðåøå-
íèåì îñíîâíîãî è âñïîìîãàòåëüíîãî ðåæèìîâ. Äëÿ òîãî, ÷òîáû ïîëó÷èòü ðåàëèñòè÷íóþ
ôóíêöèþ òðàíñìèññèè, îñöèëëÿöèè òðåáóåòñÿ ñãëàäèòü. Èç ðèñ. 3.4c âèäíî, ÷òî â ñðåäíåì
Tmjr(E) ìåíÿåòñÿ ìåäëåííî è èìååò ìàëóþ êðèâèçíó â èññëåäîâàííîì äèàïàçîíå ýíåðãèé.
Åå ìîæíî ñãëàäèòü, ïðèáëèçèâ êâàäðàòè÷íîé èëè ëèíåéíîé ôóíêöèåé � ðåçóëüòàò áóäåò
ïðàêòè÷åñêè îäíèì è òåì æå. Ôóíêöèÿ õîðîøî ëîæèòñÿ òàêæå è íà ýêñïîíåíöèàëüíóþ
çàâèñèìîñòü. Èç ñîîáðàæåíèé óäîáñòâà ìû îñòàíîâèëèñü íà ýêñïîíåíöèàëüíîé ôóíêöèè,
òàê êàê â äàííîì ñëó÷àå ïðàêòè÷åñêîå çíà÷åíèå èìååò òîëüêî îäèí ïàðàìåòð � ïîêàçà-
òåëü ýêñïîíåíòû. Ïîäãîíêà ýêñïîíåíòû ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ïîêàçàíà íà
ðèñ. 3.4c ñïëîøíîé ëèíèåé. Â àíàëèòè÷åñêîì âèäå ïîëó÷åíî

Tmjr(E) ∼= exp(αE), α = −1.69× 10−2 ýÂ−1. (3.21)

Ñòàòèñòè÷åñêàÿ îøèáêà â îïðåäåëåíèè α ñîñòàâëÿåò 0.05× 10−2 ýÂ−1, ìåòîäè÷åñêàÿ �
0.17×10−2 ýÂ−1, îíà ñâÿçàíà ñ îñöèëëÿöèåé êðèâîé ðèñ. 3.4c. Ìåòîäè÷åñêàÿ îøèáêà îöåíè-
âàëàñü ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ñïåêòðû ðèñ. 3.4a è ðèñ. 3.4b ñìåùàëèñü äðóã îòíîñèòåëüíî
äðóãà íà 0.4 ýÂ â ðàçíûå ñòîðîíû è îïðåäåëÿëèñü íîâûå êðèâûå òðàíñìèññèè ïî ôîðìóëå
(3.15). Ïðè ýòîì êàðòèíà îñöèëëÿöèé ðåçêî ìåíÿëàñü. Àïïðîêñèìèðóÿ ýòè íîâûå êðèâûå
ýêñïîíåíòàìè ìîæíî óâèäåòü, íàñêîëüêî ôëóêòóèðóþò èõ ïîêàçàòåëè. Ìàêñèìàëüíîå îò-
êëîíåíèå ïîêàçàòåëÿ îò öåíòðàëüíîãî çíà÷åíèÿ ïðèíÿòî çà ìåòîäè÷åñêóþ îøèáêó.
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3.3 Àëãîðèòì âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà è ìàæîðè-
òàðíàÿ îöåíêà åãî òî÷íîñòè

3.3.1 �Îñíîâíîé� àëãîðèòì âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà

Â ñîîòâåòñòâèè ñî ñìûñëîì óðàâíåíèÿ (3.14), ïðîöåäóðó ïîèñêà óïðóãîãî ñèãíàëà
F̃ (E) ïî ïîëíîìó ñïåêòðó íà âûõîäå èç îáðàçöà Ỹ (E) ëîãè÷íî íàçâàòü âû÷èòàíèåì
íåóïðóãîãî ôîíà. Äëÿ óäîáñòâà óðàâíåíèå (3.14) óäîáíî ïåðåïèñàòü â âèäå:

Ỹ (E) = F̃ (E) + Ỹ (E1) ·

E2∫
E

F̃ (E ′)P (E ′, E − E ′) dE ′

E2∫
E1

F̃ (E ′)P (E ′, E1 − E ′) dE ′
, (3.22)

ãäå E1 è E2 � ãðàíèöû èíôîðìàòèâíîãî äèàïàçîíà ñïåêòðà (ÈÄÑ, ðèñ. 3.1). Òåïåðü ôóíê-
öèÿ ðàññåÿíèÿ P ìîæåò áûòü çàäàíà ñ òî÷íîñòüþ äî ïðîèçâîëüíîãî ïîñòîÿííîãî ìíîæè-
òåëÿ.

Âîîáùå ãîâîðÿ, äëÿ îïðåäåëåíèÿ ôóíêöèè ðàññåÿíèÿ íåîáõîäèìî èññëåäîâàòü ïðî-
öåññ ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ â âåùåñòâå â íåêîòîðîé ìèêðîñêîïè÷åñêîé ìîäåëè. Îäíàêî
íàäåæíûå êîëè÷åñòâåííûå âû÷èñëåíèÿ òàêîãî òèïà î÷åíü ñëîæíû è âðÿä ëè ìîãóò áûòü
ïðîâåäåíû â íàñòîÿùåå âðåìÿ. Âìåñòî ýòîãî ìû ââåäåì ôåíîìåíîëîãè÷åñêóþ ôóíêöèþ
ðàññåÿíèÿ è ïîëó÷èì îöåíêè âîçìîæíûõ ìåòîäè÷åñêèõ îøèáîê, ñâÿçàííûõ ñ åå èñïîëü-
çîâàíèåì. Ìèêðîñêîïè÷åñêèå ðàñ÷åòû ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ òîæå áóäóò ïîëåçíû â îáîñ-
íîâàíèè ïðîöåäóðû âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà (ðàçäåë 3.4), íî äëÿ ýòîãî äîñòàòî÷íî,
÷òîáû ðàñ÷åòû èìåëè êà÷åñòâåííûé, à íå êîëè÷åñòâåííûé õàðàêòåð.

Ïðåäëîæèòü ïîäõîäÿùóþ ôóíêöèþ ðàññåÿíèÿ ïîçâîëÿåò ñëåäóþùåå îáñòîÿòåëüñòâî.
Îêàçàëîñü, ÷òî ñ íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé ñòîðîíû ê ÈÄÑ (E1, E2) (ðèñ. 3.1) âñåãäà ïðèìû-
êàåò ó÷àñòîê íåóïðóãîãî ôîíà, êîòîðûé ðàñòåò â ñòîðîíó íèçêèõ êèíåòè÷åñêèõ ýíåðãèé
ýëåêòðîíîâ ïî çàêîíó, âåñüìà áëèçêîìó ê ýêñïîíåíöèàëüíîìó3. Ýêñïîíåíöèàëüíûé ðîñò
íåóïðóãîãî ôîíà õîðîøî âèäåí íà ðèñ. 1.6a, âîñïðîèçâåäåííîìó ïî ðàáîòå [6]. Ìíîãî÷èñ-
ëåííûå èçìåðåíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî òàêîå ïîâåäåíèå ôîíà â êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðàõ èçîìå-
ðà óðàíà íå çàâèñèò íè îò ìàòðèöû, â êîòîðóþ èìïëàíòèðîâàí èçîìåð, íè îò õàðàêòåðà
ñïåêòðà, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ õèìè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì àòîìîâ èçîìåðà â îáðàçöå. Äàæå
ïîñòîÿííàÿ â ïîêàçàòåëå ýêñïîíåíòû èçìåíÿåòñÿ âåñüìà ñëàáî (ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå
íå ïðåâûøàåò 5%). Ýòî ïîçâîëÿåò ïðè ïîèñêå ïîäõîäÿùåé ôóíêöèè ðàññåÿíèÿ èñõîäèòü

3Íà ýòî îáñòîÿòåëüñòâî âíèìàíèå àâòîðà îáðàòèë Â. È. Æóäîâ.
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èç ñëåäóþùåãî óòâåðæäåíèÿ, êîòîðîå ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê îáîáùåíèå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ ôàêòîâ: Ôóíêöèÿ ðàññåÿíèÿ P (E ′, E − E ′) òàêîâà, ÷òî íåçàâèñèìî îò âèäà
ôóíêöèè F̃ (E), îòëè÷íîé îò íóëÿ â èíòåðâàëå (E1, E2), è ðàâíîé íóëþ âíå ýòîãî èí-
òåðâàëà, ôóíêöèÿ Ỹ (E), îïðåäåëÿåìàÿ óðàâíåíèåì (3.14), â îáëàñòè E < E1 èìååò âèä
α exp(−λE), ãäå α ìîæåò çàâèñåòü îò F̃ (E), à λ � ïîñòîÿííàÿ. Ýòî óñëîâèå íàêëà-
äûâàåò äîâîëüíî æåñòêèå îãðàíè÷åíèÿ íà âèä ôóíêöèè P (E ′, E − E ′). Äåéñòâèòåëüíî,
ìîæíî â êà÷åñòâå F (E) âûáðàòü δ-ôóíêöèè âèäà F (E) = δ(E −E∗), E∗ ∈ (E1, E2). Òîãäà
äëÿ ëþáîãî E < E1

Y (E) =

E2∫

E1

δ(E ′ − E∗) P (E ′, E − E ′) dE ′ == P (E∗, E − E∗) = α′e−λE, (3.23)

ãäå êîýôôèöèåíò α′ ìîæåò çàâèñåòü îò E∗. Ôóíêöèþ α′e−λE ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäå

α′e−λE = α′e−λE∗e−λ(E−E∗) = α(E∗)e−λ(E−E∗).

Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ëþáûõ E < E1 è E ′ ∈ (E1, E2) íàõîäèì

P (E ′, E − E ′) = α(E ′) exp[−λ(E − E ′)]. (3.24)

Ïðåäïîëîæèì òåïåðü, ÷òî ôîðìóëà (3.24) ñïðàâåäëèâà íå òîëüêî äëÿ E < E1, íî è äëÿ
âñåõ E ∈ (E1, E2). Òîãäà ôîðìóëà (3.24) çàäàåò ôóíêöèþ ðàññåÿíèÿ âî âñåé îáëàñòè,
ïðåäñòàâëÿþùåé èíòåðåñ ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿ (3.22).

Êîíñòàíòà λ îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿåòñÿ ïî íàêëîíó ôîíà íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ëåâåå
íèæíåé ãðàíèöû ÈÄÑ E1, îäíàêî î ôóíêöèè α(E ′) â ôîðìóëå (3.24) àïðèîðè íè÷åãî
íåèçâåñòíî, ìîæíî òîëüêî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî îíà èçìåíÿåòñÿ â îáëàñòè (E1, E2) áîëåå
èëè ìåíåå ïëàâíûì îáðàçîì. Äëÿ òîãî, ÷òîáû óñòðàíèòü ýòó íåîäíîçíà÷íîñòü ìû ïðåä-
ïîëîæèì ïðîñòî, ÷òî α = α0 = const:

P (E − E ′) = α0 exp[−λ(E − E ′)]. (3.25)

Ïåðâûé àðãóìåíò ó ôóíêöèè ðàññåÿíèÿ (ñì. óðàâíåíèå (3.24)) òåïåðü ìîæíî íå ïèñàòü.
Òàê êàê òî÷íîå ÷èñëåííîå çíà÷åíèå α0 íå èãðàåò ðîëè, çàäà÷à âû÷èòàíèÿ ôîíà (3.22)
ïîëíîñòüþ îïðåäåëåíà. Ôàêòè÷åñêè, óðàâíåíèå (3.22) ñ ôóíêöèåé ðàññåÿíèÿ (3.25) ëåãêî
ðåøàåòñÿ îòíîñèòåëüíî F̃ (E) ìåòîäîì ïðîñòûõ èòåðàöèé. Ïðîöåäóðó âûäåëåíèÿ óïðóãîãî
ñèãíàëà, îñíîâàííóþ íà ðåøåíèè óðàâíåíèÿ (3.22) ñ ôóíêöèåé ðàññåÿíèÿ (3.25), íàçîâåì
îñíîâíûì àëãîðèòìîì (ÎÀ) âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà. Íà ðèñ. 3.5 ïîêàçàí ðåçóëü-
òàò âû÷èñëåíèÿ ôîðìû íåóïðóãîãî ôîíà äëÿ äâóõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU ïîñëå
ïðåäâàðèòåëüíîé êîððåêöèè íà ôóíêöèþ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà. Íåîáõîäèìî èññëå-
äîâàòü óñòîé÷èâîñòü ÎÀ ïî îòíîøåíèþ ê ïðåäïîëîæåíèÿì, ëåæàùèì â åãî îñíîâàíèè.
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Ðèñ. 3.5: Ýêñïåðèìåíòàëüíûå êîíâåðñèîííûå ýëåêòðîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà-235,
ïîëó÷åííûå ïðè ñáîðå èçîìåðà óðàíà íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ è îòêîððåêòèðîâàííûå íà
ôóíêöèþ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � íåóïðóãèé ôîí, íàéäåííûé ñ
ïîìîùüþ îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà (ñì. òåêñò).

3.3.2 Óñòîé÷èâîñòü è òî÷íîñòü îñíîâíîãî àëãîðèòìà

Èññëåäîâàíèå óñòîé÷èâîñòè îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ ôîíà (ÎÀ) ïðîâîäèëîñü
ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ A è B, ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 3.1 è
ðèñ. 3.5, ïîñëå êîððåêöèè ýòèõ ñïåêòðîâ íà ôóíêöèþ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà ïî ìå-
òîäèêå ðàçäåëîâ 3.1 è 3.2. Äëÿ ñïåêòðîâ A è B èçó÷àëàñü óñòîé÷èâîñòü îòíîñèòåëüíûõ
èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ê èçìåíåíèÿì ôóíêöèè ðàññåÿíèÿ îòíîñèòåëüíî ôóíêöèè ðàññå-
ÿíèÿ, ïðèíÿòîé â îñíîâíîì àëãîðèòìå. Ïîä îòíîñèòåëüíîé èíòåíñèâíîñòüþ áóäåì ïî-
íèìàòü îòíîøåíèå ïëîùàäè ïîä êîíòóðîì ëèíèè ê ïëîùàäè âñåãî óïðóãîãî ñïåêòðà â
ïðîöåíòàõ. Èìåííî ýòà âåëè÷èíà èãðàåò îñíîâíóþ ðîëü â êîëè÷åñòâåííîì èññëåäîâàíèè
ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà. Ïëîùàäè ëèíèé îïðåäåëÿëèñü ïóòåì
ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðà (ïîñëå âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà) íà ãàóññîâñêèå ïèêè ïî ìåòîäó
ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ (ñì. ðàçäåë 3.6).

Îñíîâíàÿ èäåÿ îöåíêè óñòîé÷èâîñòè ÎÀ ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû èññëåäîâàòü ñëó÷àè ïðå-
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Òàáëèöà 3.1: Óñòîé÷èâîñòü îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ê èçìåíåíèÿì àëãîðèò-
ìà âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà. Èçìåíåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé äàíû â ïðîöåíòàõ ê
ïîëíîé ïëîùàäè ñïåêòðà.

Ñïåêòð Ëèíèÿ

Áàçîâàÿ

ïàðöèàëüíàÿ

èíòåíñèâíîñòü,

%

Âàðèàöèè èíòåíñèâíîñòåé

ïðè âàðèàöèè ïðîöåäóðû

âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà.
α λ P ëèí.

6p1/2 40.8 2.0 0.5 0.6
A O2s 10.1 1.7 0.7 0.6

6p3/2 30.0 0.6 0.7 0.5
VB 16.2 0.5 0.5 0.3

6p1/2 32.0 1.7 1.5 0.1
O2s 20.2 0.5 0.3 0.3

B 6p3/2(l) 19.9 0.7 0.4 0.2
6p3/2(r) 9.6 0.1 0.4 0.3
VB 18.4 0.5 1.1 0.7

äåëüíî ñèëüíîãî èçìåíåíèÿ ôóíêöèè ðàññåÿíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðèíÿòîé â ÎÀ (3.25), è,
òåì ñàìûì, ïîëó÷èòü ìàæîðèòàðíûå îöåíêè âîçìîæíûõ ñèñòåìàòè÷åñêèõ îøèáîê. Òàê
êàê óðàâíåíèå (3.22) ïîëó÷åíî áåç ñóùåñòâåííûõ ìîäåëüíûõ ïðåäïîëîæåíèé, òî ìû ôàê-
òè÷åñêè èññëåäóåì ãðàíèöû äèàïàçîíà íåîïðåäåëåííîñòè â ïîâåäåíèè íåóïðóãîãî ôîíà.

Ïðåæäå âñåãî íåîáõîäèìî èññëåäîâàòü óñòîé÷èâîñòü ÎÀ ê âèäó ôóíêöèè α(E), òàê êàê
ýòî íàèáîëåå íåîïðåäåëåííàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ìîäåëè ÎÀ. Áûëî èññëåäîâàíî äâà ïðåäåëü-
íûõ òèïà ïîâåäåíèÿ α(E). Â ïåðâîì ñëó÷àå ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî α(E1) = 0, α(E2) = 1,
âî âòîðîì ñëó÷àå � íàîáîðîò, α(E1) = 1, α(E2) = 0, ïðè ýòîì ôóíêöèÿ α(E) ïðåäïîëà-
ãàëàñü ìåíÿþùåéñÿ ëèíåéíî ìåæäó E1 è E2. Òàêîå ïðåäïîëîæåíèå ñîîòâåòñòâóåò òîìó,
÷òî ýëåêòðîíû âîâñå íå ðàññåèâàþòñÿ íà îäíîì èç êîíöîâ ÈÄÑ (E1, E2). Âàðèàöèè îòíî-
ñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ñïåêòðîâ îêîëî çíà÷åíèé, ïîëó÷àåìûõ ñ ïîìîùüþ ÎÀ,
îòâå÷àþùèå ýòèì ïðåäåëüíûì òèïàì ïîâåäåíèÿ α(E), ïðèâåäåíû â òàáë. 3.1 â ñòîëáöå,
ïîìå÷åííûì áóêâîé α. Äëÿ êàæäîé ëèíèè â òàáëèöå ïðèâåäåíî ìàêñèìàëüíîå ïî ìîäóëþ
îòêëîíåíèå èíòåíñèâíîñòè ïî îáîèì òèïàì ïîâåäåíèÿ α(E) îò èíòåíñèâíîñòè ÎÀ.

Äâå ñëåäóþùèå ïðîâåðêè çàêëþ÷àëèñü â èññëåäîâàíèè óñòîé÷èâîñòè ÎÀ ê íàðóøåíèþ
ýêñïîíåíöèàëüíîñòè ôóíêöèè ðàññåÿíèÿ. Â ïåðâîì ñëó÷àå ââîäèëàñü ÿâíàÿ çàâèñèìîñòü
λ îò ýíåðãèè E:

P (E ′, E − E ′) = exp[−λ(E)(E − E ′)],
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ãäå λ(E) áðàëàñü â âèäå ëèíåéíîé ôóíêöèè, ðàñòóùåé ñ óìåíüøåíèåì ýíåðãèè. Ñíîâà
èññëåäîâàí ñëó÷àé ïðåäåëüíî ãðóáîãî èçìåíåíèÿ λ, êîòîðîå åùå ñîãëàñóåòñÿ ñ îáùèì
âèäîì êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà, λ(E∗) = λ0, λ(E2) = 0, ãäå λ0 � ïîêàçàòåëü ýêñïîíåíòû,
ñîîòâåòñòâóþùèé ðåàëüíî íàáëþäàåìîìó íàêëîíó íåóïðóãîãî ôîíà ýêñïåðèìåíòàëüíîãî
ñïåêòðà, à E∗ � ñåðåäèíà ïðîìåæóòêà (E0, E1), E0 < E1, ïî êîòîðîìó áûëî îïðåäåëåíî
çíà÷åíèå λ0. Ñîîòâåòñòâóþùèå îòêëîíåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé îò èíòåíñèâíîñòåé ÎÀ
ïðèâåäåíû â òàáë. 3.1, â ñòîëáöå, îçàãëàâëåííîì λ. Âî âòîðîì ñëó÷àå ôóíêöèÿ ðàññåÿíèÿ
áûëà çàìåíåíà íà ëèíåéíóþ:

P (E − E ′) = N · (E − E ′),

ãäå N � íåêîòîðàÿ êîíñòàíòà. Â ýòîì ñëó÷àå âîîáùå íå ïîëó÷àåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíûé
ðîñò íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî íåóïðóãîãî ôîíà ñïåêòðà, íàáëþäàåìûé â ýêñïåðèìåíòå, âìå-
ñòî ýòîãî èìååòñÿ, î÷åâèäíî, òîëüêî ëèíåéíûé ðîñò. Èçìåíåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé â ýòîì
âàðèàíòå ïðîöåäóðû âû÷èòàíèÿ ôîíà ïî ñðàâíåíèþ ñ ÎÀ ïðèâåäåíû â ñòîëáöå ¾P ëèí.¿
òàáë. 3.1.

Èç òàáë. 3.1 âèäíî, ÷òî íåñìîòðÿ íà âåñüìà ãðóáûå íàðóøåíèÿ âèäà ôóíêöèè ðàññå-
ÿíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðèíÿòîé â ÎÀ, ñðåäíèå èçìåíåíèÿ îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé
ëèíèé ñîñòàâëÿþò âñåãî 0.7%, à ìàêñèìàëüíàÿ � 2%. Òàêèì îáðàçîì, îñíîâíîé àëãîðèòì
îêàçûâàåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíî óñòîé÷èâîé ïðîöåäóðîé, è òîé òî÷íîñòè, êîòîðóþ ìû äîñòèãëè
â îïðåäåëåíèè ôóíêöèè ðàññåÿíèÿ, äîñòàòî÷íî äëÿ ïðàêòè÷åñêîãî âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî
ôîíà èç êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà.

3.4 Ñòàòèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîõîæäåíèÿ êîí-
âåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç âåùåñòâî

Öåëüþ äàííîãî ðàçäåëà ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèå òðåõ îñíîâíûõ çàäà÷: à) èññëåäîâàíèå ïðåä-
ïîëîæåíèé, ëåæàùèõ â îñíîâàíèè îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ ôîíà; á) îöåíêà ìàñ-
øòàáà èñêàæåíèé êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà, ñâÿçàííûõ ñ ðàçëè÷èåì ýô-
ôåêòèâíîé äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ ñ ðàçíûìè íà÷àëüíûìè êèíåòè÷åñêèìè
ýíåðãèÿìè (ýòîò òèï èñêàæåíèé ìû áóäåì íàçûâàòü ôàêòîðîì äëèíû ïðîáåãà ýëåêòðî-
íîâ); â) ïîëó÷åíèå ðåàëèñòè÷åñêîé îöåíêè ìàñøòàáà ìåòîäè÷åñêèõ îøèáîê, ñâÿçàííûõ ñ
ïðèìåíåíèåì îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà. Äëÿ ýòîãî ìû èññëåäóåì
÷èñëåííóþ ìîäåëü ïðîõîæäåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç âåùåñòâî, îñíîâàííóþ
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íà ïðèâëå÷åíèè ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ìîäåëåé óïðóãîãî è íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ
è íà ïðèìåíåíèè ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî äëÿ îïèñàíèÿ òðàåêòîðèé ýëåêòðîíîâ è ðàçâè-
òèÿ ëàâèíû âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ. Ó÷èòûâàÿ ñòðóêòóðó îáðàçöîâ, èñïîëüçóåìûõ ïðè
èçìåðåíèè êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà â äàííîé ðàáîòå, ñîñðåäîòî÷èìñÿ íà
èññëåäîâàíèè ïðîõîæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç óãëåâîäîðîäíóþ ïëåíêó îïèñàííîãî â ðàç-
äåëå 2.1 ñîñòàâà. Ïðè ýòîì áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî â óãëåâîäîðîäíîé ïëåíêå ïðèñóòñòâóþò
òîëüêî àòîìû óãëåðîäà è êèñëîðîäà è ïðåíåáðåæåì íàëè÷èåì âîäîðîäà, òàê êàê ñå÷åíèÿ
êàê óïðóãèõ, òàê è íåóïðóãèõ âçàèìîäåéñòâèé ýëåêòðîíîâ ñ âîäîðîäîì çíà÷èòåëüíî ìåíü-
øå, ÷åì ñ êèñëîðîäîì èëè óãëåðîäîì. Áóäåì òàêæå ñ÷èòàòü, ÷òî óãëåâîäîðîäíàÿ ïëåíêà
àäñîðáèðîâàíà íà ïîâåðõíîñòè ìåäè, òàê êàê äëÿ ñðàâíåíèÿ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòîì
áóäóò ïðèâëåêàòüñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà, èçìåðåí-
íûå ïîñëå ñáîðà èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè ìåäè íà ñïåêòðîìåòðå ÐÔÑ-2 áåç ïðåäóñêîðåíèÿ.
Ïðè÷èíà òîãî, ÷òî äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ ðàñ÷åòíûìè ñïåêòðàìè ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü êîí-
âåðñèîííûå ñïåêòðû 235mU, èçìåðåííûå ñ ïîìîùüþ âñïîìîãàòåëüíîé ìåòîäèêè (ñïåêòðî-
ìåòð ÐÔÑ-2), ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïðè èçìåðåíèè ñïåêòðîâ ñ ïîìîùüþ îñíîâíîé ìåòîäèêè
ñïåêòðû îêàçûâàþòñÿ èñêàæåííûìè â îáëàñòè íóëåâîãî ïèêà èç-çà î÷åíü áîëüøîé èí-
òåíñèâíîñòè ñïåêòðîâ â ýòîé îáëàñòè è ïåðåãðóçêè ñ÷åòíîãî òðàêòà ñïåêòðîìåòðà. Â òî
æå âðåìÿ ôîðìà ñïåêòðîâ â îáëàñòè íóëåâîãî ïèêà âàæíà äëÿ àäåêâàòíîãî ñðàâíåíèÿ ñ
ðàñ÷åòàìè. Â êà÷åñòâå ïîäëîæêè äëÿ ñáîðà èçîìåðà óðàíà èñïîëüçîâàëàñü èìåííî ìåäü,
òàê êàê êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû 235mU ñ ïîâåðõíîñòè ìåäè îáëàäàþò âûñîêîé âîñïðîèç-
âîäèìîñòüþ (ñì. ðàçäåë 4.1).

3.4.1 Ìîäåëü íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ

Èñïîëüçîâàííàÿ ìîäåëü íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ îïðåäåëÿåòñÿ äâóìÿ ôóíê-
öèÿìè: çàâèñèìîñòüþ ñðåäíåé äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ äî íåóïðóãîãî ðàñ-
ñåÿíèÿ îò ýíåðãèè λin(E) è ðàñïðåäåëåíèåì âåðîÿòíîñòè ïîòåðü ýíåðãèè ïðè íåóïðóãîì
ñîóäàðåíèè L(δE,E) (δE � âåëè÷èíà ïîòåðè ýíåðãèè, E � ýíåðãèÿ äî ñîóäàðåíèÿ). Â
êà÷åñòâå λin(E) ìû èñïîëüçóåì ïàðàìåòðèçàöèþ [132]

λin(E) = A(E − EF )−2 + B(E − EF )1/2, (3.26)

ãäå EF � ýíåðãèÿ Ôåðìè, à E > EF � ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà. Â äàííîì ðàçäåëå âñå ýíåðãèè
áóäåì îòñ÷èòûâàòü îò äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè, åñëè äðóãîå íå îãîâîðåíî îñîáî. Òîãäà
íåêîòîðîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà Ek îòíîñèòåëüíî óðîâíÿ âàêóóìà áóäåò îòâå-
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÷àòü ýíåðãèÿ E îòíîñèòåëüíî äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè, îïðåäåëÿåìàÿ êàê

E = EF + ∆φ + Ek, (3.27)

ãäå ∆φ � ðàáîòà âûõîäà îáðàçöà. Îòîæäåñòâèì EF ñ ýíåðãèåé Ôåðìè ìåäè, EF = 7 ýÂ
[144], à äëÿ ðàáîòû âûõîäà èñïîëüçóåì çíà÷åíèå ∆φ = 4.36 ýÂ, îòâå÷àþùåå ìåäè, ïîêðû-
òîé óãëåâîäîðîäíîé ïëåíêîé [145]. Òàê êàê êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ êîíâåðñèîííûõ ýëåê-
òðîíîâ îïðåäåëÿåòñÿ íåïîñðåäñòâåííî ïî ñïåêòðó, òî è ñîîòâåòñòâóþùàÿ ýíåðãèÿ (3.27)
âñåãäà ìîæåò áûòü íàéäåíà.

Êîýôôèöèåíòû A è B â ôîðìóëå (3.26) îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþòñÿ, åñëè çàäàíû ñðåä-
íÿÿ äëèíà íåóïðóãîãî ïðîáåãà λ0

in ïðè íåêîòîðîé ôèêñèðîâàííîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ
E0 è ïîëîæåíèå Emin ìèíèìóìà çàâèñèìîñòè λin(E) (3.26). Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýòèõ âåëè-
÷èí ìû èñõîäèëè èç ñëåäóþùèõ ñîîáðàæåíèé. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî íåóïðóãîå ðàññåÿíèå
ýëåêòðîíîâ â óãëåâîäîðîäíîé ïëåíêå ïðè ýíåðãèÿõ áîëüøå èëè ïîðÿäêà 60 ýÂ (ïðèìåð-
íî ïîëîæåíèå öåíòðà êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà îòíîñèòåëüíî
äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè ìåäè) ìîæíî ïðèáëèæåííî ðàññìàòðèâàòü êàê ðàññåÿíèå íà ñî-
âîêóïíîñòè èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ óãëåðîäà è êèñëîðîäà. Òîãäà äëÿ òàêèõ ýëåêòðîíîâ
ñðåäíþþ äëèíó íåóïðóãîãî ïðîáåãà ìîæíî îïðåäåëèòü ÷åðåç àòîìíûå íåóïðóãèå ñå÷åíèÿ
ðàññåÿíèÿ:

λin(E) = [nCσin
C (E) + nOσin

O (E)]−1, (3.28)

ãäå nC è nO � àòîìàðíàÿ ïëîòíîñòü óãëåðîäà è êèñëîðîäà, nC = nO = 4.25 · 1022 ñì−3 (ñì.
ðàçäåë 2.1). Â êà÷åñòâå íåóïðóãèõ ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ ìû âîñïîëüçîâàëèñü ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè ñå÷åíèÿìè èîíèçàöèè óãëåðîäà è êèñëîðîäà ìåäëåííûìè ýëåêòðîíàìè [146].
Êðèâàÿ (3.28) ñ ñå÷åíèÿìè èç ýòîé ðàáîòû èìååò ìèíèìóì ïðè ýíåðãèè Emin = 65 ýÂ.
Ïðîáåã λ0

in óäîáíî íàéòè äëÿ ýíåðãèè, îòâå÷àþùåé öåíòðó òÿæåñòè êîíâåðñèîííîãî ýëåê-
òðîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà: Ec = 61.8 ýÂ. Ñ äàííûìè ðàáîòû [146] ïî ôîðìóëå (3.28)
ìîæíî íàéòè: λ0

in = λin(Ec) = 6.63�A. Ñîãëàñíî íàøåìó ïðåäïîëîæåíèþ êðèâûå (3.28) è
(3.26) äîëæíû ñîâïàäàòü ïðè ýíåðãèÿõ áîëüøèõ èëè ïîðÿäêà 60 ýÂ, ïîýòîìó íàéäåííûå
çíà÷åíèÿ Emin è λ0

in ïîçâîëÿþò íàéòè êîýôôèöèåíòû â óðàâíåíèè (3.26):

A = 4450�A · ýÂ2, B = 0.695�A · ýÂ−1/2. (3.29)

Ïðè ðàçûãðûâàíèè äëèíû ïðîáåãà äî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ñ ïîìîùüþ äàò÷èêà ñëó÷àé-
íûõ ÷èñåë èñïîëüçîâàëîñü ýêñïîíåíöèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòåé äëèí ïðîáåãà:
p(λ) ∝ exp(−λ/λin), ñî ñðåäíèì çíà÷åíèåì λin, îïðåäåëÿåìûì ôîðìóëîé (3.26) ñ êîýô-
ôèöèåíòàìè (3.29).
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Åñëè èìååò ìåñòî íåóïðóãîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíà, òî ðàçûãðûâàåòñÿ ñëó÷àéíàÿ âåëè-
÷èíà ïîòåðè ýíåðãèè δE è ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî âñÿ ýòà ýíåðãèÿ ïåðåäàåòñÿ âòîðè÷íîìó ýëåê-
òðîíó. Ìû èñïûòàëè ðÿä ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ ïîòåðü ýíåðãèè L(δE,E) èç ìíîæåñòâà
òàê íàçûâàåìûõ ñòåïåííûõ ìîäåëåé [144] è íàøëè, ÷òî ðåçóëüòàò âû÷èñëåíèé ñëàáî çàâè-
ñèò îò òî÷íîãî âèäà ýòîé ôóíêöèè. Ïîýòîìó áûë ïðèíÿò ïðîñòåéøèé âàðèàíò, êîãäà δE

ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåíî îò 0 äî E − EF . Ôàêòè÷åñêè ýòî ñîîòâåòñòâóåò êëàññè÷åñêîé
ìîäåëè ñòîëêíîâåíèÿ îäèíàêîâûõ óïðóãèõ øàðîâ, åñëè òîëüêî ïðèíÿòü EF = 0. Óãîë
îòêëîíåíèÿ Θ èñõîäíîãî ýëåêòðîíà îò ïåðâîíà÷àëüíîé òðàåêòîðèè è ïîëÿðíûé óãîë âû-
ëåòà âòîðè÷íîãî ýëåêòðîíà îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþòñÿ çàêîíàìè ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè è
èìïóëüñà ÷åðåç âåëè÷èíó ïîòåðè ýíåðãèè δE. Àçèìóòàëüíûé óãîë φ îòêëîíåíèÿ ýëåê-
òðîíà îò ïåðâîíà÷àëüíîé òðàåêòîðèè ðàçûãðûâàåòñÿ ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûì â èí-
òåðâàëå (0, 2π); ñîîòâåòñòâóþùèé óãîë âûëåòà âòîðè÷íîãî ýëåêòðîíà îïðåäåëÿåòñÿ êàê
φ − π. Ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ïðèíÿòàÿ ìîäåëü ïåðåäà÷è ýíåðãèè íåñêîëüêî ïåðåîöåíè-
âàåò êîëè÷åñòâî âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ. Ãëàâíàÿ ïðè÷èíà ýòîãî çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî
ìû ïðåíåáðåãàåì ýíåðãèåé èîíèçàöèè, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü çàòðà÷åíà íà îñâîáîæäåíèå
âòîðè÷íîãî ýëåêòðîíà, ïîýòîìó ðåàëüíî ýíåðãèÿ âòîðè÷íîãî ýëåêòðîíà â ñðåäíåì ìîæåò
îêàçàòüñÿ ìåíüøå, ÷åì δE.

3.4.2 Ìîäåëü óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ

Ïðè ïîñòðîåíèè ìîäåëè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ìû èñõîäèëè èç ñîîáðàæåíèé, àíàëîãè÷-
íûõ èñïîëüçîâàííûì äëÿ ìîäåëè íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ. Ìû ïðåäïîëàãàëè, ÷òî ïðè ýíåð-
ãèè ýëåêòðîíîâ, ñîîòâåòñòâóþùåé öåíòó òÿæåñòè êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà, óïðóãîå ðàñ-
ñåÿíèå åùå ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ðàññåÿíèå íà ñîâîêóïíîñòè èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ
óãëåðîäà è êèñëîðîäà. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ àòîìíûõ ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðè ýòîé
ýíåðãèè ìû èñïîëüçîâàëè ìåòîä, ââåäåííûé â ðàáîòå [147].

Â êà÷åñòâå äèôôåðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà îäèíî÷íûõ
àòîìàõ óãëåðîäà è êèñëîðîäà áûëè èñïîëüçîâàíû äàííûå ðàáîò [148] è [149] ñîîòâåòñòâåí-
íî. Ýòî ðàñ÷åòíûå äàííûå, ïîëó÷åííûå ÷èñëåííûì ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Äèðàêà â àòîì-
íîì ïîòåíöèàëå, ïîëó÷åííîì ðåëÿòèâèñòñêèì ìåòîäîì Õàðòðè-Ôîêà-Ñëýòåðà. Â ðàáîòå
[147] îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ýòè ðàñ÷åòíûå äàííûå õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
ñå÷åíèÿìè. Ïî äàííûì ðàáîò [148, 149] ìîæíî íàéòè äèôôåðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ ðàñ-
ñåÿíèÿ dσ(Θ)/dΩ äëÿ ýíåðãèé ïàäàþùèõ ýëåêòðîíîâ 100, 250, 500, 1000 è 1500 ýÂ. Ìû
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Òàáëèöà 3.2: Ïîëíûå ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà àòîìàõ óãëåðîäà è êèñëî-
ðîäà σel è ïàðàìåòðû óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ K è Θo â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè ïàäàþùèõ
ýëåêòðîíîâ E.

E, ýÂ σel, �A2 K Θo

C O C O C O
61.8 3.44 2.82 0.596 1.089 60.9 76.3
100 2.489 2.114 0.437 0.736 51.5 67.0
250 1.343 1.219 0.242 0.349 34.3 44.6
500 0.734 0.752 0.175 0.228 26.5 32.7
1000 0.327 0.405 0.147 0.167 22.8 25.5
1500 0.175 0.256 0.148 0.149 13.0 23.2

Ðèñ. 3.6: Ïîëíûå ñå÷åíèÿ è ïàðàìåòðû óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïðè óïðóãîì ðàññåÿíèè
ýëåêòðîíîâ íà àòîìàõ óãëåðîäà è êèñëîðîäà. Ïî îñè îðäèíàò îòëîæåíû ñå÷åíèÿ â �A2 è
âåëè÷èíû ïàðàìåòðîâ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ K (áåçðàçìåðíûå). Ïðÿìûå ëèíèè � ïîä-
ãîíêà ñòåïåííûõ ôóíêöèé. Ñïëîøíûå ïðÿìûå ñîîòâåòñòâóþò óãëåðîäó, ïóíêòèðíûå �
êèñëîðîäó. Êðóæêè � ïîëíûå ñå÷åíèÿ, êâàäðàòèêè � ïàðàìåòðû óãëîâîãî ðàñïðåäåëå-
íèÿ.

íàøëè ïîëíûå ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ äëÿ ýòèõ ýíåðãèé ïî ôîðìóëå

σel =

∫ π

0

dσ(Θ)

dΩ
2π sin Θ dΘ. (3.30)

Èíòåãðàë â ôîðìóëå (3.30) îïðåäåëÿëñÿ ïî òàáëè÷íûì äàííûì ðàáîò [148, 149] ìåòîäîì
Ñèìïñîíà, ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû ñå÷åíèé ïðèâåäåíû â òàáë. 3.2. Ïîëó÷åííûå ñå÷åíèÿ
ýêñòðàïîëèðîâàëèñü ê ýíåðãèè Ec = 61.8 ýÂ ïî ñòåïåííîìó çàêîíó ñ èñïîëüçîâàíèåì òî-
÷åê, îòâå÷àþùèõ ýíåðãèÿì 100 è 250 ýÂ. Òàêàÿ ïðîöåäóðà îáîñíîâûâàåòñÿ òåì, ÷òî ñå-
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÷åíèÿ ïðè ïåðâûõ òðåõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè ðàçóìíî ëîæàòñÿ íà ñòåïåííóþ çàâèñèìîñòü
(ðèñ. 3.6). Ðåçóëüòàò ýêñòðàïîëÿöèè ïðèâåäåí â òàáë. 3.2 â ñòðîêå, îòíîñÿùåéñÿ ê ýíåð-
ãèè 61.8 ýÂ. Ñðåäíÿÿ äëèíà ñâîáîäíîãî ïðîáåãà äî óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ äëÿ ýíåðãèè Ec

áûëà îïðåäåëåíà ïî ôîðìóëå, àíàëîãè÷íîé ôîðìóëå (3.28) ñ çàìåíîé íåóïðóãèõ ñå÷åíèé
íà óïðóãèå. Ïîëó÷åíî çíà÷åíèå: λ(Ec) = 3.76�A. Ýòî çíà÷åíèå óïðóãîé äëèíû ñâîáîäíîãî
ïðîáåãà ìîæíî ðàñïðîñòðàíèòü íà âåñü ÈÄÑ èçîìåðà óðàíà, îäíàêî ñðàçó íåÿñíî, êàê
âûáðàòü ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ äëÿ ýëåêòðîíîâ ñ ñóùåñòâåííî ìåíüøèìè ýíåðãèÿ-
ìè.

Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî óïðóãèå ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà èçîëèðîâàííûõ àòî-
ìàõ íåîãðàíè÷åííî ðàñòóò ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ ýíåðãèè ïàäàþùèõ ýëåêòðîíîâ. Ýòîò âû-
âîä, îäíàêî, ñîâåðøåííî íåïðèìåíèì ê óïðóãîìó ðàññåÿíèþ âíóòðè êîíäåíñèðîâàííûõ
ñðåä. Ôàêòè÷åñêè, ïðè íèçêèõ ýíåðãèÿõ ýëåêòðîíû âåäóò ñåáÿ ïî÷òè êàê ñâîáîäíûå. Ñó-
ùåñòâåííûì óæå îêàçûâàåòñÿ íå óïðóãîå ðàññåÿíèå íà èíäèâèäóàëüíûõ àòîìàõ, à ïî÷òè
óïðóãîå ðàññåÿíèå íà ôîíîíàõ (è, âîçìîæíî, íà äåôåêòàõ). Òàêîå ðàññåÿíèå ïî÷òè èçî-
òðîïíî, à õàðàêòåðíàÿ äëèíà ñâîáîäíîãî ïðîáåãà âáëèçè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñîñòàâëÿ-
åò äåñÿòêè àíãñòðåì [150]. Íå âèäíî åñòåñòâåííîãî ñïîñîáà ñâÿçàòü ôîíîííîå ðàññåÿíèå
ïðè íèçêèõ ýíåðãèÿõ ñ êâàçèàòîìíûì ðàññåÿíèåì âáëèçè öåíòðà òÿæåñòè êîíâåðñèîííîãî
ñïåêòðà. Äëÿ òîãî, ÷òîáû íå ââîäèòü íîâûõ ìîäåëüíûõ ôóíêöèé ìû ïðîñòî ïðåäïîëîæè-
ëè, ÷òî óïðóãàÿ äëèíà ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ ïðè âñåõ ýíåðãèÿõ ïðîïîðöèîíàëü-
íà äëèíå íåóïðóãîãî ñâîáîäíîãî ïðîáåãà (3.26). Òàêîå ïðåäïîëîæåíèå íå ïðîòèâîðå÷èò
ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ïî ïîëíûì ýôôåêòèâíûì äëèíàì ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ýëåê-
òðîíîâ â âåùåñòâå [132]. Äëÿ ïðîâåðêè óñòîé÷èâîñòè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà îòíîñèòåëüíî
ïðîèçâîëà â âûáîðå ìîäåëè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ìû ðàññìîòðåëè òàêæå àëüòåðíàòèâíóþ
ìîäåëü, â êîòîðîé äëèíà óïðóãîãî ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ñ÷èòàëàñü ïîñòîÿííîé è ðàâíîé
λel(Ec) äëÿ âñåõ ýëåêòðîíîâ äî ïåðâîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ, à äëÿ âòîðè÷íûõ è íåóïðó-
ãî ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ óïðóãèì ðàññåÿíèåì âîâñå ïðåíåáðåãàëè. Îêàçàëîñü, ÷òî îáå
ìîäåëè äàþò ïî÷òè îäèíàêîâûå ïðåäñêàçàíèÿ (ñì. ðàçäåë 3.4.4).

Äëÿ îïèñàíèÿ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ óïðóãî ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ ìû, ñëåäóÿ ðà-
áîòå [147], èñïîëüçîâàëè ïàðàìåòðèçàöèþ:

dσ(Θ)

dΩ
= σel · K2(1 + K2)

[K2 + sin2(Θ/2)]2
. (3.31)

Ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèÿ (3.31) íåòðóäíî íàéòè ñâÿçü ìåæäó ñðåäíèì óãëîì ðàññåÿíèÿ Θ

è ïàðàìåòðîì K:
K = Θ

(
π

√
1− 2Θ/π

)−1

. (3.32)
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Ñ èñïîëüçîâàíèåì äèôôåðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ ðàáîò [148, 149], ïóòåì ÷èñëåí-
íîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ìû íàøëè ñðåäíèå óãëû îòêëîíåíèÿ ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ äëÿ
ýíåðãèé 100, 250, 500, 1000 è 1500 ýÂ è ïî ôîðìóëå (3.32) îòâå÷àþùèå èì ïàðàìåòðû
K (òàáë. 3.2). Çàòåì âåëè÷èíà K ýêñòðàïîëèðîâàëàñü ê ýíåðãèè öåíòðà òÿæåñòè êîíâåð-
ñèîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà Ec (âåðõíÿÿ ñòðîêà òàáë. 3.2). Ñïîñîá ýêñòðàïîëÿöèè
îáîñíîâûâàåòñÿ àíàëîãè÷íî ñëó÷àþ ïîëíûõ óïðóãèõ ñå÷åíèé (ñì. âûøå). Äëÿ âñåõ äðó-
ãèõ ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ ìû îïðåäåëÿëè K ïî ôîðìóëå

K(E) = K(Ec)

√
Ec − EF

F − EF

,

êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê èçîòðîïèçàöèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïðè íèçêèõ ýíåðãèÿõ ýëåêòðî-
íîâ è äàåò ñëàáîå èçìåíåíèå óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ â ÈÄÑ. Äåòàëè ïîâåäåíèÿ ôóíêöèè
K(E) ïðàêòè÷åñêè íå ñêàçûâàþòñÿ íà ðåçóëüòàòàõ ðàñ÷åòîâ.

3.4.3 Àëãîðèòì ïðîãðàììû

Ïîìèìî óïðóãîãî è íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ â ìîäåëü áûë ââåäåí ó÷åò êâàí-
òîâîìåõàíè÷åñêîãî îòðàæåíèÿ ýëåêòðîíîâ îò ïîâåðõíîñòíîãî áàðüåðà âûñîòîé EF + ∆φ.
Ýëåêòðîí ñ÷èòàåòñÿ âûøåäøèì èç îáðàçöà â âàêóóì åñëè âî-ïåðâûõ, íîðìàëüíàÿ êîìïî-
íåíòà åãî èìïóëüñà äîñòàòî÷íà äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ðàáîòû âûõîäà, è âî-âòîðûõ, ðàçûãðû-
âàíèå êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî îòðàæåíèÿ îò ïîâåðõíîñòíîãî áàðüåðà äàåò îòðèöàòåëüíûé
ðåçóëüòàò, òî åñòü îòðàæåíèÿ íåò. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ýëåêòðîí óïðóãî îòðàæàåòñÿ îò
ïîâåðõíîñòè è óõîäèò âãëóáü âåùåñòâà.

Íåòðóäíî âèäåòü, ÷òî ìîäåëü, îïðåäåëÿþùàÿ òðàåêòîðèþ ïåðâè÷íîãî êîíâåðñèîííîãî
ýëåêòðîíà è ëþáîãî âòîðè÷íîãî ýëåêòðîíà, ðîæäåííîãî ïðè íåóïðóãîì ñîóäàðåíèè, ïî
ñóùåñòâó îäíà è òà æå. Ýòî ïîçâîëèëî ñîçäàòü î÷åíü ýêîíîìè÷íûé àëãîðèòì, îïèñûâà-
þùåé ðàçâèòèå âñåé ëàâèíû âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ, ïîðîæäàåìîé ïåðâè÷íûì ýëåêòðî-
íîì. Ôàêòè÷åñêè ñîçäàåòñÿ âñåãî îäíà ïðîöåäóðà, îïèñûâàþùàÿ òðàåêòîðèþ ïåðâè÷íîãî
ýëåêòðîíà, íî åñëè íà êàêîì-òî ýòàïå èìååò ìåñòî íåóïðóãîå ðàññåÿíèå, òî ýòà ïðîöåäó-
ðà äâà ðàçà âûçûâàåò ñàìà ñåáÿ äëÿ îïèñàíèÿ òðàåêòîðèè êàæäîãî èç äâóõ ïîëó÷åííûõ
íåóïðóãèõ ýëåêòðîíîâ. Åñëè â ïðîöåññå äâèæåíèÿ íåóïðóãèõ ýëåêòðîíîâ âíîâü ïðîèñ-
õîäèò íåóïðóãîå ðàññåÿíèå, òî ðåêóðñèâíûé âûçîâ ïðîèñõîäèò ñíîâà, è òàê äàëåå. Ýòî
ïîâòîðÿåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà ýíåðãèÿ íåóïðóãîãî ýëåêòðîíà íå îêàæåòñÿ íèæå ðàáîòû
âûõîäà, êîãäà ðåêóðñèÿ ïðåðûâàåòñÿ. Òåõíè÷åñêè òàêîé àëãîðèòì ëåãêî ðåàëèçóåòñÿ íà
ÿçûêå C, íà êîòîðîì íàïèñàíà ïðîãðàììà.
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Â ýêñïåðèìåíòå àíàëèç âûøåäøèõ èç îáðàçöà ýëåêòðîíîâ ïðîèçâîäèòñÿ òîëüêî â óç-
êîì òåëåñíîì óãëå, ýêâèâàëåíòíîì êîíóñó ñ ðàñòâîðîì â 3�5o. Ïðè ýòîì ïëîñêàÿ ïîâåðõ-
íîñòü îáðàçöà îðèåíòèðóåòñÿ ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè ñïåêòðîìåòðà. Åñëè áû ïîâåðõíîñòü
îáðàçöà áûëà èäåàëüíî ïëîñêîé, òî äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïðàâèëüíîãî ñïåêòðà êîíâåðñèîííûõ
è íåóïðóãèõ ýëåêòðîíîâ ñëåäîâàëî áû ó÷èòûâàòü òîëüêî òå ýëåêòðîíû, êîòîðûå âûøëè
â óêàçàííîì âûøå íàïðàâëåíèè. Îäíàêî â äåéñòâèòåëüíîñòè â ýêñïåðèìåíòå èñïîëüçóåò-
ñÿ òàêàÿ ïðîöåäóðà ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ, ÷òî èõ ïîâåðõíîñòü ÿâëÿåòñÿ øåðîõîâàòîé
(ñì. ðàçäåë 2.1). Äëÿ ó÷åòà øåðîõîâàòîñòè ïîâåðõíîñòè ìû ââåëè ìîäåëü õàîòè÷åñêîé
ïîâåðõíîñòè (ñì. ïðèëîæåíèå À). Íåñêîëüêî óïðîùàÿ, ñóòü ýòîãî ïîíÿòèÿ ñîñòîèò â òîì,
÷òî ëþáàÿ âûáðàííàÿ íàóãàä ýëåìåíòàðíàÿ ïëîùàäêà õàîòè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè èìååò
ñëó÷àéíîå è ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííîå â ïðîñòðàíñòâå íàïðàâëåíèå âåêòîðà íîðìàëè.
Â äàííîì ñëó÷àå ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî êàæäàÿ ýëåìåíòàðíàÿ ïëîùàäêà îáðàçöà íà-
áëþäàåòñÿ ñïåêòðîìåòðîì ïîä ñëó÷àéíûì óãëîì. Ïîýòîìó äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïðàâèëüíîãî
ñïåêòðà ýëåêòðîíîâ ìû äîëæíû óñðåäíèòü ñïåêòð ïî âñåì âîçìîæíûì íàïðàâëåíèÿì
âûëåòà ýëåêòðîíîâ, ïðè÷åì âñå íàïðàâëåíèÿ äîëæíû âîéòè ñ ðàâíûì âåñîì. Ôàêòè÷åñêè
ýòî ýêâèâàëåíòíî ïðîñòî ó÷åòó ýëåêòðîíîâ, âûëåòåâøèõ â âàêóóì ïîä âñåìè âîçìîæíûìè
óãëàìè ñ ïëîñêîé ïîâåðõíîñòè. Òàêèì îáðàçîì, îòïàäàåò íåîáõîäèìîñòü óãëîâîé ñåëåê-
öèè ýëåêòðîíîâ, ïîêèíóâøèõ îáðàçåö, ïîýòîìó â ïðîãðàììå âñå âûøåäøèå ýëåêòðîíû
äàþò âêëàä â ìîäåëüíûé ñïåêòð. Ìîäåëüíûé ñïåêòð èìååò âèä ãèñòîãðàììû ñ øèðèíîé
êàíàëà 0.390625 ýÂ (256 êàíàëîâ íà 100 ýÂ), â êàæäîì èç êàíàëîâ çàïîìèíàåòñÿ êîëè÷å-
ñòâî ýëåêòðîíîâ, ïîêèíóâøèõ îáðàçåö ñ ýíåðãèåé âíóòðè äàííîãî êàíàëà. Íà÷àëî ñïåêòðà
ñîîòâåòñòâóåò íóëåâîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ îòíîñèòåëüíî óðîâíÿ âàêóóìà.

3.4.4 Ïðîâåðêà ìîäåëè � âû÷èñëåíèå êîýôôèöèåíòîâ âòîðè÷íîé
ýìèññèè

Èñïîëüçóåìûå â ðàñ÷åòå ìîäåëè óïðóãîãî è íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ñîäåð-
æàò ðÿä äîâîëüíî ãðóáûõ ïðèáëèæåíèé. Ïîýòîìó ïðåæäå ÷åì èñïîëüçîâàòü ñîçäàííóþ
íà èõ îñíîâå ïðîãðàììó äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ
èçîìåðà óðàíà ñëåäóåò íà áîëåå ïðîñòûõ ïðèìåðàõ óáåäèòüñÿ â åå ðàáîòîñïîñîáíîñòè. Â
êà÷åñòâå òàêîãî ïðèìåðà, ê òîìó æå äîâîëüíî áëèçêîãî ïî ôèçèêå ê ðàññìàòðèâàåìîé çà-
äà÷å, óäîáíî èñïîëüçîâàòü ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ âòîðè÷íîé ýëåêòðîííîé ýìèññèè (ÊÂÝ,
îòíîøåíèå ÷èñëà âûáèòûõ è îòðàæåííûõ ýëåêòðîíîâ ê ÷èñëó ïàäàþùèõ ýëåêòðîíîâ) ìå-
òàëëè÷åñêèõ îáðàçöîâ, ïîêðûòûõ ïëåíêîé ñîðáèðîâàííûõ óãëåâîäîðîäîâ.
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Òàáëèöà 3.3: Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàññ÷èòàííûå êîýôôèöèåíòû âòîðè÷íîé ýìèññèè äëÿ
ìåòàëëîâ, ïîêðûòûõ óãëåâîäîðîäíîé ïëåíêîé. E � ýíåðãèÿ ïàäàþùèõ ýëåêòðîíîâ, ÊÂÝ
� ýêñïåðèìåíòàëüíûå êîýôôèöèåíòû.

Ìàòåðèàë E, ýÂ ÊÂÝ Ëèò-ðà ðàñ÷åò 1 ðàñ÷åò 2
Cu 30 0.85 [152]
Mo 30 0.90 [152] 0.94 0.95
Ta 30 0.84 [152]
Mo 50 1.04 [151] 1.41 1.37
Fe 50 0.95 [151]

Èçâåñòíî, ÷òî äëÿ íåî÷èùåííûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé ÊÂÝ [151, 152] è ñïåêòð
âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ [152] ïðè çàäàííîé ýíåðãèè ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ âåñüìà ñëàáî
çàâèñÿò îò âûáîðà êîíêðåòíîãî ìàòåðèàëà îáðàçöà. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå
âûõîä âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ îáóñëîâëåí íå ìàòåðèàëîì îáðàçöà, à ñëîåì ñîðáèðîâàííûõ
óãëåâîäîðîäîâ, êîòîðûé ïîêðûâàåò ëþáóþ ìåòàëëè÷åñêóþ ïîâåðõíîñòü, åñëè òîëüêî îíà
íå î÷èùåíà â ãëóáîêîì âàêóóìå (ïðîãðåâ, èîííîå òðàâëåíèå è ò. ä.). Ðÿä òàêèõ ÊÂÝ
ïðèâåäåí â òàáë. 3.3.

Âñå ýêñïåðèìåíòàëüíûå êîýôôèöèåíòû âòîðè÷íîé ýìèññèè â òàáë. 3.3 îòíîñÿòñÿ ê
íîðìàëüíîìó ïàäåíèþ ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ è ïîëíîìó ñáîðó âòîðè÷íûõ. Ïîâåðõíîñòü
îáðàçöîâ ìîæíî ñ÷èòàòü ïëîñêîé è ãëàäêîé. Ðàññìàòðèâàåìóþ ïðîãðàììó ëåãêî àäàï-
òèðîâàòü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òàêîãî ýêñïåðèìåíòà. Â äâóõ ïîñëåäíèõ ñòîëáöàõ òàáë. 3.3
ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûå êîýôôèöèåíòû âòîðè÷íîé ýìèññèè. Ñòîëáåö �ðàñ÷åò 1� ñîîòâåò-
ñòâóåò ìîäåëè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ñ äëèíîé óïðóãîãî ïðîáåãà, ïðîïîðöèîíàëüíîé äëèíå
íåóïðóãîãî ïðîáåãà, ñòîëáåö �ðàñ÷åò 2� � àëüòåðíàòèâíîé ìîäåëè, êîãäà óïðóãîå ðàññåÿ-
íèå ó÷èòûâàåòñÿ òîëüêî äëÿ ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ (ñì. ðàçäåë 3.4.2). Âî-ïåðâûõ, âèäíî,
÷òî ðåçóëüòàòû ýòèõ äâóõ ðàñ÷åòîâ ñëàáî ðàçëè÷àþòñÿ ìåæäó ñîáîé. Âî-âòîðûõ, èç ñðàâ-
íåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàññ÷èòàííûõ ÊÂÝ âèäíî, ÷òî ðàñ÷åòû äàþò óäîâëåòâîðè-
òåëüíûå ðåçóëüòàòû äëÿ àáñîëþòíûõ âåëè÷èí ÊÂÝ. Åñëè ïðîñëåäèòü çà ÊÂÝ äëÿ Mo,
òî âèäíî, ÷òî íàøà ìîäåëü äàåò êà÷åñòâåííî âåðíîå ïðåäñêàçàíèå î ðîñòå ÊÂÝ ñ ðîñòîì
ýíåðãèè ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ. Îäíàêî îíà ïðåäñêàçûâàåò áîëåå áûñòðûé ðîñò ÊÂÝ,
÷åì íàáëþäàåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî. Ýòî, âèäèìî, ñâÿçàíî ñ ïðåäïîëîæåíèåì, ÷òî âñÿ
ýíåðãèÿ, êîòîðóþ òåðÿåò ýëåêòðîí â íåóïðóãîì ðàññåÿíèè, ïåðåäàåòñÿ ýëåêòðîíó îòäà÷è,
÷òî äàåò ðîñò ÊÂÝ ïî÷òè ïðîïîðöèîíàëüíûé ýíåðãèè ïåðâè÷íîãî ýëåêòðîíà. Îäíàêî äëÿ
èçó÷àåìîãî äèàïàçîíà êèíåòè÷åñêèõ ýíåðãèé ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ ìîäåëü äàåò ðàçóì-
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íûå ïðåäñêàçàíèÿ, ïîýòîìó â ýòîé îáëàñòè åå ìîæíî èñïîëüçîâàòü ïî êðàéíåé ìåðå äëÿ
êà÷åñòâåííûõ èññëåäîâàíèé.

3.4.5 Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííîãî è ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðîâ.

Ïðè ðàñ÷åòå ìîäåëüíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà óãëîâîå ðàñïðå-
äåëåíèå ïåðâè÷íûõ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ ñ÷èòàëîñü èçîòðîïíûì, à â êà÷åñòâå íà-
÷àëüíîãî êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà èñïîëüçîâàëñÿ óïðóãèé ñïåêòð, ïîëó÷åííûé ñ ïîìîùüþ
îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ ôîíà èç ðåàëüíîãî êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU, èçìå-
ðåííîãî ñïåêòðîìåòðîì ÐÔÑ-2 ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè ìåäè. Ïåðåä ñðàâíåíèåì
ìîäåëüíîãî ñïåêòðà, ïîëó÷åííîãî ñ ïîìîùüþ îïèñàííîãî âûøå Ìîíòå-Êàðëî àëãîðèòìà,
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ñïåêòðîì, ìîäåëüíûé ñïåêòð ñíà÷àëà èñêàæàëñÿ àïïàðàòóðíûìè
ôàêòîðàìè � äîìíîæàëñÿ íà ôóíêöèþ òðàíñìèññèè (ðèñ. 3.2), à çàòåì ñâîðà÷èâàëñÿ ñ
àïïàðàòóðíîé ôóíêöèåé. Àïïàðàòóðíóþ ôóíêöèþ ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 (ðèñ. 3.3) ìû ïðè
ýòîì àïïðîêñèìèðîâàëè ãàóññîâñêîé ôóíêöèåé ñ øèðèíîé 2 ýÂ íà ïîëîâèíå âûñîòû.

Â ðàñ÷åòàõ ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî àòîìû èçîìåðà ðàñïðåäåëÿþòñÿ äî ãëóáèíû d0 =

14.5�A (ñì. ðàçäåë 2.1, ïðèëîæåíèå À) â óãëåâîäîðîäíîé ïëåíêå, ïðè÷åì óãëåâîäîðîäíàÿ
ñðåäà ñ÷èòàëàñü ïîëóáåñêîíå÷íîé. Ðàñïðåäåëåíèå àòîìîâ èçîìåðà ïî ãëóáèíå x îïèñûâà-
ëîñü îäíîïàðàìåòðè÷åñêèì ñåìåéñòâîì ýêñïîíåíöèàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèé

p(x) =
exp(x/µ)

µ[exp(d0/µ)− 1]
, (3.33)

ãäå µ � ïàðàìåòð ðàçìåðíîñòè äëèíû. Âåëè÷èíà µ ïîäáèðàëàñü èç óñëîâèÿ ñîâïàäå-
íèÿ îòíîøåíèÿ êîëè÷åñòâà íåóïðóãèõ (âòîðè÷íûõ è íåóïðóãî ðàññåÿííûõ) ýëåêòðîíîâ
ê êîëè÷åñòâó óïðóãî ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ â ýêñïåðèìåíòàëüíîì è ìîäåëüíîì ñïåêòðå
ýëåêòðîíîâ. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîãî êðèòåðèÿ áûëî íàéäåíî µ = 8.5�A, îòêóäà ñ ïîìîùüþ
ôîðìóëû (3.33) ìîæíî íàéòè, ÷òî ñðåäíÿÿ ãëóáèíà çàëåãàíèÿ àòîìîâ èçîìåðà ñîñòàâëÿåò
9.2�A. Êîíöåíòðàöèÿ àòîìîâ èçîìåðà íà ãëóáèíå d0 â 5.5 ðàç áîëüøå, ÷åì âáëèçè ïîâåðõ-
íîñòè.

Íà ðèñ. 3.7 ïîêàçàí ìîäåëüíûé è ýêñïåðèìåíòàëüíûé êîíâåðñèîííûé ñïåêòð èçîìåðà
óðàíà. Ïî îñè àáñöèññ íà ýòîì ðèñóíêå îòëîæåíà êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ îòíî-
ñèòåëüíî óðîâíÿ âàêóóìà. Â ýòîì ðàñ÷åòå áûëî ñãåíåðèðîâàíî 106 ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ
è ïîëó÷åíî 1.393 · 106 âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ, 7.70 · 104 íåóïðóãî ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ
è 4.92 · 104 ïåðâè÷íûõ (óïðóãî ðàññåÿííûõ) ýëåêòðîíîâ. Îòìåòèì, ÷òî îñíîâíàÿ ÷àñòü
íåóïðóãèõ ýëåêòðîíîâ � ýòî âòîðè÷íûå ýëåêòðîíû, âñåãî æå íà 1 èñïóùåííûé êîíâåðñè-
îííûé ïåðâè÷íûé ýëåêòðîí èç îáðàçöà âûõîäèò ∼1 ýëåêòðîí, íî ïðåîáëàäàþùàÿ ÷àñòü
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Ðèñ. 3.7: Êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà: ýêñïåðèìåíòàëüíûé (òî÷êè) è ìîäåëü-
íûé (ëèíèÿ). Äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì ìîäåëüíûé ñïåêòð èñêàæåí àïïàðàòóðíûìè
ôàêòîðàìè.

èç íèõ íå êîíâåðñèîííûå, à âòîðè÷íûå ýëåêòðîíû. Èìååò ìåñòî óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñî-
îòâåòñòâèå ìîäåëüíîãî è ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðîâ, ïîýòîìó ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ
àëãîðèòìîì äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðåäëîæåííîé âûøå ìåòîäèêè âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôî-
íà.

3.4.6 Èññëåäîâàíèå àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà

Äëÿ ïðîâåðêè ïðåäïîëîæåíèé, ëåæàùèõ â îñíîâå îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ
íåóïðóãîãî ôîíà (ðàçäåë 3.3.1), ìû ðàññ÷èòàëè 4 ñïåêòðà, ñîîòâåòñòâóþùèõ ìîíîõðîìà-
òè÷åñêèì èñòî÷íèêàì ýëåêòðîíîâ ñ ýíåðãèÿìè 40, 50, 60, è 70 ýÂ (ðèñ. 3.8), ÷òî ïîêðûâàåò
èíôîðìàòèâíûé äèàïàçîí êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU. Äëÿ ðàñ÷åòà êàæäîãî ñïåêòðà
áûëî ñãåíåðèðîâàíî 5 · 105 ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ. Ðàñïðåäåëåíèå èñòî÷íèêîâ ïî ãëó-
áèíå ñîîòâåòñòâóåò ïàðàìåòðó µ = 8.5�A â ðàñïðåäåëåíèè (3.33), êàê è ïðè ñðàâíåíèè
ðàñ÷åòíîãî ñïåêòðà ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì. Èç ðèñ. 3.8 âèäíî, ÷òî â ðàìêàõ ÷èñëåííîé
ìîäåëè Ìîíòå-Êàðëî ïðèíÿòûå ïðåäïîëîæåíèÿ, ñòðîãî ãîâîðÿ, íåâåðíû. Ñîîòâåòñòâóþ-
ùèå ÷èñëåííûå äàííûå ïðèâåäåíû â òàáë. 3.4. Â ïåðâîì ñòîëáöå ïðèâåäåíû êèíåòè÷åñêèå
ýíåðãèè íà÷àëüíûõ ýëåêòðîíîâ, îòñ÷èòàííûå îò óðîâíÿ âàêóóìà. Âî âòîðîì ñòîëáöå äàíû
ïîêàçàòåëè λ ýêñïîíåíòû, îïèñûâàþùèå ëîêàëüíûé íàêëîí íåóïðóãîãî ôîíà ïðè äàííîé
ýíåðãèè. Âèäíî, ÷òî âíóòðè ÈÄÑ ýòîò ïîêàçàòåëü âîâñå íå ïîñòîÿíåí, à ìåíÿåòñÿ ïî÷òè
â 3 ðàçà. Â òðåòüåì ñòîëáöå ïðèâîäÿòñÿ êîýôôèöèåíòû α(E) (ñì. ôîðìóëó (3.24)) â îò-
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Ðèñ. 3.8: Ìîäåëüíûå íåóïðóãèå ñïåêòðû ìîíîõðîìàòè÷åñêèõ èñòî÷íèêîâ ýëåêòðîíîâ äëÿ
íà÷àëüíûõ ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ 40, 50, 60 è 70 ýÂ.

Òàáëèöà 3.4: Ïðîâåðêà ïðåäïîëîæåíèé îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ ôîíà è èñêàæå-
íèå ôîðìû óïðóãîãî ñïåêòðà. E � íà÷àëüíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ, ñìûñë äðóãèõ ñòîëáöîâ
îáúÿñíåí â òåêñòå.

E, ýÂ |λ| · 102 ýÂ−1 α(E) a

40 7.7 1.00 0.994
50 5.8 0.83 0.967
60 4.1 0.63 0.987
70 2.9 0.55 1.052

íîñèòåëüíîé íîðìèðîâêå. Âèäíî, ÷òî îíè òàê æå íå ïîñòîÿííû âíóòðè ÈÄÑ. Îäíàêî ïðè
ïðîâåäåíèè ìàæîðèòàðíîé îöåíêè óñòîé÷èâîñòè îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòàíèÿ ôîíà
(ðàçäåë 3.3) ìû ïîäâåðãàëè ýòè ïàðàìåòðû ñóùåñòâåííî áîëåå ñèëüíîìó èçìåíåíèþ, è â
ýòîì ñìûñëå ÷èñëåííàÿ ìîäåëü ïîäòâåðæäàåò ïðåäïîëîæåíèÿ ÎÀ ñ óäîâëåòâîðèòåëüíîé
òî÷íîñòüþ.

Îòìåòèì, ÷òî ïðîâåäåííûé ðàñ÷åò âïîëíå ïîäòâåðæäàåò ââåäåííîå â ðàçäåëå 3.1 ïðåä-
ïîëîæåíèå î òîì, ÷òî ôóíêöèÿ ðàññåÿíèÿ P (E ′, E − E ′) ìåíÿåòñÿ âåñüìà ìåäëåííî â çà-
âèñèìîñòè îò ïåðâîãî àðãóìåíòà ïî ñðàâíåíèþ ñ øèðèíîé àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè ñïåê-
òðîìåòðîâ.

Ñðàâíåíèå èíòåíñèâíîñòåé óïðóãèõ ñèãíàëîâ ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ íà ðèñ. 3.8 äàåò
ïðåäñòàâëåíèå î òîì, êàê èñêàæàåòñÿ óïðóãèé ñïåêòð ïî ñðàâíåíèþ ñ èñõîäíûì êîíâåð-
ñèîííûì ñïåêòðîì çà ñ÷åò ôàêòîðà äëèíû ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ (ñì. ñòð. 85). Â ÷åòâåðòîì
ñòîëáöå òàáë. 3.4 ïðèâåäåíû àìïëèòóäû óïðóãèõ ñèãíàëîâ íîðìèðîâàííûå òàê, ÷òî ñðåä-
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Òàáëèöà 3.5: Îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè I ëèíèé è âåëè÷èíû îøèáîê (â % îò ïîëíîé
ïëîùàäè óïðóãîãî ñïåêòðà), îáóñëîâëåííûå ïðèìåíåíèåì îñíîâíîãî àëãîðèòìà âû÷èòà-
íèÿ íåóïðóãîãî ôîíà â ðàìêàõ ÷èñëåííîé ìîäåëè.

Ëèíèÿ I, % Îøèáêà
6p1/2 30.0 +0.7
O2s 21.5 +0.1
6p3/2(l) 15.9 −0.1
6p3/2(r) 13.1 −0.1
VB 19.5 −0.6

íÿÿ àìïëèòóäà óïðóãîãî ñèãíàëà ðàâíà 1. Âèäíî, ÷òî îòíîñèòåëüíûå èñêàæåíèÿ àìïëèòóä
èñõîäíûõ ñèãíàëîâ ôàêòîðîì ãëóáèíû âûõîäà íå ïðåâîñõîäÿò 5.2%. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî íå
ñëåäóåò îæèäàòü ñóùåñòâåííûõ èñêàæåíèé ôîðìû êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà ôàêòîðîì
äëèíû ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ. Òàêîé âûâîä ñëåäóåò òàêæå è èç òîãî, ÷òî â îáùåì ñëó÷àå
ìèíèìóì êðèâîé λin(E) íàõîäèòñÿ âáëèçè îò öåíòðà êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà
óðàíà [132], ñëåäîâàòåëüíî λin(E) â ýòîé îáëàñòè ìåíÿåòñÿ îñîáåííî ìåäëåííî. Êðîìå òî-
ãî, çàâèñèìîñòü λin(E) â îáëàñòè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà ÈÄÑ, íå ìîæåò èìåòü îñîáåííîñòåé,
ñâÿçàííûõ ñ ïîðîãîì ãåíåðàöèè ïëàçìîíîâ.

È, íàêîíåö, îöåíèì ïîãðåøíîñòü ÎÀ â ðàìêàõ ðàçðàáîòàííîé ÷èñëåííîé ìîäåëè. Òàê
êàê óïðóãèé ñèãíàë äëÿ ìîäåëüíîãî ñïåêòðà òî÷íî èçâåñòåí (ïîëó÷àåòñÿ â õîäå ðàñ÷åòà),
òî äîñòàòî÷íî ïîëíûé ìîäåëüíûé ñïåêòð (ðèñ. 3.7) îáðàáîòàòü ñ ïîìîùüþ ÎÀ è ðåçóëü-
òàò ñðàâíèòü ñ ìîäåëüíûì óïðóãèì ñèãíàëîì. Ðåçóëüòàòû òàêîãî ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíû
â òàáë. 3.5. Ïî äàííûì òàáë. 3.5 ìîæíî íàéòè, ÷òî ñðåäíåå âîçìóùåíèå îòíîñèòåëüíîé
èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ñîñòàâëÿåò 0.3% îò ïëîùàäè âñåãî ñïåêòðà, à ìàêñèìàëüíîå � 0.7%.
Ýòè âåëè÷èíû â äâà-òðè ðàçà ìåíüøå, ÷åì çíà÷åíèÿ ìàæîðèòàðíîé îöåíêè (ðàçäåë 3.3),
÷òî è ñëåäîâàëî îæèäàòü.

Îáîáùàÿ ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ ÎÀ (ðàçäåëû 3.3 è 3.4) ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî
ïðèìåíåíèå ÎÀ ìîæåò âíîñèòü îøèáêè â îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè ëèíèé íà óðîâíå
1% îò ïîëíîé ïëîùàäè ñïåêòðà, ÷òî ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 5% îò èíòåíñèâíîñòåé íàèáîëåå
èíòåíñèâíûõ ëèíèé êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà-235.
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3.5 Ïîëíàÿ ìåòîäè÷åñêàÿ îøèáêà ïðè îïðåäåëåíèè èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçî-
ìåðà óðàíà

Êàê âèäíî èç ïðåäûäóùåãî èçëîæåíèÿ, ìåòîäèêà êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóê-
òóðû êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî ñëîæíîé è ìíî-
ãîñòóïåí÷àòîé, ïðè÷åì íà íåêîòîðûõ ýòàïàõ îáðàáîòêè ïðèõîäèòñÿ ââîäèòü ìîäåëüíûå
ïðåäïîëîæåíèÿ èëè ïðåíåáðåãàòü íåêîòîðûìè ôàêòîðàìè. Â ñâÿçè ñ ýòèì, äëÿ äàëüíåé-
øåé ðàáîòû âàæíî ïîëó÷åíèå êîððåêòíîé îöåíêè ìåòîäè÷åñêèõ îøèáîê. Ïðåæäå âñåãî
óòî÷íèì çàäà÷ó.

Ïîä àáñîëþòíîé èíòåíñèâíîñòüþ ëèíèè êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà áóäåì ïîíèìàòü
ïëîùàäü ïîä êîíòóðîì ëèíèè ïðè íîðìèðîâêå ïëîùàäè âñåãî ñïåêòðà íà ïîëíóþ âåðî-
ÿòíîñòü êîíâåðñèè â åäèíèöó âðåìåíè. Íàñ èíòåðåñóåò, íàñêîëüêî õîðîøî àáñîëþòíûå
èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ïîëíîñòüþ îáðàáîòàííîãî ñïåêòðà ïåðåäàþò àáñîëþòíûå âåëè÷è-
íû ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè. Áóäåì ðàññìàòðèâàòü çàäà÷ó â ïðèëîæåíèè ê
êîíâåðñèîííûì ñïåêòðàì èçîìåðà óðàíà, èçìåðåííûì â îñíîâíîì ðåæèìå (íà ñïåêòðî-
ìåòðå HP5950A ñ ïðåäóñêîðåíèåì, ñì. ðàäåë 2.2). Ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò
ñëåäóþùèå òðè âîïðîñà:

1. Êàêîâû îøèáêè àáñîëþòíûõ çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé?

2. Êàêîâû îøèáêè â îòíîøåíèÿõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé îäíîãî è òîãî æå ñïåêòðà?

3. Åñëè èìååòñÿ äâà êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðà, îòíîñÿùèõñÿ ê ðàçíûì õèìè÷åñêèì ñî-
ñòîÿíèÿì èçîìåðà óðàíà, òàê ÷òî ñïåêòðû, âîîáùå ãîâîðÿ, ðàçëè÷àþòñÿ, òî êàêîâû
îøèáêè â îòíîøåíèÿõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ñ áëèçêèìè ýíåðãèÿìè, íî îòíîñÿùèõ-
ñÿ ê ðàçíûì ñïåêòðàì?

Íà÷íåì ñ ïåðâîãî âîïðîñà. Â ïîëíóþ ìåòîäè÷åñêóþ îøèáêó èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé
äàþò âêëàä íåñêîëüêî ôàêòîðîâ, ïðè÷åì íåêîòîðûå èç íèõ âõîäÿò àääèòèâíî, äðóãèå �
ìóëüòèïëèêàòèâíî, è äëÿ ðàçíûõ ëèíèé êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà âëèÿíèå ðàçíûõ ôàêòî-
ðîâ ðàçëè÷íî. Õîòÿ â ïðèíöèïå ìîæíî ïðîâåñòè îöåíêó ìåòîäè÷åñêèõ îøèáîê äëÿ êàæ-
äîé ëèíèè ñïåêòðà â îòäåëüíîñòè è ñ ðàçäåëüíûì ó÷åòîì êàê ìóëüòèïëèêàòèâíûõ, òàê
è àääèòèâíûõ îøèáîê, íî ðåçóëüòàò òàêîé îöåíêè áûë áû î÷åíü ãðîìîçäêèì. Ïîýòîìó
ìû âîñïîëüçóåìñÿ óïðîùåííûì ïîäõîäîì è ïîëó÷èì îäíó îöåíêó ìåòîäè÷åñêîé îøèáêè,
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ñïðàâåäëèâóþ äëÿ âñåõ ëèíèé ñïåêòðà, íî ñ òî÷íîñòüþ äî ìóëüòèïëèêàòèâíîãî ôàêòîðà
∼1.5.

Áóäåì ðàññìàòðèâàòü îòíîñèòåëüíóþ âåëè÷èíó îøèáîê â îïðåäåëåíèè èíòåíñèâíîñòåé
ëèíèé, ïðè ýòîì áóäåì èìåòü â âèäó íàèáîëåå èíòåíñèâíûå ëèíèè êîíâåðñèîííîãî ñïåê-
òðà ("6p1/2 "O2s "6p3/2(l) "6p3/2(r)VB (ðèñ. 3.1)). Íåîïðåäåëåííîñòü ïîêàçàòåëÿ ýêñïîíåí-
òû ôóíêöèè òðàíñìèññèè Tmjr(E) (3.21) íà ýòàïå êîððåêöèè àïïàðàòóðíûõ èñêàæåíèé
ìîæåò (ìóëüòèïëèêàòèâíî) âíåñòè îøèáêó â èíòåíñèâíîñòè ëèíèé äî 3%. Ìàêñèìàëü-
íî áóäóò èñêàæàòüñÿ èíòåíñèâíîñòè êðàéíèõ ëèíèé ñïåêòðà, íî ìû ïðèìåì ýòó îøèáêó
äëÿ âñåõ ëèíèé. Êàê áûëî óñòàíîâëåíî â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, ïðîöåäóðà âû÷èòàíèÿ
íåóïðóãîãî ôîíà ìîæåò (àääèòèâíî) âíåñòè îøèáêó åùå îêîëî 5%. Èññëåäîâàíèå ÷èñ-
ëåííîé ìîäåëè ïðîõîæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç âåùåñòâî ïîêàçàëî, ÷òî ìîæíî îæèäàòü
ïðèìåðíî 5%-íîãî (ìóëüòèïëèêàòèâíîãî) èñêàæåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé çà ñ÷åò ôàê-
òîðà ãëóáèíû âûõîäà ýëåêòðîíîâ. Äëÿ ïðàêòè÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ ýòó îøèáêó ñëåäóåò
îãðóáèòü, òàê êàê ïðîâåäåííàÿ îöåíêà èìåëà êà÷åñòâåííûé õàðàêòåð. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî
ýòà îøèáêà ìîæåò äîñòèãàòü 10%. Òîãäà äëÿ ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîé îøèáêè â àáñîëþò-
íîé âåëè÷èíå èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ïîëó÷èì îöåíêó: 3%+5%+10% = 18%. Îäíàêî òàêîå
ñòå÷åíèå îáñòîÿòåëüñòâ, ÷òî äëÿ íåêîòîðîé ëèíèè ñïåêòðà âñå âîçìîæíûå ìåòîäè÷åñêèå
îøèáêè èìåþò ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå, è ê òîìó æå åùå îäèí è òîò æå çíàê, êðàéíå ìà-
ëîâåðîÿòíî. Òàê êàê âñå ðàññìîòðåííûå ìåòîäè÷åñêèå îøèáêè íåçàâèñèìû äðóã îò äðóãà,
òî èìååò ñìûñë ââåñòè âåðîÿòíóþ ìàêñèìàëüíóþ îøèáêó êàê êîðåíü èç ñóììû êâàäðà-
òîâ îòäåëüíûõ îøèáîê, ÷òî äàñò ïðèìåðíî 12%. Ýòó âåëè÷èíó ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê
ìàêñèìàëüíî âîçìîæíóþ îøèáêó â òîì ñìûñëå, ÷òî ïðåâûøåíèå òàêîãî îòêëîíåíèÿ â
ïðèíöèïå âîçìîæíî, íî êðàéíå ìàëîâåðîÿòíî. Ðåàëüíûå îøèáêè áóäóò, ïî-âèäèìîìó, â
2�3 ðàçà ìåíüøå, äàòü áîëåå òî÷íóþ âåðîÿòíîñòíóþ îöåíêó çàòðóäíèòåëüíî.

Ðàññìîòðèì âòîðîé âîïðîñ. Îøèáêè â îïðåäåëåíèè èíòåíñèâíîñòåé ðàçíûõ ëèíèé îä-
íîãî è òîãî æå ñïåêòðà ìîãóò àíòèêîððåëèðîâàòü (ò. å. êîððåëèðîâàòü ñ îáðàòíûì çíà-
êîì), ïîýòîìó, êàê ýòî ñëåäóåò èç ïðèâåäåííîé âûøå îöåíêè îøèáêè àáñîëþòíûõ âåëè-
÷èí èíòåíñèâíîñòåé, îøèáêà îòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ìîæåò äîñòèãàòü ïðèìåð-
íî 25%. Ýòî îòíîñèòñÿ ê ñëó÷àþ, êîãäà ñðàâíèâàþòñÿ èíòåíñèâíîñòè êðàéíåé ëåâîé è
êðàéíåé ïðàâîé ëèíèé ñïåêòðà, ðàññòîÿíèå ìåæäó êîòîðûìè ìàêñèìàëüíî è ñîñòàâëÿåò
ïðèìåðíî 25 ýÂ. Ïðè óìåíüøåíèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñðàâíèâàåìûìè ëèíèÿìè îøèáêà
áóäåò ïðîïîðöèîíàëüíî óìåíüøàòüñÿ. Ïðè ñðàâíåíèè èíòåíñèâíîñòåé ñîñåäíèõ ëèíèé,
ìåòîäè÷åñêàÿ îøèáêà áóäåò ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòàòèñòè÷åñêîé.
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Ðàññìîòðèì, íàêîíåö, òðåòèé âîïðîñ. Â ýòîì ñëó÷àå àïïàðàòóðíûå èñêàæåíèÿ íå äà-
äóò âêëàäà â ìåòîäè÷åñêóþ îøèáêó, òàê êàê âõîäÿò â èíòåíñèâíîñòè ìóëüòèïëèêàòèâíî è
ïðè îïðåäåëåíèè îòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé áóäóò ñîêðàùàòüñÿ. Çà ñ÷åò ôàêòîðà ãëóáè-
íû âûõîäà ýëåêòðîíîâ â îòíîøåíèÿõ èíòåíñèâíîñòåé îñòàíåòñÿ íåîïðåäåëåííîñòü òîãî æå
ïîðÿäêà, ÷òî è â ñàìèõ èíòåíñèâíîñòÿõ, ò. å. ≈ 10%, òàê êàê àíòèêîððåëÿöèÿ ôàêòîðîâ
äëèíû ïðîáåãà äëÿ ýëåêòðîíîâ ñ îäíîé è òîé æå ýíåðãèåé â ðàçíûõ ñïåêòðàõ ïðàêòè÷åñêè
èñêëþ÷åíà. Îøèáêè, ñâÿçàííûå ñ âû÷èòàíèåì íåóïðóãîãî ôîíà â êàæäîì èç ñïåêòðîâ ñî-
ñòàâëÿþò îêîëî 5% è ìîãóò ñ÷èòàòüñÿ íåçàâèñèìûìè. Òîãäà ïîëíàÿ ìåòîäè÷åñêàÿ îøèá-
êà îòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé, âû÷èñëåííàÿ êàê êîðåíü èç ñóììû êâàäðàòîâ îòäåëüíûõ
âêëàäîâ, áóäåò îêîëî 13%. Çàìåòèì, ÷òî ýòà îøèáêà, ñêîðåå âñåãî, ñèëüíî çàâûøåíà, òàê
êàê íàèáîëåå âåðîÿòíî, ÷òî ôàêòîðû äëèíû ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ â ñðàâíèâàåìûõ ñïåêòðàõ
áóäóò îäèíàêîâû èëè î÷åíü áëèçêè, òàê êàê îïðåäåëÿþòñÿ ïëåíêàìè ñîðáèðîâàííûõ óã-
ëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé, èìåþùèõ ïðèìåðíî îäèíàêîâûå õàðàêòåðèñòèêè äëÿ ðàçíûõ
ïîâåðõíîñòåé, ïîýòîìó ïðè îïðåäåëåíèè îòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé îíè áóäóò âçàèìíî
ñîêðàùàòüñÿ è íå äàäóò âêëàäà â ìåòîäè÷åñêóþ îøèáêó.

3.6 Ðàçëîæåíèå ñïåêòðîâ íà ëèíèè

Óñòðàíåíèå àïïàðàòóðíûõ è íåóïðóãèõ èñêàæåíèé èç êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU
åñòü òîëüêî ïåðâûé ýòàï êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû ñïåêòðîâ. Êîíå÷íîé
öåëüþ ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ ïèêîâ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà, ñðåäè êîòîðûõ
íàèáîëåå âàæíûìè ÿâëÿþòñÿ ïëîùàäü è ïîëîæåíèå. Ôàêòè÷åñêè ïðè ýòîì ïðèõîäèòñÿ
èìåòü äåëî ñ óïðóãèì ñïåêòðîì, ðàçìûòûì àïïàðàòóðíûì óøèðåíèåì (Ỹ (E), ñì. ðàç-
äåë 3.1). Ïèêè â òàêèõ ñïåêòðàõ îáëàäàþò åñòåñòâåííîé øèðèíîé 2�3 ýÂ è åùå óøèðåíû
àïïàðàòóðíîé ôóíêöèåé ñïåêòðîìåòðîâ, ÷òî îñîáåííî çàìåòíî äëÿ ñïåêòðîâ, èçìåðåííûõ
íà ñïåêòðîìåòðå ÐÔÑ-2. Òàê êàê õàðàêòåðíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ïèêàìè ñîñòàâëÿåò 4�
5 ýÂ (èíîãäà ìåíüøå), òî ïèêè ñèëüíî ïåðåêðûâàþòñÿ, è äëÿ îïðåäåëåíèÿ èõ ïàðàìåòðîâ
äîëæíà áûòü âûïîëíåíà ïðîöåäóðà ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðà íà îòäåëüíûå ëèíèè.

Ïðîãðàììà ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ íà ëèíèè áûëà ðåàëèçîâàíà â ñîñòàâå ïàêåòà SPRO
(ïðèëîæåíèå Á) â êà÷åñòâå îäíîé èç åäèíèö ôóíêöèîíàëüíîãî íàïîëíåíèÿ. Ñïåêòð îïè-
ñûâàåòñÿ íàáîðîì 5-ïàðàìåòðè÷åñêèõ ëèíèé. Ïàðàìåòðàìè ÿâëÿþòñÿ ïîëîæåíèå, øèðèíà
íà ïîëîâèíå âûñîòû, àìïëèòóäà, ïàðàìåòð ãàóññ-ëîðåíöîâñêîé ñìåñè è ïàðàìåòð àñèì-
ìåòðèè. Êîíòóð ñòðîèòñÿ ñíà÷àëà êàê ëèíåéíàÿ âçâåøåííàÿ ñìåñü ãàóññîâñêîãî è ëî-
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ðåíöîâñêîãî ïèêîâ îäèíàêîâîé øèðèíû, à àñèììåòðèÿ äîñòèãàåòñÿ ãëàäêèì ìàñøòàáíûì
ïðåîáðàçîâàíèåì âäîëü îñè àáñöèññ. Äëÿ îïèñàíèÿ ãàóññ-ëîðåíöîâñêîé ñìåñè èñïîëüçó-
åòñÿ ïàðàìåòð p, 0≤ p≤ 1, òàê ÷òî p=0 ñîîòâåòñòâóåò ÷èñòî ãàóññîâñêîé ëèíèè, p=1 �
÷èñòî ëîðåíöîâñêîé. Ïàðàìåòð àñèììåòðèè ε ââîäèòñÿ êàê îòíîøåíèå ε = Γ1/Γ2, ãäå
Γ1 � ÷àñòü øèðèíû ïèêà íà ïîëîâèíå âûñîòû ñëåâà îò ìàêñèìóìà, à Γ2 � ñïðàâà îò
ìàêñèìóìà. Ôîðìà ïèêà y(p, ε, x) åäèíè÷íîé ïîëíîé øèðèíû, åäèíè÷íîé àìïëèòóäû, ñ
ïîëîæåíèåì ìàêñèìóìà â òî÷êå x0 = 0, è ïàðàìåòðàìè p è ε çàäàåòñÿ ñëåäóþùåé ïîñëå-
äîâàòåëüíîñòüþ ôîðìóë:

δ = (ε2 − 1)(ε2 + 1)

β =
1√

1− δ
+

1√
1 + δ

γ = βx

(
1 + δ

βx

|βx|+ 1

)

y(p, ε, x) = (1− p) exp(−γ2 ln 2) + p
1

1 + γ2
.

Ïèê ñ àìïëèòóäîé A, øèðèíîé Γ è ìàêñèìóìîì â òî÷êå x0 çàïèøåòñÿ êàê:

Y (A, Γ, x0, p, ε, x) = Ay

(
p, ε,

x− x0

Γ/2

)
.

Ïðîãðàììà ìîæåò ðàñêëàäûâàòü ñïåêòðû íà ëþáîå êîëè÷åñòâî ëèíèé îò 1 äî 50, ïðè
ýòîì ïîäãîíÿòüñÿ ìîãóò âñå 5 ïàðàìåòðîâ Aj, Γj, xj

0, p
j, εj äëÿ êàæäîé j-é ëèíèè. Äëÿ

îïòèìèçàöèè ðàçëîæåíèÿ èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä χ2 (ìåòîä ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ â
÷àñòíîì ñëó÷àå íîðìàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ñëó÷àéíûõ îòêëîíåíèé àìïëèòóä), ò. å. ïî
ïàðàìåòðàì Aj, Γj, xj

0, p
j, εj ìèíèìèçèðóåòñÿ ñóììà

χ2

N
=

1

N

∑
i

1

σ2
i

[
yi −

∑
j

Y (Aj, Γj, xj
0, p

j, εj, xi)

]2

→ min, (3.34)

ãäå N � ÷èñëî ñòåïåíåé ñâîáîäû ðàñïðåäåëåíèÿ χ2, ðàâíîå ÷èñëó òî÷åê ñïåêòðà ìèíóñ
÷èñëî ïîäãîíÿåìûõ ïàðàìåòðîâ, σi � ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ àìïëè-
òóä yi, à xi � àáñöèññû, ñîîòâåòñòâóþùèå îðäèíàòàì yi. Äëÿ ìèíèìèçàöèè ñóììû (3.34)
èñïîëüçîâàí ìåòîä ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ [153, ñ. 487]. Â õîäå ìèíèìèçàöèè ëþáûå èç
ïàðàìåòðîâ Aj, Γj, xj

0, p
j, εj ìîãóò áûòü çàôèêñèðîâàíû, ò. å. ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê

àïðèîðíî èçâåñòíûå, ÷òî ñîêðàùàåò ïîëíîå ÷èñëî îïðåäåëÿåìûõ âåëè÷èí.
Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ îøèáîê ïàðàìåòðîâ ðàçëîæåíèÿ íå ïîäõîäÿò ëèíåé-

íûå ìåòîäû, îñíîâàííûå íà ðàçëîæåíèè ìèíèìèçèðóåìîãî ôóíêöèîíàëà âáëèçè ìèíèìó-
ìà â ðÿä, òàê êàê ñòàòèñòè÷åñêèå îøèáêè ïàðàìåòðîâ ëèíèé ÷àñòî áûâàþò âåëèêè. Äëÿ
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âû÷èñëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ îøèáîê èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî. Â ìåòîäå Ìîíòå-
Êàðëî ñíà÷àëà íà îñíîâå ïàðàìåòðîâ ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðà, ïîëó÷åííûõ â õîäå ïåðâè÷íîé
ïîäãîíêè, ñòðîèòñÿ ìîäåëüíûé ãëàäêèé êîíòóð, àïïðîêñèìèðóþùèé ýêñïåðèìåíòàëüíûé
ñïåêòð, à çàòåì ñ èñïîëüçîâàíèåì èçâåñòíûõ çíà÷åíèé σi çàøóìëÿåòñÿ ñëó÷àéíûìè îòêëî-
íåíèÿìè ñ íîðìàëüíûì çàêîíîì ðàñïðåäåëåíèÿ. Òàêàÿ ïðîöåäóðà ïîâòîðÿåòñÿ íåñêîëü-
êî ðàç (îáû÷íî 20�30), è êàæäûé òàêîé �ýêñïåðèìåíòàëüíûé� ñïåêòð îáðàáàòûâàåòñÿ â
òî÷íîñòè òåì æå ñïîñîáîì, ÷òî è èñõîäíûé. Ïîëó÷àåòñÿ íåñêîëüêî íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ
{Aj, Γj, xj

0, p
j, εj}, ñòàòèñòè÷åñêàÿ îáðàáîòêà êîòîðûõ ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü ñòàòèñòè÷å-

ñêèå îøèáêè ðàçëîæåíèÿ. Âû÷èñëÿþòñÿ ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ äëÿ êàæäîãî ïàðàìåòðà
è ïîëíàÿ êîâàðèàöèîííàÿ ìàòðèöà ïëîùàäåé ëèíèé.

Â õîäå îáðàáîòêè ñïåêòðîâ îêàçàëîñü, ÷òî êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû 235mU àäåêâàòíî
îïèñûâàþòñÿ ðàçëîæåíèÿìè íà ÷èñòî ãàóññîâñêèå ïèêè. Îá ýòîì ãîâîðèò áëèçîñòü ïàðà-
ìåòðà χ2/N ê 1 äëÿ âñåõ èññëåäîâàííûõ ñïåêòðîâ ïðè èñïîëüçîâàíèè îäíèõ òîëüêî ãàóñ-
ñîâñêèõ ëèíèé, ïîýòîìó ïðè îáðàáîòêå ñïåêòðîâ 235mU ôèêñèðîâàëèñü çíà÷åíèÿ γ ≡ 0,
ε ≡ 1.
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Ãëàâà 4

Ýêñïåðèìåíò: ïàðöèàëüíûå
âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè èçîìåðíîãî
ïåðåõîäà óðàíà-235 â îêñèäàõ

Ñóùåñòâóåò ðÿä ñëîæíîñòåé â ïðèãîòîâëåíèè îáðàçöîâ ñ èçîìåðîì óðàíà â çàäàííîì
è êîíòðîëèðóåìîì õèìè÷åñêîì ñîñòîÿíèè è â êîëè÷åñòâàõ, äîñòàòî÷íûõ äëÿ èçìåðåíèÿ
êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. Îäíîé èç îñíîâíûõ òðóäíîñòåé ÿâëÿåòñÿ
ìàëàÿ ãëóáèíà âûõîäà (íåñêîëüêî ìîíîàòîìíûõ ñëîåâ) êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ èç âå-
ùåñòâà áåç ïîòåðü ýíåðãèè, ÷òî ñâÿçàíî ñ ëîêàëèçàöèåé îñíîâíûõ êîíâåðñèîííûõ ëèíèé
èçîìåðà óðàíà âáëèçè 50 ýÂ1, ãäå çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîé äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà
ýëåêòðîíîâ îò ýíåðãèè äîñòèãàåò ìèíèìóìà [132]. Ýòî ïðåïÿòñòâóåò èñïîëüçîâàíèþ òîë-
ñòûõ ìîíîëèòíûõ îáðàçöîâ, ïðèãîòîâëÿåìûõ õèìè÷åñêèì ïóòåì. Äðóãèìè òðóäíîñòÿìè
ÿâëÿþòñÿ ìàëîå âðåìÿ æèçíè àòîìîâ èçîìåðà (26ìèí), ÷òî çàòðóäíÿåò èñïîëüçîâàíèå
�ãîðÿ÷åé� õèìèè, à òàêæå êðàéíå âûñîêàÿ ðåàêöèîííàÿ ñïîñîáíîñòü óðàíà ïî îòíîøåíèþ
ê ñîåäèíåíèþ ñ êèñëîðîäîì. È, íàêîíåö, õèìè÷åñêîå ñîñòîÿíèå èçîìåðà óðàíà â òîíêîì
ïîâåðõíîñòíîì ñëîå îáðàçöà òðóäíî ïðîêîíòðîëèðîâàòü íåçàâèñèìûì îò êîíâåðñèîííîé
ýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè ìåòîäîì, òàê êàê ðå÷ü èäåò î äîëÿõ ïèêîãðàììà óðàíà â
òàêîì îáðàçöå2.

Â ñâÿçè ñ ýòèì â ðàáîòå èçó÷àëèñü òå õèìè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ èçîìåðà óðàíà, â êîòîðûõ
îí åñòåñòâåííûì ïóòåì îêàçûâàåòñÿ ïðè ïðèãîòîâëåíèè îáðàçöîâ â íàèáîëåå ïðîñòûõ è

1Èìååòñÿ â âèäó êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ
2Êîíâåðñèîííûé ýëåêòðîííûé ñïåêòð èçîìåðà óðàíà ìîæåò áûòü èçìåðåí, åñëè â îáðàçöå â íà÷àëå

èçìåðåíèé áûëî ∼ 108 èçîìåðíûõ àòîìîâ, ÷òî ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 5 · 10−14 ã.
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âîñïðîèçâîäèìûõ óñëîâèÿõ. Èç-çà êðàéíå âûñîêîé ñïîñîáíîñòè óðàíà ñâÿçûâàòüñÿ ñ êèñ-
ëîðîäîì, òàêèìè õèìè÷åñêèìè ñîñòîÿíèÿìè èçîìåðà óðàíà ÿâëÿþòñÿ îêñèäû (òî÷íåå, òà-
êèå ñîåäèíåíèÿ, ãäå óðàí èìååò êèñëîðîä â ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå � ýòî ìîãóò
áûòü îêñèäû, ãèäðîêñèäû è íåêîòîðûå äðóãèå êèñëîðîäñîäåðæàùèå ñîåäèíåíèÿ). Íàèáî-
ëåå âîñïðîèçâîäèìûå ðåçóëüòàòû ïîëó÷àþòñÿ â ýêñïåðèìåíòàõ ñî ñáîðîì èçîìåðà óðàíà
íà ìåòàëëè÷åñêèå ïîäëîæêè, òàê êàê â ýòîì ñëó÷àå óäàåòñÿ îðãàíèçîâàòü õîðîøî âîñïðî-
èçâîäèìóþ ïðîöåäóðó ïîäãîòîâêè ïîäëîæåê ê ñáîðó èçîìåðà (ðàçäåë 2.1) è èçáàâèòüñÿ îò
òàêîãî êðàéíå íåæåëàòåëüíîãî ýôôåêòà, êàê çàðÿäêà îáðàçöîâ âî âðåìÿ ñáîðà èçîìåðà.

Â ðàçäåëå 4.1 ðàññìàòðèâàþòñÿ ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòîâ ñî ñáîðîì 235mU íà ïîâåðõ-
íîñòè ìåäè. Ñîîòâåòñòâóþùèå êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû îáëàäàþò î÷åíü õîðîøåé âîñïðî-
èçâîäèìîñòüþ è èñïîëüçóþòñÿ â êà÷åñòâå ýòàëîíà. Â ðàçäåëå 4.2 èññëåäóþòñÿ êîíâåðñè-
îííûå ñïåêòðû 235mU ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ, êîãäà óäàåòñÿ ïîëó÷èòü
èçîìåð â ðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèÿõ. Ýòè ðåçóëüòàòû èãðàþò âàæíóþ ðîëü è
îáñóæäàþòñÿ â ïîñëåäóþùèõ ãëàâàõ.

4.1 Êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà, èçìåðåí-
íûå ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè ìåäè

Áûëà èçó÷åíà ñåðèÿ èç øåñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà, ïîëó÷åí-
íûõ ñáîðîì èçîìåðà ïî ìåòîäèêå ðàçäåëà 2.1 íà ïîâåðõíîñòè ìåäè è èçìåðåííûõ íà
ñïåêòðîìåòðå HP5950A â îñíîâíîì ðåæèìå. Ñïåêòðû áûëè îäèíàêîâûì îáðàçîì ðàç-
äåëåíû íà 5 ó÷àñòêîâ, ïðèáëèçèòåëüíî îòâå÷àþùèõ îñíîâíûì êîíâåðñèîííûì ëèíèÿì,
è ïîñëå ïîëíîé îáðàáîòêè ñïåêòðîâ (êîððåêòèðîâêè ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåò-
ðà è âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà) áûëè îïðåäåëåíû îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè ýòèõ
ó÷àñòêîâ ñïåêòðîâ (îòíîøåíèÿ ïëîùàäåé ó÷àñòêîâ ê ïëîùàäè âñåãî ñïåêòðà, â ïðîöåí-
òàõ). Äëÿ êàæäîé èç íàéäåííûõ èíòåíñèâíîñòåé ðàññ÷èòûâàëèñü ïîòåíöèàëüíûå îøèáêè
(ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ), èìåþùèå ÷èñòî ñòàòèñòè÷åñêóþ ïðèðîäó. Ñîîòâåòñòâóþùèå
÷èñëåííûå äàííûå âñåõ èçìåðåíèé ïðèâåäåíû â òàáë. 4.1.

Äëÿ êàæäîãî èç ýíåðãåòè÷åñêèõ äèàïàçîíîâ ñïåêòðà áûëà íàéäåíà ñðåäíÿÿ èíòåíñèâ-
íîñòü p̄i, i = 1, . . . , 5 êàê âçâåøåííîå ñðåäíåå ïî âñåì ñïåêòðàì, è ñîñòàâëåíà ñóììà:

χ2

N
=

1

N

5∑
i=1

6∑
j=1

(
pij − p̄i

σij

)2

, (4.1)

ãäå pij � èíòåíñèâíîñòü, íàéäåííàÿ äëÿ i-ãî äèàïàçîíà ýíåðãèé j-ãî ñïåêòðà, σij � ñîîò-
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Òàáëèöà 4.1: Îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè (%) ïÿòè õàðàêòåðíûõ îáëàñòåé ñïåêòðà äëÿ
øåñòè èçìåðåíèé êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè ìå-
äè. Â ñêîáêàõ äàíû ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ (ïîòåíöèàëüíûå ñòàòèñòè÷åñêèå îøèáêè)
îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ó÷àñòêîâ ñïåêòðà.

Îáëàñòü ñïåêòðà Íîìåð ñïåêòðà
Äèàïàçîí ýíåðãèé

Ëèíèÿ ñâÿçè, (ýÂ) 1 2 3 4 5 6

6p1/2 33.47�27.92 32.2 33.2 32.9 32.3 33.1 33.3
(0.8) (0.8) (0.8) (0.8) (0.9) (0.9)

O2s 27.92�22.45 21.2 20.5 20.4 20.2 20.3 19.5
(0.3) (0.3) (0.3) (0.3) (0.5) (0.4)

6p3/2(l) 22.45�17.37 18.3 17.9 18.3 18.0 18.2 19.7
(0.3) (0.3) (0.3) (0.3) (0.5) (0.4)

6p3/2(r) 17.37�12.10 10.3 10.2 10.5 10.1 10.0 10.0
(0.4) (0.4) (0.4) (0.4) (0.5) (0.5)

V B 12.10�2.14 18.1 18.2 17.9 19.2 18.4 17.6
(0.4) (0.3) (0.3) (0.4) (0.6) (0.5)

âåòñòâóþùåå ðàññ÷èòàííîå ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå, N = 25. Åñëè ðåàëüíûå ôëóêòóàöèè
èíòåíñèâíîñòåé ñîîòâåòñòâóþò âû÷èñëåííûì ñòàíäàðòíûì îòêëîíåíèÿì, òî âåëè÷èíà χ2

èìååò χ2-ðàñïðåäåëåíèå ñ N = 25 ñòåïåíÿìè ñâîáîäû, òàê êàê â ñóììå èç 30 ñëàãàåìûõ
(4.1) èìååòñÿ 5 çàâèñèìûõ ïàðàìåòðîâ p̄i. Òàê êàê ÷èñëî ñòåïåíåé ñâîáîäû äîñòàòî÷íî
âåëèêî, òî χ2/N ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòü íîðìàëüíûì ðàñïðåäåëåíèåì ñ îæèäàåìûì
çíà÷åíèåì 1 è äèñïåðñèåé

√
2/N ≈ 0.28. Ðåàëüíî áûëî ïîëó÷åíî çíà÷åíèå χ2/N = 1.57.

Èìååòñÿ îòêëîíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî çíà÷åíèÿ χ2/N îò 1 íà äâà ñòàíäàðòíûõ îòêëî-
íåíèÿ, ðåàëüíûå ôëóêòóàöèè èíòåíñèâíîñòåé âñåãî íà 25% ïðåâûøàþò ÷èñòî ñòàòèñòè-
÷åñêèå. Ñ îäíîé ñòîðîíû, òàêîå îòêëîíåíèå âîîáùå íåëüçÿ ñ÷èòàòü âïîëíå äîñòîâåðíûì,
ñëåäîâàòåëüíî íåò îñíîâàíèé ñ÷èòàòü, ÷òî èìåþòñÿ ôëóêòóàöèè èíòåíñèâíîñòåé, îòëè÷-
íûå îò ÷èñòî ñòàòèñòè÷åñêèõ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äîïîëíèòåëüíûå ôëóêòóàöèè èíòåí-
ñèâíîñòåé ëèíèé, åñëè îíè è åñòü, íàñòîëüêî ìàëû (íå áîëåå 1% îò ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ
îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé), ÷òî èìè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ïî ñðàâíåíèþ ñ âåëè÷èíîé
ìåòîäè÷åñêîé îøèáêè (≈ 13%, ñì. ðàçäåë 3.5). Òàêèì îáðàçîì, â ïðåäåëàõ òðåáóåìîé
òî÷íîñòè êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà, èçìåðÿåìûå ïîñëå ñáîðå èçîìåðà íà
ïîâåðõíîñòè ìåäè, ìîæíî ñ÷èòàòü ïîâòîðÿþùèìèñÿ.

Êîíâåðñèîííûé ýëåêòðîííûé ñïåêòð èçîìåðà óðàíà ïðè ñáîðå íà ïîâåðõíîñòè ìåäè
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Ðèñ. 4.1: Ïîëíîñòüþ îáðàáîòàííûå ("óïðóãèå") êîíâåðñèîííûå ýëåêòðîííûå ñïåêòðû èçî-
ìåðà óðàíà-235 ïîñëå ñáîðà èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè ìåäè, è èçìåðåííûå íà ñïåêòðîìåòðàõ
ÐÔÑ-2 (a) è HP5950A (b). Ïóíêòèðîì ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ.

èçìåðÿëñÿ òàê æå è íà ñïåêòðîìåòðå ÐÔÑ-2 â âñïîìîãàòåëüíîì ðåæèìå. Ïîñëå ïîëíîé
îáðàáîòêè ñïåêòðû, èçìåðåííûå íà ðàçíûõ ñïåêòðîìåòðàõ, äîëæíû áûòü èäåíòè÷íû,
ïîýòîìó èìåëî ñìûñë ñðàâíèòü ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé, ïðîâåäåííûõ â îñíîâíîì è âñïî-
ìîãàòåëüíîì ðåæèìàõ.

Íà ðèñ. 4.1 ïîêàçàíû ïîëíîñòüþ îáðàáîòàííûå êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðà-
íà ïîñëå ñáîðà íà ïîâåðõíîñòè ìåäè è èçìåðåííûå íà ñïåêòðîìåòðàõ ÐÔÑ-2 (ðèñ. 4.1a,
ñóììà 6-òè èçìåðåíèé) è HP5950A ñ ïðåäóñêîðåíèåì (ðèñ. 4.1b, ñóììà 4-õ èçìåðåíèé). Ðå-
çóëüòàòû ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.1 ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè. Â òàáë. 4.2
ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâóþùèå ÷èñëîâûå äàííûå.

Áóäåì äëÿ êðàòêîñòè ññûëàòüñÿ íà ñïåêòð, ïîëó÷åííûé íà ñïåêòðîìåòðå ÐÔÑ-2
(ðèñ. 4.1a) êàê íà "ñïåêòð a à íà ñïåêòð, ïîëó÷åííûé íà ñïåêòðîìåòðå HP5950A (ðèñ. 4.1b)
êàê íà "ñïåêòð b". Øåñòü ëèíèé, ïîêàçàííûõ íà ðèñ. 4.1a àäåêâàòíî îïèñûâàþò ðàçëîæå-
íèå ñïåêòðà a, òàê êàê â ðàçëîæåíèè ïîëó÷åíî çíà÷åíèå χ2/N = 0.902. Îäíàêî ïðè ïîïûò-
êå îïèñàòü òåì æå êîëè÷åñòâîì ëèíèé ñïåêòð b ìû ñòàëêèâàåìñÿ ñ ÿâíîé íåàäåêâàòíîñòüþ
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Òàáëèöà 4.2: Ðåçóëüòàòû ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ ðèñ. 4.1 íà ëèíèè ãàóññîâñêîé ôîðìû: Eb �
ýíåðãèè ñâÿçè, Γ � ïîëíûå øèðèíû íà ïîëîâèíå âûñîòû, P � ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè
êîíâåðñèè, σP/P � îòíîñèòåëüíûå ñòàòèñòè÷åñêèå îøèáêè.

Ñïåêòð ÐÔÑ-2, ðèñ. 4.1a
Ëèíèÿ Eb, ýÂ Γ, ýÂ P ,% σP/P ,%
6p1/2 31.34(0.17) 5.93(0.36) 32.7(2.3) 7.0
O2s 24.91(0.24) 4.83(0.86) 20.4(4.7) 23.0

6p3/2(l) 19.89(0.24) 4.22(0.87) 16.2(4.5) 27.8
6p3/2(r) 15.41(0.18) 3.54(0.66) 11.2(2.5) 22.3
V B1 11.40(0.38) 3.90(1.27) 3.9(1.4) 35.9
V B2 6.44(0.10) 4.37(0.17) 14.8(0.6) 4.1
V B � � 18.7(1.1) 5.9

Ñïåêòð HP5950A, ðèñ. 4.1b
Ëèíèÿ Eb, ýÂ Γ, ýÂ P ,% σP/P ,%
6p1/2(l) 35.34(0.23) 3.81(0.33) 4.2(0.5) 11.9
6p1/2(r) 30.99(0.03) 3.99(0.11) 27.2(0.9) 3.3
6p1/2 � � 31.4(0.5) 1.6
O2s 25.07(0.03) 5.00(0.18) 23.6(0.9) 3.8

6p3/2(l) 19.89(0.03) 3.43(0.11) 16.0(0.6) 3.8
6p3/2(r) 15.61(0.04) 3.05(0.09) 10.3(0.3) 2.9
V B1 10.83(0.09) 3.87(0.23) 2.7(0.2) 7.4

V B2(l) 7.25(0.08) 2.73(0.14) 8.5(0.7) 8.2
V B2(r) 5.14(0.08) 2.66(0.07) 7.6(0.6) 7.9
V B2 � � 16.1(0.2) 1.2
V B � � 18.8(0.2) 1.2

òàêîãî ðàçëîæåíèÿ, òàê êàê â ýòîì ñëó÷àå ïîëó÷àåòñÿ χ2/N = 7.49. Ýòî ïðîèñõîäèò èç-çà
òîãî, ÷òî íà óðîâíå ñòàòèñòèêè, äîñòèãíóòîé â ñïåêòðå b, ñòàíîâèòñÿ çàìåòíî, ÷òî ëèíèè
"6p1/2"è VB2 (ðèñ. 4.1) èìåþò ñëîæíóþ ñòðóêòóðó, è êàæäàÿ èç íèõ ðàñêëàäûâàåòñÿ ïî
êðàéíåé ìåðå íà äâå êîìïîíåíòû. Ïîñëå âíåñåíèÿ ýòîãî óòî÷íåíèÿ â ðàçëîæåíèå äîñòèãà-
åòñÿ çíà÷åíèå χ2/N = 1.43, ÷òî óæå ïðèåìëåìî (ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå χ2/N ñîñòàâëÿåò
0.16).

Â òàáë. 4.2 ïðèâåäåíû ïîëîæåíèÿ ëèíèé (ýíåðãèè ñâÿçè) Eb, øèðèíû ëèíèé íà ïî-
ëîâèíå âûñîòû Γ, è èíòåíñèâíîñòè ëèíèé (ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè), ïðè-
÷åì ïîëíàÿ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè ïðèíÿòà çà 100. Ïîìèìî ëèíèé, îáîçíà÷åíèÿ êîòîðûõ
ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4.1, â òàáë. 4.2 ïðèâåäåíû âåëè÷èíû âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè äëÿ âñåé
âàëåíòíîé çîíû (VB=VB1+VB2), à äëÿ ñïåêòðà b � çíà÷åíèå ïîëíîé âåðîÿòíîñòè êîí-
âåðñèè äëÿ ¾6p1/2¿-ëèíèè è äëÿ VB2-ëèíèè (VB2=VB2(l)+VB2(r)). Â ñêîáêàõ â òàáë. 4.2
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óêàçàíû ñòàòèñòè÷åñêèå îøèáêè îïðåäåëåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ïàðàìåòðîâ. Ñòàòèñòè-
÷åñêèå îøèáêè îïðåäåëÿëèñü ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïî 20 ñãåíåðèðîâàííûì ìîäåëüíûì
ñïåêòðàì äëÿ êàæäîãî èç ñïåêòðîâ a è b. Â ïîñëåäíåì ñòîëáöå óêàçàíû îòíîñèòåëüíûå
ñòàòèñòè÷åñêèå îøèáêè â îïðåäåëåíèè ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé. Ìåòîäè÷åñêèå îøèáêè
íå ïðèâîäÿòñÿ, íî ìîãóò áûòü îïðåäåëåíû ïî ìåòîäèêå ðàçäåëà 3.5. Â ïðåäåëàõ ñòàòèñòè-
÷åñêèõ îøèáîê âñå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè, îïðåäåëåííûå ïî ñïåêòðàì a è b ñîâïàäàþò,
ò. å. ñïåêòðû èäåíòè÷íû â ïðåäåëàõ îøèáîê èçìåðåíèé.

Ñóùåñòâåííî íîâîé îñîáåííîñòüþ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà, êîòîðàÿ
âûÿâëÿåòñÿ òîëüêî ïîñëå êîððåêöèè ñïåêòðîâ íà àïïàðàòóðíûå è íåóïðóãèå èñêàæåíèÿ,
ÿâëÿåòñÿ âûñîêàÿ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè, îòíîñÿùàÿñÿ ê âàëåíòíîé çîíå VB: P (VB) =

(18.7 ± 1.1 ± 2.1)% ïî äàííûì ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 è P (VB) = (18.8 ± 0.2 ± 2.3)% ïî
äàííûì ñïåêòðîìåòðà HP5950A. Ïåðâàÿ èç îøèáîê � ñòàòèñòè÷åñêàÿ, âòîðàÿ � ìåòî-
äè÷åñêàÿ. Òàê êàê â êîíâåðñèþ èçîìåðà óðàíà îñíîâíîé âêëàä äàþò ýëåêòðîíû, èìå-
þùèå p-õàðàêòåð [62], òî ýòî ãîâîðèò î ñóùåñòâåííîì âêëàäå âíóòðåííèõ çàïîëíåííûõ
6p-îáîëî÷åê óðàíà ñ ýíåðãèåé ñâÿçè ∼ 20 ýÂ â îáðàçîâàíèå ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé âà-
ëåíòíîé çîíû.

4.2 Êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà â ðàçëè÷-
íûõ îêñèäíûõ ñîñòîÿíèÿõ

Èçâåñòíî, ÷òî ïðè èñïîëüçîâàíèè ïîäëîæåê èç ðàçëè÷íûõ ìåòàëëîâ ìîæíî âîñïðîèç-
âîäèìî ïîëó÷àòü êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà ðàçíîãî âèäà, òî åñòü èìååòñÿ
âîçìîæíîñòü èçìåðÿòü êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû, îòíîñÿùèåñÿ ê ðàçíûì õèìè÷åñêèì ñî-
ñòîÿíèÿì óðàíà (ñì. ðàçäåë 1.5 è [24, 23]). Îäíàêî òðóäíî íåïîñðåäñòâåííî ñðàâíèâàòü
ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè ïî ñïåêòðàì, ïîëó÷åííûì îò îáðàçöîâ, èçãîòîâëåí-
íûõ ñáîðîì èçîìåðà óðàíà íà ïîäëîæêè èç ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ, òàê êàê â ýòîì ñëó÷àå
íà ðåçóëüòàòàõ ìîãóò ñêàçûâàòüñÿ ðàçëè÷íûå ïî âåëè÷èíå çàâèñÿùèå îò ïîâåðõíîñòè ïà-
ðàçèòíûå ýôôåêòû, èìèòèðóþùèå èçìåíåíèå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè, íàïðèìåð ðàçëè÷-
íàÿ ñêîðîñòü äåñîðáöèè èçîìåðà â âàêóóì èëè äèôôóçèè âãëóáü îáðàçöà. ×òîáû ñâåñòè
ýòè ýôôåêòû ê ìèíèìóìó, ñëåäóåò ïðèãîòîâëÿòü îáðàçöû òàê, ÷òîáû ðàçëè÷íûå õèìè÷å-
ñêèå ñîñòîÿíèÿ èçîìåðà îáðàçîâûâàëèñü íà îäíîì è òîì æå êðèñòàëëè÷åñêîì ñóáñòðàòå è
â áëèçêèõ óñëîâèÿõ. Ìû íàøëè, ÷òî òàêèå óñëîâèÿ ìîãóò áûòü ðåàëèçîâàíû ñ èñïîëüçî-
âàíèåì ïîäëîæåê èç èíäèÿ. Ïðè ñáîðå èçîìåðà óðàíà íà ïîäëîæêó èç èíäèÿ ïî ðàçâèòîé
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ìåòîäèêå (ðàçäåë 2.1) ïóòåì èçìåíåíèÿ òîêà ðàçðÿäà â êàìåðå ñáîðà èçîìåðà â ïðåäå-
ëàõ îò 1 äî 4 íÀ óäàåòñÿ èçìåíÿòü õèìè÷åñêîå ñîñòîÿíèå èçîìåðà, î ÷åì ñâèäåòåëüñòâóåò
ñóùåñòâåííîå èçìåíåíèå ôîðìû ñïåêòðà.

Áûëè âûïîëíåíû äâå ñåðèè èçìåðåíèé äëÿ îáðàçöîâ íà èíäèåâûõ ïîäëîæêàõ. Â ïåð-
âîé ñåðèè (ñåðèÿ T ), áûëî ïðîâåäåíî 30 èçìåðåíèé ñïåêòðîâ, â êîòîðûõ ñîâìåñòíî ñî
ñïåêòðàìè ïî ìåòîäèêå ðàçäåëà 2.3 èçìåðÿëàñü ïîñòîÿííàÿ ðàñïàäà. Â ýòîé ñåðèè èçìå-
ðåíèé èìåëèñü ñóùåñòâåííûå ïîòåðè âðåìåíè (ïîðÿäêà îäíîãî ïåðèîäà ïîëóðàñïàäà èçî-
ìåðà), ñâÿçàííûå ñ íåîáõîäèìîñòüþ ýíåðãåòè÷åñêîé êàëèáðîâêè ñïåêòðîìåòðà â ðåæèìå
"on line"è ñ ïðåäâàðèòåëüíîé âûäåðæêîé îáðàçöîâ â âàêóóìå ïåðåä íà÷àëîì èçìåðåíèé
(íå ìåíåå 15ìèí). Ïîýòîìó ñïåêòðû ñåðèè T íå î÷åíü õîðîøî ñòàòèñòè÷åñêè îáåñïå÷åíû.
Äëÿ òîãî, ÷òîáû êîìïåíñèðîâàòü ýòîò íåäîñòàòîê ýêñïåðèìåíòîâ ñåðèè T , áûëà ïðîâåäå-
íà åùå îäíà ñåðèÿ èçìåðåíèé (ñåðèÿ R), â êîòîðîé ïîñòîÿííàÿ ðàñïàäà íå èçìåðÿëàñü è
îòñóòñòâîâàëè ñâÿçàííûå ñ ýòèì ïîòåðè âðåìåíè. Â ñåðèè R áûëî ïðîâåäåíî 29 èçìåðåíèé
ñïåêòðîâ.

Íåñêîëüêî òèïè÷íûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà, ïîëó÷åííûõ ïîñëå ñáîðà èçîìåðà íà ïî-
âåðõíîñòè èíäèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òîêàõ ðàçðÿäà â êàìåðå ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ, ïðèâå-
äåíû íà ðèñ. 4.2 (çäåñü è â îñòàëüíîé ÷àñòè ðàáîòû ñïåêòðû ïðèâîäÿòñÿ ïîñëå êîððåêöèè
àïïàðàòóðíûõ èñêàæåíèé è âû÷èòàíèÿ íåóïðóãîãî ôîíà). Äëÿ ñïåêòðà ðèñ. 4.2a òîê ðàç-
ðÿäà ìèíèìàëåí (1 íÀ), äëÿ ñïåêòðà ðèñ. 4.2d � ìàêñèìàëåí (4 íÀ), äëÿ äðóãèõ îáðàçöîâ
òîê èìåë ïðîìåæóòî÷íîå çíà÷åíèå.

Ôîðìà ñïåêòðîâ íà ðèñ. 4.2 íàâîäèò íà ìûñëü, ÷òî ïðîìåæóòî÷íûå ñïåêòðû (b è c)
ÿâëÿþòñÿ ñìåñÿìè âñåãî äâóõ îñíîâíûõ ñïåêòðîâ, âèä êîòîðûõ áëèçîê ñîîòâåòñòâåííî ê
ñïåêòðàì ðèñ. 4.2a è ðèñ. 4.2d. Ðàññìîòðèì ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî âñå ñïåêòðû, èçìåðåííûå
ïðè ñáîðå èçîìåðà óðàíà íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé (ñ òî÷íîñòüþ äî
ñòàòèñòèêè) âçâåøåííûå ñìåñè âñåãî äâóõ îñíîâíûõ ñïåêòðîâ fA(E) è fB(E). Áóäåì íà ýòî
ïîëîæåíèå ññûëàòüñÿ êàê íà ïðåäïîëîæåíèå î äâóõêîìïîíåíòíîì ñìåøèâàíèè. Çàäà÷à
ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû êîëè÷åñòâåííî ïðîâåðèòü ýòî ïðåäïîëîæåíèå, âûäåëèòü ñïåêòðû
fA è fB è ñâÿçàòü èõ ñ êîíêðåòíûìè õèìè÷åñêèìè ñîñòîÿíèÿìè A è B àòîìîâ èçîìåðà
óðàíà.

Áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ñïåêòð fA áëèçîê ñïåêòðó ðèñ. 4.2a, ñïåêòð fB � ñïåêòðó
ðèñ. 4.2d. Èç îáñóæäåíèÿ õàðàêòåðèñòèê îáðàçöîâ (ðàçäåë 2.1) ñëåäóåò, ÷òî õèìè÷åñêèå
ñîñòîÿíèÿ A è B ñêîðåå âñåãî áóäóò îòâå÷àòü íåêîòîðûì îêñèäàì óðàíà. Äåéñòâèòåëü-
íî, ýòî ïîäòâåðæäàåòñÿ òåì, ÷òî âî âñåõ ñïåêòðàõ ïðèñóòñòâóåò ëèíèÿ "O2s"(ðèñ. 4.3),
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Ðèñ. 4.2: Êîíâåðñèîííûå ñïåêòðû èçîìåðà óðàíà, ïîëó÷åííûå ïðè ñáîðå àòîìîâ èçîìå-
ðà íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ ïðè ðàçíûõ òîêàõ ðàçðÿäà â êàìåðå ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ.
Ñïåêòðàì a, b, c è d ñîîòâåòñòâóþò òîêè ïðèáëèçèòåëüíî 1, 2.5, 3.5, è 4 íÀ ñîîòâåòñòâåííî.

êîòîðóþ ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü êàê îòâå÷àþùóþ ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè, îáðàçîâàí-
íîé ïåðåêðûâàíèåì 6p- è 2s-îáîëî÷åê óðàíà è êèñëîðîäà [91, 92]. Äóáëåòíàÿ ñòðóêòóðà
â îáëàñòè ¾6p3/2¿-ïèêà óðàíà â ñïåêòðå fB ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî ìû èìååì äåëî ñ
êëàñòåðîì íà îñíîâå ëèíåéíîé ãðóïïû óðàíèëà UO2+

2 [87, 107]. Áîëåå òîãî, ïî ðàññòîÿ-
íèþ ìåæäó êîìïîíåíòàìè äóáëåòà (îêîëî 4.3 ýÂ, ñì. òàáë. 4.2) ìîæíî îöåíèòü ðàññòîÿíèå
ìåæäó êèñëîðîäîì è óðàíîì â óðàíèëå êàê 1.73± 0.04�A [154]. Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî ïðè
îáðàçîâàíèè êîìïëåêñîâ ñ ó÷àñòèåì óðàíèëîâîé ãðóïïû îíà ñîõðàíÿåò îòíîñèòåëüíóþ
ñàìîñòîÿòåëüíîñòü, ïðè ýòîì â ýêâàòîðèàëüíîé ïëîñêîñòè ìîæåò ñîäåðæàòü 4, 5 èëè 6
äðóãèõ àòîìîâ êèñëîðîäà èëè ãàëîãåíîâ [155]. Òàê êàê â óãëåâîäîðîäíîé ïëåíêå íåò äðó-
ãèõ êàíäèäàòîâ íà ìåñòà â ýêâàòîðèàëüíîé ïëîñêîñòè óðàíèëà êðîìå àòîìîâ êèñëîðîäà,
òî åñòü âñå îñíîâàíèÿ äëÿ ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî ñïåêòð fB îòâå÷àåò ãðóïïå óðàíèëà, ñîäåð-
æàùåé 4�6 àòîìîâ êèñëîðîäà â ýêâàòîðèàëüíîé ïëîñêîñòè. Òàêîå îêðóæåíèå àíàëîãè÷íî
îêðóæåíèþ óðàíà â ñîñòàâå êðèñòàëëà γ-UO3, ãäå ãðóïïà óðàíèëà êîîðäèíèðîâàíà ÷å-
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Ðèñ. 4.3: Ëèíèè âíåøíèõ è âíóòðåííèõ âàëåíòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé êîíâåðñèîí-
íûõ ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà, ïîëó÷åííûõ ïðè ñáîðå èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ.

òûðüìÿ àòîìàìè êèñëîðîäà. Ïî ðàññòîÿíèþ ìåæäó êîìïîíåíòàìè ¾6p3/2¿-äóáëåòà ìîæíî
îöåíèòü è ðàññòîÿíèå îò óðàíà äî ýêâàòîðèàëüíûõ àòîìîâ êèñëîðîäà êàê 2.40 ± 0.04�A
[154].

Â îòíîøåíèè îêñèäà, îòâå÷àþùåãî ñïåêòðó fA, òðóäíåå ñäåëàòü îïðåäåëåííûå çàêëþ-
÷åíèÿ. Â ñïåêòðå ðèñ. 4.3a âèäåí ñëàáûé ñëåä ïðàâîé êîìïîíåíòû ëèíèè óðàíà "6p3/2":
"6p3/2(r)". Îäíàêî ïðîìåæóòî÷íàÿ ñèòóàöèÿ, êîãäà ïðàâàÿ êîìïîíåíòà ïèêà "6p3/2"åñòü,
íî èìååò íèçêóþ èíòåíñèâíîñòü, íå îòâå÷àåò íèêàêîìó èçâåñòíîìó ïðîñòîìó îêñèäó óðà-
íà. Íåáîëüøóþ ïðèìåñü êîìïîíåíòû "6p3/2(r)"â ñïåêòðå ðèñ. 4.3a ïðîùå îáúÿñíèòü ïðè-
ìåñüþ õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ B ê ñîñòîÿíèþ A. Òîãäà â õèìè÷åñêîì ñîñòîÿíèè A ðàñùåï-
ëåíèå ¾6p3/2¿-ëèíèè óðàíà îòñóòñòâóåò, ñëåäîâàòåëüíî óðàí-êèñëîðîäíûé êëàñòåð, îòâå-
÷àþùèé ñîñòîÿíèþ A, èìååò áîëåå âûñîêóþ ñèììåòðèþ, ÷åì êëàñòåð ñîñòîÿíèÿ B. Èç-
âåñòíû êèñëîðîäíûå îêðóæåíèÿ óðàíà, êîòîðûå ìîãóò ïðèâåñòè ê òàêîìó ðåçóëüòàòó. Ýòî
èìååò ìåñòî, íàïðèìåð, äëÿ ïðîñòûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ îêñèäîâ UO2 è UO ñèììåòðèè Oh

[106, 107, 156, 157]. Â ÷àñòíîñòè, â ðåíòãåíîýëåêòðîííîì ñïåêòðå UO2 ëèíèÿ U6p3/2 èìååò
îäèíî÷íûé õàðàêòåð [106, 107]. Êðîìå áîëåå âûñîêîé ñèììåòðèè êëàñòåðà A ïî ñðàâíå-
íèþ ñ êëàñòåðîì B, ìîæíî îòìåòèòü áîëåå ñëàáîå ïåðåêðûâàíèå U6p- è O2s-îáîëî÷åê
óðàíà è êèñëîðîäà â êëàñòåðå A, òàê êàê ëèíèÿ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà, îòðàæàþùàÿ
ñòåïåíü ïåðåêðûâàíèÿ U6p- è O2s-îáîëî÷åê, âûðàæåíà çíà÷èòåëüíî ñëàáåå, ÷åì â ñïåêòðå
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fB (ðèñ. 4.3, ëèíèÿ "O2s"). Èìåííî òàêîãî ïîâåäåíèÿ ñëåäóåò îæèäàòü äëÿ UO2 è UO. Òàê
êàê UO2 áîëåå ñòàáèëåí ÷åì UO, òî íàèáîëåå âåðîÿòíà àíàëîãèÿ õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ
A è äèîêñèäà óðàíà. Êðîìå òîãî, â UO2-ïîäîáíûõ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ
235mU, èçìåðåííûõ íà ïîâåðõíîñòè òèòàíà, êîòîðûå íè÷åì ñóùåñòâåííûì íå îòëè÷àþòñÿ
îò ñïåêòðîâ òèïà ñïåêòðà íà ðèñ. 4.3a, èçìåðåííûõ íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ, íàáëþäàåòñÿ
5f -îñîáåííîñòü (ñì. ðàçäåë 1.5 è ðàáîòó [23]), àíàëîãè÷íàÿ U5f -ëèíèè, õàðàêòåðíîé äëÿ
ñïåêòðîâ ÐÝÑ UO2 [88, 106]. Ýòî òîæå ãîâîðèò î ïîäîáèè õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé óðàíà A

è UO2.
Èç ïðåäëîæåííîé èíòåðïðåòàöèè õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ èçîìåðà óðàíà A è

B ñëåäóåò, ÷òî êà÷åñòâåííûì îòëè÷èåì ñîîòâåòñòâóþùèõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ áóäåò
íàëè÷èå ïðàâîé êîìïîíåíòû 6p3/2-ëèíèè óðàíà ("6p3/2(r)") â ñïåêòðå fB è åå îòñóòñòâèå
â ñïåêòðå fA. Äëÿ òîãî, ÷òîáû ðàçëîæåíèå ñìåøàííûõ ñïåêòðîâ íà ñïåêòðû fA è fB ñäå-
ëàòü îäíîçíà÷íûì, íåîáõîäèìî çíàòü, êàêîâà èíòåíñèâíîñòü ëèíèè "6p3/2(r)"â ñïåêòðå
fB. Ýòó âåëè÷èíó ìîæíî ïîëó÷èòü èç ñïåêòðîâ èçîìåðà óðàíà íà ïîâåðõíîñòè ìåäè (ðàç-
äåë 4.1). Äåéñòâèòåëüíî, ñ îäíîé ñòîðîíû, âèäíî, ÷òî ñïåêòðû èçîìåðà 235mU ñ ïîâåðõíî-
ñòè ìåäè áëèçêè ïî âèäó ñïåêòðó fB, ñ äðóãîé ñòîðîíû, ýòèì ñïåêòðàì ïðèñóùà âûñîêàÿ
ñòàáèëüíîñòü è ïîâòîðÿåìîñòü. Îáîçíà÷èì êîíâåðñèîííûé ñïåêòð 235mU íà ïîâåðõíîñòè
ìåäè êàê fB(Cu). Ïî ýòîìó ñïåêòðó ìû îïðåäåëèëè îòíîñèòåëüíóþ èíòåíñèâíîñòü ëèíèè
"6p3/2(r) êîòîðàÿ ðàâíà PCu = 10.3± 0.3% (òàáë. 4.2). Ïðåäïîëîæèì, ÷òî òàêóþ æå îòíî-
ñèòåëüíóþ èíòåíñèâíîñòü ëèíèÿ "6p3/2(r)"èìååò è â èñêîìîì ñïåêòðå fB èçîìåðà óðàíà
íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ.

Äëÿ ñìåøàííûõ ñïåêòðîâ 235mU íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ ââåäåì âåëè÷èíó

k = P/PCu, (4.2)

ãäå P � îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ëèíèè "6p3/2(r)"â ñìåøàííîì ñïåêòðå. Òåì ñàìûì,
ïðè èññëåäîâàíèè ñìåøàííûõ ñïåêòðîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñåðèé T è R ìû áóäåì èñõî-
äèòü èç ñëåäóþùåãî îñíîâíîãî ïðåäïîëîæåíèÿ: Ñïåêòðó fA îòâå÷àåò çíà÷åíèå k = 0,
ñïåêòðó fB îòâå÷àåò çíà÷åíèå k = 1. Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ ñïåêòðà fB ïî ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì ñåðèÿì ñìåøàííûõ ñïåêòðîâ T è R ðåçóëüòàò íåîáõîäèìî ñðàâíèòü ñî ñïåêòðîì
fB(Cu). Ñîâïàäåíèå ñïåêòðîâ áóäåò ñëóæèòü ïîäòâåðæäåíèåì îñíîâíîãî ïðåäïîëîæåíèÿ.

Ðàññìîòðèì ôîðìàëèçì, êîòîðûé, ñ îäíîé ñòîðîíû, ïîçâîëÿåò êîëè÷åñòâåííî ïðîâå-
ðèòü ïðåäïîëîæåíèå î äâóõêîìïîíåíòíîì ñìåøèâàíèè (ñì. ñòð. 109), à ñ äðóãîé ñòîðîíû
ïîçâîëÿåò àêêóðàòíî âûäåëèòü ÷èñòûå ñïåêòðû fA è fB èç ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ìàññèâà
ñìåøàííûõ ñïåêòðîâ.
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Ïóñòü â íåêîòîðîì îáðàçöå õèìè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ èçîìåðà A è B ñìåøàíû òàêèì
îáðàçîì, ÷òî âåñ ñïåêòðà fA â ñìåøàííîì ñïåêòðå åñòü 1 − ρ, âåñ ñïåêòðà fB åñòü ρ,
0≤ρ≤1, à ïîëíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè â åäèíèöó âðåìåíè äëÿ ñîñòîÿíèé A è B åñòü
λA è λB. Òàê êàê λA è λB ðàçëè÷àþòñÿ ñëàáî (ïðèìåðíî íà 4%, ñì. ôîðìóëó (4.10)),
òî äëÿ âñåãî âðåìåíè èçìåðåíèÿ ñïåêòðà (ïîðÿäêà äâóõ ïåðèîäîâ ïîëóðàñïàäà) ñðåäíÿÿ
íàáëþäàåìàÿ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè åñòü

λ(ρ) = (1− ρ)λA + ρλB. (4.3)

Áóäåì íîðìèðîâàòü ñïåêòðû íà ñîîòâåòñòâóþùèå ïîñòîÿííûå ðàñïàäà. Êîíâåðñèîííûå
ñïåêòðû îïðåäåëåíû òàêèì îáðàçîì, ÷òî

∫
fA(E)dE = λA,

∫
fB(E)dE = λB,

∫
fρ(E)dE = λ(ρ). (4.4)

Ïóñòü êàæäûé èç ÷èñòûõ ñïåêòðîâ ñîñòîèò èç íàáîðà ïðèñóùèõ åìó ïèêîâ:

fA(E) =
∑

l

al(E), fB(E) =
∑
m

bm(E).

Ýòèì ïèêàì ñîîòâåòñòâóþò ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè

PA
l =

∫
al(E)dE, PB

m =

∫
bm(E)dE.

Êîíâåðñèîííûé ñïåêòð ñìåñè ñîñòîÿíèé A è B åñòü

fρ(E) = (1− ρ)fA(E) + ρfB(E). (4.5)

Ñïåêòð ñìåñè, î÷åâèäíî, ñîäåðæèò âñå ïèêè ñïåêòðà fA è âñå ïèêè ñïåêòðà fB. Èç ôîð-
ìóëû (4.5) ñëåäóåò, ÷òî èíòåíñèâíîñòü (â ñìûñëå ïàðöèàëüíîé âåðîÿòíîñòè) íåêîòîðîé
ëèíèè bj ñïåêòðà B â ñìåøàííîì ñïåêòðå åñòü

PB
j (ρ) = ρPB

j . (4.6)

Ïóñòü òåïåðü bj � ýòî ëèíèÿ "6p3/2(r)"ñïåêòðà B. Òîãäà ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìóëû (4.6)
è â ñîîòâåòñòâèè ñ îïðåäåëåíèåì (4.2) íàéäåì, ÷òî ïàðàìåòð k åñòü

k =
PB

j (ρ)/λ(ρ)

PB
j /λB

= ρ
λB

λ(ρ)
. (4.7)

Òàê êàê λA ìàëî îòëè÷àåòñÿ îò λB, òî è λ(ρ) â ñîîòâåòñòâèè ñ ôîðìóëîé (4.3) áóäåò
ìàëî îòëè÷àòüñÿ îò λB, è îòíîøåíèå λB/λ(ρ) áëèçêî ê 1. Åñëè ïðåíåáðå÷ü îòëè÷èåì
λB/λ(ρ) îò åäèíèöû, òî â ñîîòâåòñòâèè ñ ôîðìóëîé (4.7) ïàðàìåòð k ìîæíî îòîæäåñòâèòü
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ñ êîýôôèöèåíòîì ñìåøèâàíèÿ õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé A è B â îáðàçöå: k ∼= ρ. Â ýòîì
ïðèáëèæåíèè âìåñòî ôîðìóëû (4.5) ìîæåì çàïèñàòü:

fk(E) = (1− k)fA(E) + k fB(E). (4.8)

Ïóñòü (Ei, Ef ) � ïðîèçâîëüíûé ó÷àñòîê êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà. Îáîçíà÷èì ÷åðåç Pk(Ei, Ef ),
PA(Ei, Ef ) è PB(Ei, Ef ) èíòåãðàëû ïî ó÷àñòêó (Ei, Ef ) äëÿ ñïåêòðîâ fk, fA è fB ñîîòâåò-
ñòâåííî. Òîãäà èç ôîðìóëû (4.8) ñëåäóåò, ÷òî

Pk(Ei, Ef ) = (1− k)PA(Ei, Ef ) + kPB(Ei, Ef ). (4.9)

Çàâèñèìîñòü ïëîùàäè ôèêñèðîâàííîãî ó÷àñòêà ñïåêòðà îò ïàðàìåòðà k (4.2) áóäåì íà-
çûâàòü êèíåòè÷åñêîé êðèâîé. Ôîðìóëà (4.9) ïîêàçûâàåò, ÷òî åñëè âåðíî ïðåäïîëîæåíèå
î äâóõêîìïîíåíòíîì ñìåøèâàíèè, òî âñå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå äîëæíû áûòü ëèíåéíûìè
çàâèñèìîñòÿìè. Ïðåäñêàçàíèå ëèíåéíîñòè êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ ìîæåò áûòü ïðîâåðåíî
ýêñïåðèìåíòàëüíî.

Íîðìèðîâêà êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ íà ñîîòâåòñòâóþùèå ïîñòîÿííûå ðàñïàäà ëåã-
êî ïðîâîäèòñÿ äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñåðèè T , íî ýòî íåëüçÿ íåïîñðåäñòâåííî ñäåëàòü
äëÿ ñåðèè R, òàê êàê â ýòîì ñëó÷àå ïîñòîÿííàÿ ðàñïàäà íå èçìåðÿëàñü. Îäíàêî ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ñåðèè T ìîæíî íàéòè ýìïèðè÷åñêóþ çàâèñèìîñòü ïîñòîÿííîé ðàñïàäà λ

îò ïàðàìåòðà k è ðàñïðîñòðàíèòü åå íà ñåðèþ R. Áóäåì èñêàòü çàâèñèìîñòü λ îò k â
ëèíåéíîì âèäå. Ýòî îïðàâäàíî òåì, ÷òî ïîñòîÿííàÿ ðàñïàäà ìåíÿåòñÿ ìåäëåííî è ïëàâíî
ñ èçìåíåíèåì k. Íàéäåííóþ òàêèì îáðàçîì ëèíåéíóþ çàâèñèìîñòü λlin(k) ìîæíî èñïîëü-
çîâàòü è äëÿ íîðìèðîâêè ñïåêòðîâ ñåðèè T . Â ýòîì ñëó÷àå ìû ïîëó÷èì ýôôåêòèâíûé
àëãîðèòì ñãëàæèâàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè λ(k).

Íà ðèñ. 4.4 ïîêàçàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå òî÷êè τ(k), ãäå τ � ïåðèîä ïîëóðàñïàäà, ïî-
ëó÷åííûå â ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñåðèè T . Ïàðàìåòðû k îïðåäåëÿëèñü ðàçëîæåíèåì ñïåê-
òðîâ íà ëèíèè ãàóññîâñêîé ôîðìû, ñòàòèñòè÷åñêàÿ îøèáêà σk îïðåäåëÿëàñü ìåòîäîì
Ìîíòå-Êàðëî. Îøèáêè τ (ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ), ïîêàçàííûå íà ðèñ. 4.4, èìåþò ñòà-
òèñòè÷åñêóþ ïðèðîäó.

Çàäà÷à ëèíåéíîé àïïðîêñèìàöèè íàáîðà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê, êîãäà êàê çàâèñè-
ìàÿ, òàê è íåçàâèñèìàÿ ïåðåìåííûå èçìåðÿþòñÿ ñ îøèáêàìè, ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì
çàäà÷è êîíôëþýíòíîãî àíàëèçà [158]. Â õîäå àïïðîêñèìàöèè âû÷èñëÿåòñÿ âåëè÷èíà χ2

c ,
ÿâëÿþùàÿñÿ êîíôëþýíòíûì àíàëîãîì âåëè÷èíû χ2 îáû÷íîãî ðåãðåññèîííîãî àíàëèçà
(ñì. ïðèëîæåíèå Â). Ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî ïðè àäåêâàòíîé àïïðîêñèìàöèè ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ òî÷åê âåëè÷èíà χ2

c/N (N � ÷èñëî ñòåïåíåé ñâîáîäû) äîëæíà áûòü áëèçêà ê 1.
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Ðèñ. 4.4: Ýêñïåðèìåíòàëüíûå òî÷êè τ(k) äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñåðèè T è ðåçóëüòàò
ëèíåéíîé àïïðîêñèìàöèÿ ìåòîäîì ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ.

Ðåàëüíî ïðè àïïðîêñèìàöèè òî÷åê ðèñ. 4.4 áûëî ïîëó÷åíî çíà÷åíèå χ2
c/N = 1.59 ñî ñòàí-

äàðòíûì îòêëîíåíèåì 0.26. Ñðåäíèé ðàçáðîñ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê âñåãî íà ÷åòâåðòü
ïðåâûøàåò ðàçáðîñ, îæèäàåìûé èç ÷èñòî ñòàòèñòè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé. Ýòî ãîâîðèò î
òîì, ÷òî êðîìå íåóñòðàíèìûõ îøèáîê èçìåðåíèé, ñâÿçàííûõ ñ ôëóêòóàöèåé ñòàòèñòèêè
îòñ÷åòîâ, äðóãèõ ñóùåñòâåííûõ èñòî÷íèêîâ îøèáîê íå áûëî.

Ïîëó÷åííóþ ýìïèðè÷åñêóþ ëèíåéíóþ çàâèñèìîñòü τlin(k) (ðèñ. 4.4) ìû ïðîäîëæèëè ê
çíà÷åíèÿì k = 0 è k = 1, ÷òî äàåò çíà÷åíèå ïåðèîäîâ ïîëóðàñïàäà, îòâå÷àþùèõ ÷èñòûì
ñîñòîÿíèÿì A è B:

τA = 25.67± 0.21ìèí; τB = 26.68± 0.12ìèí
(τB − τA)/τA = (3.9± 1.2)%.

(4.10)

Ýòè çíà÷åíèÿ ìîæíî ñðàâíèòü ñ ïåðèîäàìè ïîëóðàñïàäà èçîìåðà óðàíà, èçìåðåííûìè
äëÿ îáðàçöîâ õèìè÷åñêè ïðèãîòîâëåííûõ ñîåäèíåíèé 235mUO2 è γ-235mUO3 [80] (òàáë. 1.5):

τ(UO2) = 24.68± 0.26ìèí; τ(γ-UO3) = 26.06± 0.08ìèí
[τ(γUO3)− τ(UO2)]/τ(UO2) = (5.6± 1.1)%.

Âèäíî, ÷òî èìååò ìåñòî îäèíàêîâàÿ òåíäåíöèÿ èçìåíåíèÿ ïåðèîäà ïîëóðàñïàäà ïðè ïåðå-
õîäå îò UO2 ê γ-UO3 è ïðè ïåðåõîäå îò ñîñòîÿíèÿ A ê ñîñòîÿíèþ B, à îòíîñèòåëüíûå âå-
ëè÷èíû èçìåíåíèÿ ïåðèîäîâ ôàêòè÷åñêè íå ðàçëè÷àþòñÿ â ïðåäåëàõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
îøèáîê. Ýòî ñîãëàñóåòñÿ ñ èíòåðïðåòàöèåé ñîñòîÿíèÿ A êàê àíàëîãà UO2, à ñîñòîÿíèÿ B

êàê àíàëîãà γ-UO3. Îäíàêî âèäíî, ÷òî ïåðèîäû ïîëóðàñïàäà â íàøèõ èçìåðåíèÿõ ñèñòå-
ìàòè÷åñêè áîëüøå, ÷åì äëÿ ïðèãîòîâëåííûõ õèìè÷åñêè îêñèäîâ èçîìåðà óðàíà. Ïîýòîìó
áûëî áû íåâåðíî ñòðîãî îòîæäåñòâèòü ñîñòîÿíèÿ A è B ñ îêñèäàìè UO2 è γ-UO3. Ïî-
ëó÷åííàÿ çàâèñèìîñòü τlin(k) èñïîëüçîâàëàñü äëÿ íîðìèðîâêè ïëîùàäè êîíâåðñèîííûõ
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Ðèñ. 4.5: Êèíåòè÷åñêèå êðèâûå äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñåðèè R. Ïî îñÿì îðäèíàò îòëî-
æåíû ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè, îòíîñÿùèåñÿ ê ñîîòâåòñòâóþùåì îáëàñòÿì
ñïåêòðà (%).

ñïåêòðîâ â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà k äëÿ îáîèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñåðèé T è R.
Äëÿ ïðîâåðêè ïðåäïîëîæåíèÿ î äâóõêîìïîíåíòíîì ñìåøèâàíèè áûëè ïîñòðîåíû ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíûå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå äëÿ ÷åòûðåõ ó÷àñòêîâ êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà,
îòâå÷àþùèõ êîíâåðñèîííûì ëèíèÿì "6p1/2 "O2s "6p3/2(l)"è VB (ðèñ. 4.3). Íà ðèñ. 4.5 ïî-
êàçàíû êèíåòè÷åñêèå êðèâûå äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñåðèè R (äëÿ ñåðèè T êðèâûå èìåþò
àíàëîãè÷íûé âèä, íî ñ áÎëüøèìè ñòàòèñòè÷åñêèìè îøèáêàìè). Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà êîí-
ôëþýíòíîãî àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûå êèíåòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè àïïðîêñèìèðîâàëèñü
ïðÿìûìè. Ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ χ2

c/N äëÿ âñåõ îáëàñòåé è îáîèõ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ ñåðèé T è R ïðèâåäåíû â òàáë. 4.3. Ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå äëÿ âñåõ çíà÷åíèé ðàâíî
0.26. Èç òàáë. 4.3 âèäíî, ÷òî íåò íè îäíîãî çíà÷èìîãî îòêëîíåíèÿ χ2

c/N îò åäèíèöû, òî
åñòü íåò íèêàêèõ ïðèçíàêîâ îòêëîíåíèÿ êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ îò ëèíåéíûõ çàâèñèìî-
ñòåé. Ýòî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåäïîëîæåíèåì î äâóõêîìïîíåíòíîì ñìåøèâàíèè.

Ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìóëû (4.9) ìîæíî íàéòè ñïåêòðû fA è fB, îïòèìàëüíûì îáðà-
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Òàáëèöà 4.3: Çíà÷åíèÿ χ2
c/N ïðè àïïðîêñèìàöèè êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ ïðÿìûìè ëèíèÿ-

ìè.

Îáëàñòü ñïåêòðà
Ñåðèÿ U6p1/2 O2s U6p3/2(l) VB

T 0.89 0.78 1.23 1.23
R 0.87 1.05 1.24 1.19

Ðèñ. 4.6: "×èñòûå"ñïåêòðû fA è fB, íàéäåííûå ïî ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñåðèè R.

çîì îòâå÷àþùèå íàáîðó ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñìåøàííûõ ñïåêòðîâ. Äåéñòâèòåëüíî, îäèí
êàíàë ñïåêòðà � ýòî òîæå íåáîëüøîé ó÷àñòîê ñïåêòðà, ïîýòîìó â ôîðìóëå (4.9) ïîä
Pk(Ei, Ef ) ìîæíî ïîíèìàòü àìïëèòóäó ñïåêòðà â êàíàëå, îãðàíè÷åííîì ýíåðãèÿìè Ei è
Ef . Ïîñòðîèâ êèíåòè÷åñêóþ êðèâóþ äëÿ êàæäîãî êàíàëà ñïåêòðà, àïïðîêñèìèðîâàâ åå
ëèíåéíîé ôóíêöèåé, è ïðîäîëæèâ êàæäóþ òàêóþ ôóíêöèþ ê çíà÷åíèÿì k = 0 è k = 1 ìû
ïîëó÷èì ÷èñòûå ñïåêòðû fA è fB. Òàê êàê êîíôëþýíòíûé àíàëèç ñâîäèòñÿ ê ïðèìåíå-
íèþ ìåòîäà ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ (ñì. ïðèëîæåíèå Â), òî è ÷èñòûå ñïåêòðû fA

è fB áóäóò ñîîòâåòñòâîâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíîìó íàáîðó ñìåøàííûõ ñïåêòðîâ â ñìûñëå
ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ.

Ôàêòè÷åñêè ìû ýòèì ñïîñîáîì îòäåëüíî îáðàáîòàëè ñïåêòðû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñå-
ðèé T è R äëÿ òîãî, ÷òîáû ïðîñëåäèòü çà ïîâòîðÿåìîñòüþ ðåçóëüòàòîâ. Íà ðèñ. 4.6 ïîêà-
çàíû ÷èñòûå ñïåêòðû fA è fB, íàéäåííûå ïî ñåðèè R. Ñïåêòðû, íàéäåííûå ïî ñåðèè T ,
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Òàáëèöà 4.4: Ñòðóêòóðà ñïåêòðîâ fA è fB. Â êàæäîé ÿ÷åéêå òàáëèöû äàíû (ñâåðõó âíèç):
ïàðöèàëüíàÿ âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ, ïîëîæåíèå ëèíèè (ýíåð-
ãèÿ ñâÿçè) â ýÂ, ïîëíàÿ øèðèíà ëèíèè íà ïîëîâèíå âûñîòû â ýÂ. Â ñêîáêàõ óêàçàíû
ñòàòèñòè÷åñêèå îøèáêè. Â ñëó÷àå, åñëè îøèáêà íå óêàçàíà ÿâíî, îíà ñîñòàâëÿåò ïðèáëè-
çèòåëüíî îäèí ïîñëåäíèé äåñÿòè÷íûé çíàê.

Ëèíèÿ
Ñïåêòð 6p1/2 O2s 6p3/2(l) 6p3/2(r) VB

44.6(0.4) 7.1(0.4) 37.7(0.4) 0 15.1(0.2)
A(T ) 28.5 23.7 18.6 � �

3.3 4.4(0.4) 3.1 � �
46.4(0.4) 6.2(0.5) 37.2(0.4) 0 15.2(0.2)

A(R) 29.3 24.0 19.4 � �
3.5 3.8(0.4) 3.0 � �

31.5(0.2) 22.1(0.3) 16.4(0.3) 10.5(0.1) 19.2(0.2)
B(T ) 30.6 24.8 19.9 15.3 �

3.6 4.3 3.5 2.7 �
30.7(0.3) 22.4(0.4) 16.9(0.3) 10.4(0.1) 19.0(0.1)

B(R) 30.8 25.0 19.9 15.8 �
4.0 4.5 3.6 2.7 �

45.5(0.3) 6.7(0.4) 37.5(0.3) 0 15.2(0.1)
〈A〉 28.9(0.4) 23.9(0.2) 19.0(0.4) � �

3.4(0.1) 4.1(0.3) 3.1(0.1) � �
31.3(0.2) 22.2(0.2) 16.7(0.2) 10.5(0.1) 19.0(0.1)

〈B〉 30.7(0.1) 24.9(0.1) 19.9(0.1) 15.6(0.3) �
3.8(0.2) 4.4(0.1) 3.5(0.1) 2.7(0.1) �
31.4(0.5) 23.6(0.9) 16.0(0.6) 10.3(0.3) 18.8(0.2)

Cu(B) 31.0 25.1 19.9 15.6 �
4.0 5.0(0.4) 3.4 3.0 �

èìåþò ïðàêòè÷åñêè òàêîé æå âèä, íî íåñêîëüêî áîëüøèé ñòàòèñòè÷åñêèé ðàçáðîñ àìïëè-
òóä. Ïîëó÷åííûå ñïåêòðû áûëè ðàçëîæåíû íà ãàóññîâñêèå êîìïîíåíòû ñ ïîìîùüþ ìåòîäà
ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ (ðàçäåë 3.6). Â ðàçëîæåíèÿõ áûëè ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå
çíà÷åíèÿ χ2/N :

χ2(T, A)/N = 1.02; χ2(T, B)/N = 0.84;

χ2(R, A)/N = 1.16; χ2(R, B)/N = 0.80

Â êà÷åñòâå àðãóìåíòîâ ó âåëè÷èí χ2 óêàçàíû ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ñåðèÿ è òèï ñïåêòðà.
Âèäíî, ÷òî χ2/N áëèçêè ê 1, òàê ÷òî ðàçëîæåíèÿ àäåêâàòíû. Ôðàãìåíòû ðàçëîæåíèé,
îòíîñÿùèåñÿ ê îáëàñòè ÂÂÌÎ, ïîêàçàíû íà ðèñ. 4.6 ïóíêòèðîì.

Â òàáë. 4.4 ïðèâåäåíû äàííûå î ñòðóêòóðå ýòèõ ñïåêòðîâ. Óêàçàíû ñòàíäàðòíûå îò-
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êëîíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ðàçëîæåíèÿ, âû÷èñëåííûå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî; ìåòîäè÷åñêèå
îøèáêè îïðåäåëÿþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàçäåëîì 3.5. Äëÿ óäîáñòâà ïàðöèàëüíûå âåðî-
ÿòíîñòè êîíâåðñèè ïðèâåäåíû â òàêèõ åäèíèöàõ, â êîòîðûõ λB ≡ 100. Äëÿ ïåðåõîäà ê
àáñîëþòíûì çíà÷åíèÿì íàäî äàííûå òàáë. 4.4 óìíîæèòü íà 2.598·10−4 ìèí−1. Â êà÷åñòâå
ðåïåðà ïðè îïðåäåëåíèè ýíåðãèé ñâÿçè èñïîëüçîâàíî ïîëîæåíèå ëèíèè "6p3/2(l)"â ñïåê-
òðå fB, äëÿ êîòîðîé áûëî ïðèíÿòî çíà÷åíèå 19.89 ýÂ. Ýòà ýíåðãèÿ åñòü óñðåäíåííàÿ ýíåð-
ãèÿ ñâÿçè ¾U6p3/2(l)¿-ëèíèè ïî äàííûì ðåíòãåíîâñêîé ôîòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè,
îïðåäåëåííàÿ ïî âûáîðêå èç 15 ðàçëè÷íûõ óðàíèëîâûõ ñîåäèíåíèé [108]. Äëÿ óäîáñòâà â
ñòðîêàõ, ïîìå÷åííûõ "Cu(B)"â òàáë. 4.4 ïðèâåäåíî ðàçëîæåíèå ñïåêòðà fB(Cu), ïîëó÷åí-
íîå â ðàçäåëå 4.1.

Îòìåòèì ïðåæäå âñåãî, ÷òî âñå ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè è øèðèíû ëèíèé
ñîâïàäàþò â ïðåäåëàõ ñòàòèñòè÷åñêèõ îøèáîê äëÿ ñåðèé T è R, òî åñòü èìååòñÿ ïîâòîðÿ-
åìîñòü ýòîãî òèïà äàííûõ. Â ïîëîæåíèÿõ ëèíèé ñðåäíèé ðàçáðîñ ìåæäó ñåðèÿìè T è R

ñîñòàâëÿåò 0.4 ýÂ, ÷òî áîëüøå ñòàòèñòè÷åñêîé îøèáêè (0.1 ýÂ). Ïðè÷èíà íå î÷åíü õîðîøåé
ïîâòîðÿåìîñòè ïîëîæåíèé ëèíèé ñîñòîèò, ïî-âèäèìîìó, â ñëó÷àéíîé îøèáêå ýíåðãåòè÷å-
ñêîé êàëèáðîâêè îäíîãî èç ñïåêòðîâ. Ïî ñëó÷àéíûì ïðè÷èíàì ïîëîæåíèå êàëèáðîâî÷íîé
ëèíèè "6p3/2(l)"â îäíîé èç ñåðèé (ñêîðåå âñåãî â ñåðèè T ) áûëî îïðåäåëåíî ñ áîëüøîé
îøèáêîé (ïðèìåðíî 0.4 ýÂ), èç-çà ÷åãî âñå ñïåêòðû ñåðèè T îêàçàëèñü ñäâèíóòûìè íà
0.4 ýÂ âïðàâî îòíîñèòåëüíî ñïåêòðîâ ñåðèè R (èç òàáë. 4.4 âèäíî, ÷òî ðàññîãëàñîâàíèå
èìååò ñèñòåìàòè÷åñêèé õàðàêòåð). Â òî æå âðåìÿ èìååòñÿ õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó ñïåê-
òðîì fB(Cu) è ñïåêòðîì fB, íàéäåííûì ïî ñåðèÿì T è R. Ýòî ïîäòâåðæäàåò, ÷òî ñîñòîÿíèå
235mU B íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ è ñîñòîÿíèå, â êîòîðîì èçîìåð óðàíà âñåãäà îêàçûâàåòñÿ
ïðè ñáîðå íà ïîâåðõíîñòè ìåäè � ýòî äåéñòâèòåëüíî îäíî è òîæå õèìè÷åñêîå ñîñòîÿíèå
èçîìåðà, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ïîäòâåðæäåíèåì îñíîâíîãî ïðåäïîëîæåíèÿ, èñïîëüçîâàííîãî ïðè
èññëåäîâàíèè ñïåêòðîâ ñåðèé T è R.
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Ãëàâà 5

Îáñóæäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
ðåçóëüòàòîâ

5.1 Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñ ðåçóëüòà-
òàìè ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû óðàíèëîâîé
ãðóïïû

Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî èç-çà òîãî, ÷òî óðàíèëîâàÿ ãðóïïà îáëàäàåò îòíîñèòåëüíîé ñà-
ìîñòîÿòåëüíîñòüþ ïðè îáðàçîâàíèè õèìè÷åñêîé ñâÿçè, ìíîãèå ÷åðòû ðåíòãåíîýëåêòðîí-
íûõ ñïåêòðîâ óðàíèëîâûõ ñîåäèíåíèé â îáëàñòè ýíåðãèé ñâÿçè ýëåêòðîíîâ ìåíåå 40 ýÂ
îïðåäåëÿþòñÿ íàëè÷èåì ýòîé ãðóïïû [87, 88, 107]. Àíàëîãè÷íàÿ ñèòóàöèÿ äîëæíà íàáëþ-
äàòüñÿ â ñëó÷àå êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà èçîìåðà óðàíà. Ïîýòîìó äëÿ èäåíòèôèêàöèè
ëèíèé ñïåêòðà fB è äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòà ñ òåîðèåé â ïåðâîì
ïðèáëèæåíèè ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà èçîëèðîâàííîé óðàíèëîâîé
ãðóïïû. Ïðè ýòîì íóæíû ðåçóëüòàòû ðåëÿòèâèñòñêèõ ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòó-
ðû, òàê êàê â íåðåëÿòèâèñòñêèõ ðàñ÷åòàõ U6p1/2- è U6p3/2-ýëåêòðîíû íå ðàçëè÷àþòñÿ,
â òî âðåìÿ êàê íà ñàìîì äåëå â àòîìå óðàíà îíè ðàçíåñåíû ñïèí-îðáèòàëüíûì âçàèìî-
äåéñòâèåì ïðèìåðíî íà 10 ýÂ ïî ýíåðãèè ñâÿçè è, ãëàâíîå, îáëàäàþò áîëåå ÷åì âäâîå
ðàçëè÷àþùèìèñÿ îäíîýëåêòðîííûìè âåðîÿòíîñòÿìè êîíâåðñèè [62].

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ êîíâåðñèîííûìè ñïåêòðàìè 235mU â ïðèíöèïå
èìååòñÿ âîçìîæíîñòü ïðèâëå÷åíèÿ ðåëÿòèâèñòñêèõ ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è
áîëåå ñëîæíûõ êëàñòåðîâ íà îñíîâå óðàíèëîâîé ãðóïïû, ïîäîáíî òîìó, êàê ýòî ñäåëàíî â
îòíîøåíèè ðåíòãåíîýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ óðàíèëîâûõ ñîåäèíåíèé â ðàáîòå [110]. Îäíàêî
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Ðèñ. 5.1: Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà fB (ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ñåðèÿ R) è ñîá-
ñòâåííûõ ýíåðãèé ÌÎ óðàíèëà ïî ðàçíûì ðåëÿòèâèñòñêèì ðàñ÷åòàì ýëåêòðîííîé ñòðóê-
òóðû èçîëèðîâàííîé ãðóïïû óðàíèëà: a � [159], b � [160], c � [161], d � [162, 163].

ýòà çàäà÷à äîëæíà áûòü òåìîé ñïåöèàëüíîãî òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ è âûõîäèò çà
ðàìêè íàñòîÿùåé ðàáîòû.

Íà ðèñ. 5.1 ñîáñòâåííûå ýíåðãèè ÂÂÌÎ óðàíèëà ñðàâíèâàþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûì ñïåêòðîì fB ïî äàííûì ÷åòûðåõ ðåëÿòèâèñòñêèõ èëè êâàçèðåëÿòèâèñòñêèõ ðàñ÷åòîâ
ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû óðàíèëîâîé ãðóïïû [159], [160], [161] è [162, 163]. Îáîçíà÷åíèÿ
ÌÎ äàíû â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàáîòàìè [162, 163] (êâàçèðåëÿòèâèñòñêèå ðàñ÷åòû). Âñå ðàñ÷å-
òû êà÷åñòâåííî ðàçóìíî âîñïðîèçâîäÿò ñòðóêòóðó êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà è ñîãëàñóþòñÿ
äðóã ñ äðóãîì êàê â ïîðÿäêå ñëåäîâàíèÿ ëèíèé, òàê è ïî ñîñòàâó ÌÎ â ñìûñëå ìåòîäà
ËÊÀÎ. Â òàáë. 5.1 ïðèâåäåíà ñòðóêòóðà îðáèòàëåé ñîãëàñíî ðàáîòàì [162, 163], ãäå ðàñ-
÷åòû âûïîëíåíû â ïðèáëèæåíèè ÌÎ ËÊÀÎ. Ìû áóäåì ñòðîèòü äàëüíåéøèé àíàëèç ïî
ðåçóëüòàòàì ýòèõ äâóõ ðàáîò, òàê êàê â íèõ íåîáõîäèìûå äàííûå ïðèâîäÿòñÿ ñ äîñòà-
òî÷íîé ïîëíîòîé. Îáîçíà÷åíèÿ ëèíèé â òåðìèíàõ ÌÎ ËÊÀÎ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4.6 è
ðèñ. 5.1. Íà ðèñ. 4.6 íå ôèãóðèðóåò îðáèòàëü 2S1g, ïîÿâëÿþùàÿñÿ â ðàñ÷åòå (òàáë. 5.1),
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Òàáëèöà 5.1: Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà óðàíèëîâîé ãðóïïû ñîãëàñíî [162, 163] (ñîñòàâ îð-
áèòàëè, çàñåëåííîñòü ïåðåêðûòèÿ) è ðåçóëüòàòû îöåíêè ÷èñòûõ çàñåëåííîñòåé ìîëåêó-
ëÿðíûõ îðáèòàëåé àòîìíûìè ýëåêòðîíàìè óðàíà.

Ñîñòàâ
Ëèíèÿ îðáèòàëè Çàñåëåí- ×èñòûå
ñïåêòðà Îðáèòàëü (ïîëíûå íîñòü çàñåëåí-

fB çàñåëåí- ïåðå- íîñòè
íîñòè ïî êðûòèÿ
Ìàëëèêåíó)
1.58(6p1/2)+ 0.292 1.44(6p1/2)+

¾6p1/2¿ 1S1u 0.06(6p3/2)+ 0.05(6p3/2)

0.36(O2s)
0.33(6p1/2)+ 0.240 0.30(6p1/2)+

"O2s" 2S1u 1.09(6p3/2)+ 1.00(6p3/2)

0.48(O2s)

íåò 2S1g
0.40(6d)+ 0.460 0.17(6d)
1.58(O2s)

"6p3/2(l)" 1S3u
1.91(6p3/2)+ 0.096 1.86(6p3/2)

0.09(O2p)
0.06(6p1/2)+ 0.008 0.06(6p1/2)+

"6p3/2(r)" 3S1u
0.34(6p3/2)+ 0.34(6p3/2)

0.72(O2p)+

0.83(O2s)

òàê êàê îíà íå çàñåëåíà 6p-ýëåêòðîíàìè óðàíà è ïðàêòè÷åñêè íå äàåò âêëàäà â êîíâåðñè-
îííûé ñïåêòð.

×òî êàñàåòñÿ õèìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ A èçîìåðà óðàíà, òî íåïîñðåäñòâåííî èç ôîðìû
ñïåêòðà fA (ðèñ. 4.6) âèäíî, ÷òî U6p-ýëåêòðîíû äåëîêàëèçîâàíû çäåñü ãîðàçäî ñëàáåå, ÷åì
â ñîñòîÿíèè B. Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè "O2s"íàñòîëüêî ñëàáà, ÷òî ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,
÷òî ¾6p1/2¿-îðáèòàëü ñîåäèíåíèÿ A èìååò ïðàêòè÷åñêè àòîìíûé õàðàêòåð è ïîýòîìó çà-
ñåëåíà äâóìÿ U6p1/2-ýëåêòðîíàìè. Â îòíîøåíèè ëèíèè "6p3/2"ñïåêòðà A àíàëîãè÷íîå çà-
êëþ÷åíèå ñêîðåå âñåãî óæå íå áóäåò âåðíûì, òàê êàê ñïåêòð A èìååò äîâîëüíî èíòåíñèâ-
íûå ëèíèè â îáëàñòè âàëåíòíîé ïîëîñû (VB, ðèñ. 4.6). Â ïðåäïîëîæåíèè êâàçèàòîìíîãî
õàðàêòåðà ¾6p1/2¿-îðáèòàëè ñîåäèíåíèÿ A è ñ èñïîëüçîâàíèåì äàííûõ ðàñ÷åòà ýëåêòðîí-
íîé ñòðóêòóðû óðàíèëà [162, 163] îöåíèì, íà ñêîëüêî äîëæíà èçìåíèòüñÿ èíòåíñèâíîñòü
ëèíèè ¾6p1/2¿ â ñïåêòðå fB ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïåêòðîì fA.

Èíòåðïðåòàöèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ â ðàìêàõ ìåòîäà ÌÎ ËÊÀÎ ðàññìîòðåíà â
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ðàçäåëå 1.4.2. Èñïîëüçóÿ ôîðìóëó (1.16) è ïðåäïîëàãàÿ êâàçèàòîìíûé õàðàêòåð U6p1/2-
ýëåêòðîíîâ â ñîåäèíåíèè A, äëÿ îòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ¾6p1/2¿-ëèíèé â ñïåêòðàõ fB

è fA íàéäåì:
PB(”6p1/2”)

PA(”6p1/2”)
=

NB(6p1/2)P (6p1/2) + NB(6p3/2)P (6p3/2)

2P (6p1/2)
, (5.1)

ãäå P (6p1/2) è P (6p3/2) � îäíîýëåêòðîííûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè íà 6p1/2- è 6p3/2-
ýëåêòðîíàõ â èçîëèðîâàííîì àòîìå óðàíà, NB(6p1/2) è NB(6p3/2) � ÷èñòûå àòîìíûå çà-
ñåëåííîñòè 1S1u-ÌÎ óðàíèëà.

×èñòûå çàñåëåííîñòè ìû îöåíèëè ïî äàííûì ðàáîòû [162, 163] ÷åðåç ïîëíûå çàñå-
ëåííîñòè è çàñåëåííîñòè ïåðåêðûòèÿ. Äàííûå òàáë. 5.1 îòíîñÿòñÿ ê ðàñ÷åòàì, â êîòî-
ðûõ ðàññòîÿíèå ìåæäó óðàíîì è êèñëîðîäîì â óðàíèëå ñîñòàâëÿëî 1.71�A, ÷òî áëèçêî
ê ðàññòîÿíèþ 1.73 ± 0.04�A, êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíîìó êîíâåðñèîííîìó
ñïåêòðó fB (ñì. ðàçäåë 4.2). Ñîñòàâ ÌÎ â ðàáîòàõ [162, 163] âûðàæåí â ïîëíûõ çàñåëåí-
íîñòÿõ ïî Ìàëëèêåíó [90]. Ïîëíàÿ çàñåëåííîñòü íåêîòîðîé ÀÎ ïî îòíîøåíèþ ê äàííîé
ÌÎ åñòü ñîîòâåòñòâóþùàÿ ÷èñòàÿ çàñåëåííîñòü ïëþñ ïîëîâèíà çàñåëåííîñòè ïåðåêðûòèÿ
(ïî Ìàëëèêåíó) äàííîé ÀÎ ñî âñåìè îñòàëüíûìè îðáèòàëÿìè äðóãèõ àòîìîâ äàííîé ìî-
ëåêóëû. ×èñòûå àòîìíûå çàñåëåííîñòè ìîãóò áûòü íàéäåíû, åñëè èçâåñòíû âñå ïîëíûå
àòîìíûå çàñåëåííîñòè è âñå çàñåëåííîñòè ïåðåêðûòèé. Â ðàáîòàõ [162, 163] ïðèâîäÿòñÿ
òîëüêî ïîëíûå çàñåëåííîñòè ïåðåêðûòèÿ äëÿ êàæäîé ÌÎ. Ïîýòîìó äëÿ îöåíêè ÷èñòûõ
çàñåëåííîñòåé áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ïîëíàÿ çàñåëåííîñòü ïåðåêðûòèÿ äåëèòñÿ ìåæ-
äó U6p1/2- è U6p3/2-ýëåêòðîíàìè äëÿ êàæäîé ÌÎ ïðîïîðöèîíàëüíî ñîîòâåòñòâóþùèì
ïîëíûì çàñåëåííîñòÿì. Ìû ïðè ýòîì íå ñäåëàåì áîëüøîé îøèáêè, òàê êàê, âî-ïåðâûõ,
âñå ÌÎ, êîòîðûå íàñ èíòåðåñóþò, çàñåëåíû ëèáî ïðåèìóùåñòâåííî 6p1/2-, ëèáî ïðåèìó-
ùåñòâåííî 6p3/2-ýëåêòðîíàìè (è ýëåêòðîíàìè êèñëîðîäà), âî-âòîðûõ, ñàìè çàñåëåííîñòè
ïåðåêðûòèÿ ñîñòàâëÿþò ëèøü îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèå äîáàâêè ê ïîëíûì èëè ÷èñòûì çà-
ñåëåííîñòÿì. Èñõîäÿ èç ýòèõ ñîîáðàæåíèé ìû íàøëè ÷èñòûå çàñåëåííîñòè äëÿ ÀÎ óðàíà,
êîòîðûå ïðèâåäåíû â ïîñëåäíåì ñòîëáöå òàáë. 5.1.

Âìåñòî îäíîýëåêòðîííûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè â ôîðìóëå (5.1) âîñïîëüçóåìñÿ ïðî-
ïîðöèîíàëüíûìè èì îäíîýëåêòðîííûìè ôàêòîðàìè êîíâåðñèè we(6p1/2) è we(6p3/2). Ìû
âîñïîëüçîâàëèñü ôàêòîðàìè êîíâåðñèè, ðàññ÷èòàííûìè â ðàáîòå [62]:

we(6p1/2) = 4.81 · 105, we(6p3/2) = 2.16 · 105. (5.2)

Â ðàáîòå [62] ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ñ àòîìíûìè âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè â ìîäåëÿõ Òîìàñà-
Ôåðìè-Äèðàêà è Õàðòðè-Ôîêà-Ñëýòåðà. Çíà÷åíèÿ (5.2) åñòü ñðåäíèå ïî ýòèì äâóì ìîäå-
ëÿì.
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Òàáëèöà 5.2: Îæèäàåìûå (�òåîðåòè÷åñêèå�) è ýêñïåðèìåíòàëüíûå èíòåíñèâíîñòè êîíâåð-
ñèîííûõ ëèíèé, îòíîñÿùèõñÿ ê ÂÂÌÎ (â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ). Â ñêîáêàõ óêàçàíû
ïîëíûå (ñ ó÷åòîì ìåòîäè÷åñêèõ) îøèáêè.

”6p1/2” "O2s" ”6p3/2(l)” 6p3/2(r)"
(1S1u) (2S1u) (1S3u) (3S1u)

ðàñ÷åò 44.9 23.0 25.7 6.5
ýêñïåðèìåíò 38.8(4.7) 27.5(3.3) 20.7(2.5) 13.0(1.6)

Ñ èñïîëüçîâàíèåì äàííûõ òàáë. 5.1, ôàêòîðîâ êîíâåðñèè (5.2) è ôîðìóëû (5.1) íàé-
äåì:

PB(”6p1/2”)

PA(”6p1/2”)

∣∣∣∣
theor

= 0.73, (5.3)

â òî âðåìÿ êàê ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè òàáë. 4.4 íàéäåì

PB(”6p1/2”)

PA(”6p1/2”)

∣∣∣∣
exper

= 0.69± 0.01± 0.09, (5.4)

ãäå ïåðâàÿ îøèáêà ñòàòèñòè÷åñêàÿ, âòîðàÿ � ìåòîäè÷åñêàÿ. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå (5.4) è
òåîðåòè÷åñêîå (5.3) îòíîøåíèÿ âåëè÷èí èíòåíñèâíîñòåé íàõîäÿòñÿ â óäîâëåòâîðèòåëüíîì
ñîãëàñèè.

Àíàëîãè÷íûì ñïîñîáîì ìîæíî íàéòè îæèäàåìûå îòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ðàçëè÷-
íûõ ëèíèé ñïåêòðà fB è ñðàâíèòü èõ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè. Ðåçóëüòàò òàêîãî ñðàâíå-
íèÿ ïðèâåäåí â òàáë. 5.2, ïðè÷åì ñóììà èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé, îòíîñÿùèõñÿ ê ÂÂÌÎ,
êàê äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ, òàê è äëÿ òåîðåòè÷åñêèõ âåëè÷èí íîðìèðîâàíà íà 100. Âî
âñåõ ñëó÷àÿõ êðîìå ëèíèè "6p3/2(r)"èìååòñÿ ðàçóìíîå ñîîòâåòñòâèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è
ðàñ÷åòíûõ èíòåíñèâíîñòåé, íî äëÿ ëèíèè "6p3/2(r)"ðàñ÷åòíàÿ èíòåíñèâíîñòü âäâîå íèæå
ýêñïåðèìåíòàëüíîé. Îäíàêî â ðàáîòå [162] îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ó÷åò êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ
àòîìîâ-ëèãàíäîâ óðàíèëà ìîæåò óâåëè÷èòü èíòåãðàëüíóþ çàñåëåííîñòü 3S1u-îðáèòàëè
6p-ýëåêòðîíàìè îò 0.4 (ñì. òàáë. 5.1) äî 0.8. Âèäèìî ýòî ìîæåò ïðèìåðíî âäâîå óâåëè-
÷èòü è îöåíêó èíòåíñèâíîñòè ëèíèè "6p3/2(r)"â ñïåêòðå fB.

Â ðàáîòå [162], îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ðàñ÷åòû íå ìîãóò îáåñïå÷èòü ïðàâèëüíûé ïîðÿäîê
ñëåäîâàíèÿ ñîáñòâåííûõ ýíåðãèé ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé óðàíèëîâîé ãðóïïû â îáëà-
ñòè âàëåíòíîé ïîëîñû. Âèäèìî èñïîëüçóåìîå ïðèáëèæåíèå ñëèøêîì ãðóáî äëÿ îïèñàíèÿ
ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû â ýòîé îáëàñòè. Ïîýòîìó ñðàâíåíèå êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîííîãî
ñïåêòðà ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû â îáëàñòè âíåøíèõ ìîëåêóëÿð-
íûõ îðáèòàëåé íå ïðîâîäèëîñü.
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Òàêèì îáðàçîì, íàáëþäàåòñÿ ðàçóìíîå ñîãëàñèå îæèäàåìûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èí-
òåíñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé â êîíâåðñèîííîì ýëåêòðîííîì ñïåêòðå èçîìåðà óðàíà
â òîé îáëàñòè, ãäå ïðèáëèæåíèå, â êîòîðîì ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû [162, 163] ïðèåìëåìî. Ïî-
ëó÷åííûå äàííûå íå ïðîòèâîðå÷àò ïðåäïîëîæåíèþ î òîì, ÷òî ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè
êîíâåðñèè èçîìåðà óðàíà ïðîïîðöèîíàëüíû ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íà ÿäðå, êàê ýòî ñëå-
äóåò èç ðàáîò [62, 84, 86], è ÷òî êîñâåííî ïîäòâåðæäàþò äàííûå ðàáîò ïî èçìåíåíèÿì
ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà (ñì. ðàçäåëû 1.3 è 1.4.4). Â ïðèáëèæåíèè ìåòîäà ÌÎ
ËÊÀÎ ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè ïðîïîðöèîíàëüíû ÷èñòûì
àòîìíûì çàñåëåííîñòÿì ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé òåìè ýëåêòðîíàìè, êîòîðûå ó÷àñòâóþò
â êîíâåðñèè (ôîðìóëà (1.16)), è, ñëåäîâàòåëüíî, ìîãóò ñëóæèòü äëÿ îöåíêè ïîñëåäíèõ.

5.2 Ïîäàâëåíèå âêëàäà èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ
â âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà èçîìåðà 235mU

Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè èçîìåðà óðàíà îñòàþòñÿ ïðîïîðöèî-
íàëüíûìè ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íà ÿäðå, òî âîçíèêàåò âîïðîñ, ïî÷åìó ïðåäñêàçàííûå â
ðàáîòå [124] ñèëüíûå èíòåðôåðåíöèîííûå ýôôåêòû íå ïðîÿâëÿþòñÿ â ýêñïåðèìåíòå? Âîç-
ìîæíî ñóùåñòâóþò ìåõàíèçìû, êîòîðûå ìîãóò ïðèâîäèòü ê ïîäàâëåíèþ èíòåðôåðåíöèè
êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ.

Ìîæíî ïðåäëîæèòü ïî êðàéíåé ìåðå ÷åòûðå ìåõàíèçìà, êîòîðûå áóäóò â îáùåì ñëó-
÷àå ïîäàâëÿòü èíòåðôåðåíöèîííûå ýôôåêòû ëèáî â âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè äëÿ êàæäîãî
èíäèâèäóàëüíîãî êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà àòîìà èçîìåðà, ëèáî äëÿ óñðåäíåííîé íàáëþ-
äàåìîé âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè ïî âñåìó ýêñïåðèìåíòàëüíîìó îáðàçöó. Èìè ÿâëÿþòñÿ:

• ñòðóêòóðíîå ðàçóïîðÿäî÷èâàíèå îêðóæåíèÿ èçîìåðà óðàíà;

• òåïëîâûå êîëåáàíèÿ àòîìîâ;

• íåóïðóãîå ðàññåÿíèå êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ;

• êîíå÷íîå âðåìÿ æèçíè âàêàíñèè â ýëåêòðîííîé îáîëî÷êå àòîìà ïîñëå êîíâåðñèè.

Âñå ýòè ôàêòîðû ïîäàâëåíèÿ èíòåðôåðåíöèè ýëåêòðîíîâ õîðîøî èçâåñòíû è îáñóæäà-
þòñÿ â ñâÿçè ñ ÿâëåíèåì EXAFS [133, 134]. Â äàëüíåéøåì â ðàáîòå êà÷åñòâåííî áóäåò
ðàññìîòðåíî âîçìîæíîå âëèÿíèå âñåõ ýòèõ ôàêòîðîâ íà âêëàä èíòåðôåðåíöèîííûõ ýô-
ôåêòîâ â âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè èçîìåðà óðàíà.
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Äåòàëè ïðîÿâëåíèÿ ïåðâûõ òðåõ èç ðàññìàòðèâàåìûõ ÿâëåíèé äîâîëüíî ñèëüíî ñâÿçà-
íû ñî ñïåöèôèêîé àòîìíîãî îêðóæåíèÿ èçîìåðà óðàíà, ÷òî çàòðóäíÿåò ïðîâåäåíèå àíà-
ëèçà èõ âëèÿíèÿ íà âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè â îáùåì ñëó÷àå. Ïîýòîìó ìû îãðàíè÷èìñÿ
ðàññìîòðåíèåì êîíâåðñèè èçîìåðà óðàíà â óðàíèëîâîé ãðóïïå, ñîäåðæàùåé â ýêâàòîðè-
àëüíîé ïëîñêîñòè àòîìû êèñëîðîäà. Ïðè ýòîì äëÿ îïðåäåëåííîñòè ðàññìîòðèì ñëó÷àé,
êîãäà â ýêâàòîðèàëüíîé ïëîñêîñòè óðàíèëà èìååòñÿ 4 àòîìà êèñëîðîäà (ðèñ. 5.2, ñòð. 129),
êàê ýòî èìååò ìåñòî â òðèîêñèäå óðàíà γ-UO3. Â äàëüíåéøåì àòîìû êèñëîðîäà óðàíèëà
ìû áóäåì îáîçíà÷àòü êàê OI à àòîìû êèñëîðîäà � ýêâàòîðèàëüíûå ëèãàíäû � êàê OII.

5.2.1 Ïîäàâëåíèå íàáëþäàåìûõ èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ
ñòðóêòóðíîé ðàçóïîðÿäî÷åííîñòüþ îêðóæåíèÿ èçîìåðà
óðàíà.

Èçâåñòíî [17], ÷òî äëèíû ñâÿçåé U-OI è U-OII â êèñëîðîäñîäåðæàùèõ ñîåäèíåíèÿõ
óðàíà ìîãóò èçìåíÿòüñÿ â íåêîòîðûõ ïðåäåëàõ. Òàê êàê âåëè÷èíà èíòåðôåðåíöèîííîãî
âêëàäà â âåðîÿòíîñòü êîíâåðñèè îñöèëëèðóåò ñ ðàññòîÿíèåì îò êîíâåðòèðóþùåãî àòîìà
äî àòîìà-ñîñåäà [124], òî äëÿ ðàçíûõ àòîìîâ èçîìåðà èíòåðôåðåíöèîííûå äîáàâêè ê âå-
ðîÿòíîñòè êîíâåðñèè áóäóò ðàçíûìè. Èíòåðôåðåíöèîííàÿ äîáàâêà ê èíòåíñèâíîñòè êàæ-
äîé ëèíèè íàáëþäàåìîãî êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà áóäåò ïîëó÷àòüñÿ óñðåäíåíèåì èíäè-
âèäóàëüíûõ èíòåðôåðåíöèîííûõ äîáàâîê ñ ó÷åòîì ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ îòêëîíåíèÿ
ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ îò íåêîòîðîãî ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ. Åñëè I(x) åñòü çàâèñèìîñòü
èíòåðôåðåíöèîííîé äîáàâêè ê èíòåíñèâíîñòè íåêîòîðîé îïðåäåëåííîé ëèíèè ñïåêòðà îò
ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ x, òî òàêàÿ ïðîöåäóðà óñðåäíåíèÿ ýêâèâàëåíòíà ñãëàæèâàíèþ
çàâèñèìîñòè I(x) ñ âåñîâîé ôóíêöèåé, îïðåäåëÿåìîé ôóíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ îòêëîíå-
íèé ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ îò ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ. Î÷åâèäíî, ÷òî òàêîå ñãëàæèâàíèå
ïðèâåäåò ê óìåíüøåíèþ àìïëèòóäû îñöèëëÿöèé êðèâîé I(x), ÷òî îçíà÷àåò ïîäàâëåíèå
èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ â êîíâåðñèîííîì ñïåêòðå. Äëÿ îöåíêè âåëè÷èíû ýòîãî ïî-
äàâëåíèÿ ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ôîðìóëîé, êîòîðàÿ àíàëîãè÷íà ôîðìóëå, èçâåñòíîé â
ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè EXAFS äëÿ ó÷åòà ñòðóêòóðíîãî ðàçóïîðÿäî÷èâàíèÿ è ïîëó-
÷åíà â ïðèáëèæåíèè îäíîêðàòíîãî îòðàæåíèÿ ýëåêòðîíîâ îò àòîìîâ îêðóæåíèÿ è íîð-
ìàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ x [134]:

Ddis = exp(−2k2σ2
dis), (5.5)
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ãäå Ddis � ìóëüòèïëèêàòèâíûé ôàêòîð ïîäàâëåíèÿ âåëè÷èíû èíòåðôåðåíöèîííîé äî-
áàâêè ê âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè çà ñ÷åò ðàçóïîðÿäî÷èâàíèÿ, σ2

dis � ñðåäíèé êâàäðàò îò-
êëîíåíèÿ ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ îò ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ, k � âîëíîâîå ÷èñëî êîíâåðñè-
îííîãî ýëåêòðîíà. Äëÿ îöåíêè âåëè÷èíû Ddis âîñïîëüçóåìñÿ çíà÷åíèåì k, îòâå÷àþùèì
õàðàêòåðíîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè êîíâåðñèîííûõ U6p-ýëåêòðîíîâ, êîòîðàÿ ñîñòàâëÿåò
50 ýÂ. Âåëè÷èíó σdis ìîæíî îöåíèòü ïî âèäó êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà òèïà B. Ýòî ïîçâî-
ëÿåò ñäåëàòü èçâåñòíàÿ ýìïèðè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû ðàñùåïëåíèÿ U6p3/2-ëèíèè
îò ðàññòîÿíèÿ U-OI â ãðóïïèðîâêå óðàíèëà [87]: ÷åì ìåíüøå ðàññòîÿíèå, òåì áîëüøå
ðàñùåïëåíèå. Åñëè ðàññòîÿíèå U-OI íå ÿâëÿåòñÿ ïîñòîÿííûì, òî ýòî äîëæíî ïðèâîäèòü
ê ôëóêòóàöèè âåëè÷èíû ðàñùåïëåíèÿ U6p3/2-ëèíèè ñïåêòðà, ðåçóëüòàòîì ÷åãî äîëæíî
áûòü óøèðåíèå ëèáî ïðàâîé êîìïîíåíòû äóáëåòà, ëèáî ëåâîé, ëèáî îáîèõ ñðàçó. Ôàêòè-
÷åñêè íèêàêîãî ÿâíîãî óøèðåíèÿ ýòèõ ëèíèé íå íàáëþäàåòñÿ, ïî êðàéíåé ìåðå ìîæíî
óñòàíîâèòü âåðõíþþ ãðàíèöó íà òàêîå óøèðåíèå ïðèìåðíî êàê 0.5 ýÂ. Ñ ïîìîùüþ èç-
âåñòíîé çàâèñèìîñòè âåëè÷èíû ðàñùåïëåíèÿ U6p3/2-ëèíèè îò ðàññòîÿíèÿ U-OI [87, 154]
ìîæíî ïîëó÷èòü îãðàíè÷åíèå íà σdis (σdis < 0.025�A). Ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî òàêîé æå ïîðÿäîê
âåëè÷èíû σdis ñïðàâåäëèâ è äëÿ ðàññòîÿíèÿ U-OII, ïî ôîðìóëå (5.5) íàéäåì îãðàíè÷åíèå
íà Ddis:

0.98 < Ddis < 1. (5.6)

Â äåéñòâèòåëüíîñòè ôëóêòóàöèè ðàññòîÿíèÿ U-OII ìîãóò îêàçàòüñÿ ñóùåñòâåííî áîëü-
øå, ÷åì U-OI, òàê êàê ñâÿçü U-OII çíà÷èòåëüíî ñëàáåå, ÷åì ñâÿçü U-OI (ñì. ñëåäóþùèé
ðàçäåë), ïîýòîìó Ddis ìîæåò îêàçàòüñÿ è çàìåòíî ìåíüøå, ÷åì ýòî ñëåäóåò èç îöåíêè (5.6).

5.2.2 Ïîäàâëåíèå èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ òåïëîâûìè êî-
ëåáàíèÿìè.

Õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ â òâåðäîì òåëå ñîñòàâëÿåò 1013 ñ−1,
â òî âðåìÿ êàê âðåìÿ âûëåòà êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîíà ñ ýíåðãèåé 50 ýÂ èç àòîìíîãî êëà-
ñòåðà ñ ðàäèóñîì ïîðÿäêà 2�A åñòü 0.5 · 10−16 ñ. Âèäíî, ÷òî õàðàêòåðíîå âðåìÿ êîíâåðñèè
îêàçûâàåòñÿ ìíîãî ìåíüøå ïåðèîäîâ òåïëîâûõ êîëåáàíèé, ïîýòîìó ñïðàâåäëèâî àäèàáà-
òè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå, íà îñíîâàíèè ÷åãî ìîæíî çàêëþ÷èòü [134], ÷òî òåìïåðàòóðíîå
ðàçóïîðÿäî÷èâàíèå âëèÿåò íà àìïëèòóäó èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ â âåðîÿòíîñòè
êîíâåðñèè ñîâåðøåííî àíàëîãè÷íî ñòðóêòóðíîìó ðàçóïîðÿäî÷èâàíèþ, è äëÿ ñîîòâåòñòâó-
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þùåãî ôàêòîðà ïîäàâëåíèÿ Dterm ñïðàâåäëèâà ôîðìóëà, àíàëîãè÷íàÿ (5.5):

Dterm = exp(−2k2σ2
term), (5.7)

ãäå òåïåðü σ2
term � ñðåäíèé êâàäðàò îòêëîíåíèÿ àòîìîâ êèñëîðîäà îò àòîìà óðàíà çà ñ÷åò

òåïëîâûõ êîëåáàíèé. Äëÿ îöåíêè σ2
term áóäåì èñõîäèòü èç ãàðìîíè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ.

Èìåííî, áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî êàæäûé àòîì êèñëîðîäà ñâÿçàí óïðóãîé ñâÿçüþ ñ íåïîäâèæ-
íûì öåíòðîì, ñîâïàäàþùèì ñ ïîëîæåíèåì àòîìà óðàíà â êëàñòåðå (UO2)O4. Êîëåáàíèÿ
ðàçíûõ àòîìîâ êèñëîðîäà áóäåì ñ÷èòàòü íåçàâèñèìûìè äðóã îò äðóãà. Ïóñòü æåñòêîñòü
óïðóãîé ñâÿçè àòîìà êèñëîðîäà íåêîòîðîãî îïðåäåëåííîãî ñîðòà (OI èëè OII) ñ öåíòðîì
åñòü µ. Íàéäåì ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå äëèíû ñâÿçè îò ðàâíîâåñíîé, åñëè àáñî-
ëþòíàÿ òåìïåðàòóðà ñðåäû åñòü T . Íàñ èíòåðåñóåò òîëüêî îäíîìåðíîå äâèæåíèå âäîëü
îñè U-O, êîòîðóþ ìû îáîçíà÷èì ÷åðåç x. Â n-ì ñîñòîÿíèè îñöèëëÿòîðà èìååì:

〈x2〉n =
~ω
µ

(
n +

1

2

)
=

~√
µm

(
n +

1

2

)
, (5.8)

ãäå m � ìàññà àòîìà êèñëîðîäà, ω =
√

µ/m, êîîðäèíàòà ðàâíîâåñíîãî ïîëîæåíèÿ àòîìà
êèñëîðîäà ïðèíÿòà çà íóëü, 〈x2〉n � ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå àòîìà êèñëîðîäà èç
ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â n-ì ñîñòîÿíèè (äâèæåíèåì àòîìà óðàíà ïðåíåáðåãàåì, òàê êàê
óðàíà çíà÷èòåëüíî òÿæåëåå êèñëîðîäà). Â ñîñòîÿíèè òåïëîâîãî ðàâíîâåñèÿ ñðåäíåêâàä-
ðàòè÷íîå îòêëîíåíèå àòîìà èç ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ äàåòñÿ ôîðìóëîé:

σ2
term =

∞∑
n=0

1

Z
exp

(
− En

kBT

)
〈x2〉n, (5.9)

ãäå Z =
∑∞

n=0 exp
(
− En

kBT

)
. Èç ôîðìóë (5.8) è (5.9) ëåãêî ïîëó÷èòü:

σ2
term = 〈x2〉0

1 + exp (−~ω/kBT )

1− exp (−~ω/kBT )
, (5.10)

ãäå 〈x2〉0 � àìïëèòóäà íóëåâûõ êîëåáàíèé:

〈x2〉0 =
~

2
√

µm
. (5.11)

Äëÿ îöåíêè σ2
term íåîáõîäèìî íàéòè æåñòêîñòü ñâÿçè óðàí-êèñëîðîä µ. Ýòà æåñòêîñòü

áóäåò ðàçíîé äëÿ àòîìîâ OI è OII. Æåñòêîñòè ýòèõ ñâÿçåé ìîãóò áûòü íàéäåíû ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ÷àñòîò ñîîòâåòñòâóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ìîä
ïî äàííûì èíôðàêðàñíîé ñïåêòðîñêîïèè è ñïåêòðîñêîïèè êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ
[155].
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Ðèñ. 5.2: a � Ñèììåòðè÷íàÿ ìîäà êîëåáàíèé óðàíèëà ν1, b � Ìîäà êîëåáàíèé àòîìîâ OII

â ýêâàòîðèàëüíîé ïëîñêîñòè óðàíèëà ñ ñèììåòðèåé A1g.

Íà ðèñ. 5.2a èçîáðàæåíà ñèììåòðè÷íàÿ êîëåáàòåëüíàÿ ìîäà ãðóïïû óðàíèëà, èçâåñò-
íàÿ êàê ìîäà ν1. ×àñòîòà êâàíòà âîçáóæäåíèÿ ýòîé ìîäû çàâèñèò îò òèïà îêðóæåíèÿ
óðàíèëà è ëåæèò â äèàïàçîíå 750�900 ñì−1 [155]. Äëÿ îöåíêè ñîîòâåòñòâóþùåãî çíà÷åíèÿ
µI áóäåì èñõîäèòü èç çíà÷åíèÿ ν1 = 800 ñì−1. Äëÿ âåëè÷èíû êâàíòà âîçáóæäåíèÿ ìîäû
ν1 íàéäåì ~ω(ν1) = ~2πcν1. Îäíàêî â äàííîé êîëåáàòåëüíîé ìîäå ôàêòè÷åñêè âîçáóæ-
äàþòñÿ äâà îäèíàêîâûõ ãàðìîíè÷åñêèõ îñöèëëÿòîðà, ïîýòîìó ýíåðãèÿ êâàíòà êîëåáàíèé
êàæäîãî èç îñöèëëÿòîðîâ U-OI åñòü

~ωI =
1

2
~ω(ν1) = ~πcν1,

à äëÿ ωI íàõîäèì
ωI = πcν1.

Äëÿ æåñòêîñòè îñöèëëÿòîðà U-OI íàéäåì:

µI = mω2
I = 1.51 · 105 äèí · ñì−1. (5.12)

Íà ðèñ. 5.2b ïîêàçàíà ñèììåòðè÷íàÿ (A1g) ìîäà êîëåáàíèé àòîìîâ êèñëîðîäà OII â
ýêâàòîðèàëüíîé ïëîñêîñòè óðàíèëà. Èçâåñòíû ÷àñòîòû âîçáóæäåíèÿ ýòîé ìîäû äëÿ êëà-
ñòåðîâ (UO2)Cl4 è (UO2)Br4, àíàëîãè÷íûõ èññëåäóåìîìó êëàñòåðó (UO2)O4 ñ àòîìàìè OII,
çàìåùåííûìè ñîîòâåòñòâåííî íà Cl è Br. ×àñòîòû êâàíòîâ âîçáóæäåíèÿ ìîäû A1g äëÿ
ýòèõ êëàñòåðîâ åñòü νA1g

(Cl) = 264 ñì−1 è νA1g
(Br) = 191 ñì−1 [155]. Îöåíèì æåñòêîñòè

ñâÿçè U-L â ýòèõ äâóõ ñëó÷àÿõ (L îçíà÷àåò Cl èëè Br). Â êîëåáàòåëüíîé ìîäå A1g âîçáóæ-
äàåòñÿ ÷åòûðå îäèíàêîâûõ îñöèëëÿòîðà U-L, ïîýòîìó äëÿ âåëè÷èíû êâàíòà âîçáóæäåíèÿ
îäíîãî îñöèëëÿòîðà íàéäåì:

~ωA1g
=

1

2
~πcνA1g

. (5.13)
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Èñïîëüçóÿ ôîðìóëó (5.13) íàéäåì äëÿ êëàñòåðîâ (UO2)Cl4 è (UO2)Br4:

µA1g
(Cl) = 0.90 · 104äèí · ñì−1 (5.14)

µA1g
(Br) = 1.08 · 104äèí · ñì−1 (5.15)

Âèäíî, ÷òî âåëè÷èíû (5.14) è (5.15) áëèçêè, òàê ÷òî ðàçëè÷èå ÷àñòîò νA1g
(Cl) è νA1g

(Br)

ñâÿçàíî â îñíîâíîì ñ ðàçëè÷èåì ìàññ àòîìîâ Cl è Br, à æåñòêîñòü ñâÿçè U-L â ýêâàòî-
ðèàëüíîé ïëîñêîñòè ñëàáî çàâèñèò îò ïðèðîäû ëèãàíäîâ. Ïîýòîìó äëÿ îöåíêè æåñòêîñòè
ñâÿçè U-OII áóäåì èñõîäèòü èç ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ìåæäó (5.14) è (5.15):

µA1g
(OII) ≡ µII = 0.99 · 104äèí · ñì−1. (5.16)

Âèäíî, ÷òî æåñòêîñòü µII ñóùåñòâåííî ìåíüøå æåñòêîñòè µI , ÷òî è ñëåäîâàëî îæèäàòü.
Æåñòêîñòè ñâÿçè (5.12) è (5.16) âìåñòå ñ ôîðìóëàìè (5.10) è (5.11) äàþò âîçìîæíîñòü

íàéòè ñðåäíåêâàäðàòè÷íûå îòêëîíåíèÿ äëèí ñâÿçåé U-OI è U-OII îò ðàâíîâåñíûõ ïðè
êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå (T = 300 o C):

σI = 0.06�A

σII = 0.21�A. (5.17)

Ïî ôîðìóëå (5.7) ñî çíà÷åíèåì k, îòâå÷àþùèì ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ 50 ýÂ íàéäåì, ÷òî
èíòåðôåðåíöèîííûå âêëàäû â âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè, ñâÿçàííûå ñ àòîìàìè OI è OII,
ïîäàâëÿþòñÿ â ðàçíîé ñòåïåíè, è ýòè ôàêòîðû ïîäàâëåíèÿ ñîîòâåòñòâåííî åñòü

DI
term = exp

(−2k2σ2
I

)
= 0.91 (5.18)

DII
term = exp

(−2k2σ2
II

)
= 0.33 (5.19)

5.2.3 Ïîäàâëåíèå èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ íåóïðóãèì ðàñ-
ñåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ è ïåðåõîäàìè â êîíå÷-
íîì ñîñòîÿíèè àòîìà.

Ïîìèìî óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ, îòâåòñòâåííîãî çà èíòåðôå-
ðåíöèîííûé âêëàä â âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè, ìîæåò ïðîèñõîäèòü è íåóïðóãîå ðàññåÿíèå
ýëåêòðîíîâ. Åñëè ïî ïóòè îò êîíâåðòèðóþùåãî àòîìà óðàíà äî àòîìîâ îêðóæåíèÿ, â
ìîìåíò îòðàæåíèÿ, èëè íà îáðàòíîì ïóòè ýëåêòðîí ìîæåò èñïûòàòü íåóïðóãîå ðàññåÿ-
íèå, ñîïðîâîæäàåìîå âîçáóæäåíèåì èëè èîíèçàöèåé äðóãèõ àòîìîâ èëè òâåðäîãî òåëà â
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öåëîì, òî àìïëèòóäà êîãåðåíòíîé îòðàæåííîé âîëíû óìåíüøèòñÿ, ñîîòâåòñòâåííî èíòåð-
ôåðåíöèîííûå èçìåíåíèÿ àìïëèòóäû âîëíîâîé ôóíêöèè âáëèçè êîíâåðòèðóþùåãî ÿäðà
áóäóò ìåíüøå, ÷åì â îòñóòñòâèå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ, à èíòåðôåðåíöèîííûé âêëàä â
âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè ïîäàâëåí.

Áîëåå èëè ìåíåå ïîñëåäîâàòåëüíûé ó÷åò íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ êîíâåðñèîííûõ ýëåê-
òðîíîâ â ãðóïïèðîâêå (UO2)O4 òðåáóåò íåýìïèðè÷åñêîãî ðàñ÷åòà â êëàñòåðíîì ïðèáëè-
æåíèè íàïîäîáèå òîãî, êîòîðûé áûë ïðîèçâåäåí â ðàáîòå [124] â îòíîøåíèè óïðóãîãî
ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ, è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëîæíóþ çàäà÷ó. Ïîýòîìó äëÿ ïðîâåäåíèÿ
îöåíîê ìû ïðèáåãíåì ê äîâîëüíî ãðóáûì êà÷åñòâåííûì ìåòîäàì.

Âëèÿíèå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ôîòîýëåêòðîíîâ íà àìïëèòóäó èíòåðôåðåíöèîííîãî
âêëàäà â ñå÷åíèÿ ôîòîèîíèçàöèè øèðîêî îáñóæäàåòñÿ â EXAFS-ñïåêòðîñêîïèè. Äëÿ ó÷å-
òà ýòîãî ÿâëåíèÿ â ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè EXAFS ââîäèòñÿ ñïåöèàëüíàÿ âåëè÷èíà:
ýôôåêòèâíàÿ äëèíà ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ýëåêòðîíà äî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ λ. Ñ ïîìî-
ùüþ ýòîé âåëè÷èíû ôàêòîð ïîäàâëåíèÿ èíòåðôåðåíöèîííîãî âêëàäà â âåðîÿòíîñòü ôî-
òîèîíèçàöèè îò àòîìà, ðàñïîëîæåííîãî íà ðàññòîÿíèè R îò öåíòðà, äàåòñÿ ôîðìóëîé
[134]:

Dinel = exp

(
−2R

λ

)
. (5.20)

Â ïðèáëèæåíèè îäíîêðàòíîãî îòðàæåíèÿ ýòà ôîðìóëà äàåò ôàêòîð ïîäàâëåíèÿ è â ñëó÷àå
êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà.

Äëÿ òîãî, ÷òîáû âîñïîëüçîâàòüñÿ ôîðìóëîé (5.20) íàäî ïðèïèñàòü λ êàêîå-òî çíà÷å-
íèå. Ïðèìåíèòåëüíî ê êëàñòåðó (UO2)O4 áóäåì èñõîäèòü èç ñëåäóþùèõ ñîîáðàæåíèé.
Ïðåæäå ÷åì èñïóùåííàÿ âîëíà êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîíà ñìîæåò ïðîèíòåðôåðèðîâàòü
ñ îòðàæåííîé, âîçìîæíî äâà íåóïðóãèõ ðàññåÿíèÿ: óõîäÿùàÿ âîëíà ìîæåò ðàññåÿòüñÿ
íà êèñëîðîäíîì àòîìå-ñîñåäå, à çàòåì îòðàæåííàÿ âîëíà ìîæåò íåóïðóãî ðàññåÿòüñÿ íà
öåíòðàëüíîì àòîìå óðàíà. Ïîýòîìó äëÿ îöåíêè λ ïðåäñòàâëÿåòñÿ ðàçóìíûì (â âåñüìà
ãðóáîì ïðèáëèæåíèè) ïðåäñòàâèòü ñåáå óðàí-êèñëîðîäíûé êëàñòåð (UO2)O4 êàê ñðåäó,
â êîòîðîé â ñîîòíîøåíèè 6:1 ñìåøàíû àòîìû êèñëîðîäà è óðàíà, è ïëîòíîñòü êîòîðîé
îïðåäåëÿåòñÿ ñðåäíèì ðàññòîÿíèå U-O â êëàñòåðå. Òàê êàê ðàññòîÿíèå U-OI â íàøåì ñëó-
÷àå 1.73�A (ñì. ðàçäåë 4.2), à ðàññòîÿíèå U-L â óðàíèëîâûõ êîìïëåêñàõ îáû÷íî îêîëî
2.5�A [155], òî â êà÷åñòâå ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ U-O âîçüìåì d = 2.2�A, à ïëîòíîñòü ñðåäû
îöåíèì êàê n = 1/d3. Â êà÷åñòâå ñå÷åíèé íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íà êèñëîðîäå è óðàíå
âîñïîëüçóåìñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ýôôåêòèâíûìè ñå÷åíèÿìè èîíèçàöèè ýòèõ àòîìîâ
ýëåêòðîíàìè ñ ýíåðãèåé 50 ýÂ: σi

O = 1.2�A2 [146] è σi
U = 5.9�A2 [164]. Îöåíèì ýôôåêòèâ-
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íóþ äëèíó íåóïðóãîãî ïðîáåãà êîíâåðñèîííîãî ýëåêòðîíà ïî êëàññè÷åñêîé ôîðìóëå:

λ =
1

nOσi
O + nUσi

U
. (5.21)

Ïîäñòàâëÿÿ â (5.21) nO = 6
7
n è nU = 1

7
n íàéäåì:

λ = 5.7�A. (5.22)

Ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî ôîðìóëà (5.22) îöåíèâàåò âåëè÷èíó λ ñ òî÷íîñòüþ äî ìíîæèòåëÿ
∼2. Äëÿ îöåíêè âåëè÷èíû Dinel ïî ôîðìóëå (5.20) â êà÷åñòâå R âîñïîëüçóåìñÿ ââåäåííûì
âûøå ñðåäíèì ìåæàòîìíûì ðàññòîÿíèåì d = 2.2�A, è ñî çíà÷åíèåì λ (5.22) íàéäåì:

Dinel ≈ 0.46. (5.23)

Òàê êàê λ îïðåäåëåíà ñ òî÷íîñòüþ äî ôàêòîðà ∼2, òî Dinel ìîæåò îêàçàòüñÿ â ïðåäåëàõ
ïðèìåðíî îò 0.20 äî 0.65. Âêëàäàì â èíòåðôåðåíöèîííóþ äîáàâêó ê âåðîÿòíîñòè êîíâåð-
ñèè îò OI è OII ýëåêòðîíîâ ñîîòâåòñòâóåò ïðèìåðíî îäèí è òîò æå ôàêòîð ïîäàâëåíèÿ
(5.23).

Íà ïîäàâëåíèå âêëàäà èíòåðôåðåíöèè â âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè çà ñ÷åò íåóïðóãîãî
ðàññåÿíèÿ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ ìîæíî ïîñìîòðåòü ñ íåñêîëüêî èíîé òî÷êè çðå-
íèÿ. Ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî ýôôåêò îáóñëîâëåí êîíå÷íûì âðåìåíåì æèçíè êîíâåðñèîííîãî
ýëåêòðîíà â êîíå÷íîì ñîñòîÿíèè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà. Ýòî ñîñòîÿíèå óñïåâàåò èíîãäà
èñïîðòèòüñÿ èç-çà íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ çà âðåìÿ, êîòîðîå òðåáóåòñÿ ýëåêòðîíó äëÿ òîãî,
÷òîáû äîéòè îò êîíâåðòèðóþùåãî àòîìà äî àòîìîâ îêðóæåíèÿ, îòðàçèòüñÿ, è âåðíóòü-
ñÿ îáðàòíî. Ýòî è íàðóøàåò èíòåðôåðåíöèþ. Ñîâåðøåííî àíàëîãè÷íûì îáðàçîì áóäåò
âëèÿòü è êîíå÷íîñòü âðåìåíè æèçíè âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìíîé îáîëî÷êè óðàíà
(âàêàíñèÿ), êîòîðîå îñòàåòñÿ ïîñëå êîíâåðñèè [134]. Åñëè âàêàíñèÿ óñïååò çàêðûòüñÿ äî
òîãî, êàê âåðíåòñÿ îòðàæåííûé ýëåêòðîí, ñîñòîÿíèå èñïîðòèòñÿ è èíòåðôåðåíöèè íå áó-
äåò. Îäíàêî âðåìÿ æèçíè êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî áîëüøèì,
áîëüøå èëè ïîðÿäêà 7 · 10−16 ñ, î ÷åì ìîæíî ñóäèòü ïî øèðèíå êîíâåðñèîííûõ ëèíèé.
Õàðàêòåðíîå âðåìÿ äî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ïðè ýôôåêòèâíîé äëèíå ïðîáåãà 5.7�A îêà-
çûâàåòñÿ ïîðÿäêà 1.4 · 10−16 ñ, òî åñòü çíà÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åì âðåìÿ æèçíè âàêàíñèè.
Ïîýòîìó ýôôåêòîì ïîäàâëåíèÿ èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ èç-çà êîíå÷íîãî âðåìåíè
æèçíè âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà â äàííîì ñëó÷àå ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ïî ñðàâíåíèþ
ñ âëèÿíèåì íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ.

132



5.2.4 Ïîëíàÿ âåëè÷èíà âêëàäà èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ â
âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè è ñâÿçü âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè ñ
ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ íà ÿäðå.

Âñå ðàññìîòðåííûå âûøå ôàêòîðû ïîäàâëåíèÿ èíòåðôåðåíöèîííîãî âêëàäà â âåðîÿò-
íîñòü êîíâåðñèè äåéñòâóþò êàê íåçàâèñèìûå, ïîýòîìó ïîëíûé ôàêòîð ïîäàâëåíèÿ áóäåò
âûðàæàòüñÿ êàê ïðîèçâåäåíèå:

D = DdisDtermDinel. (5.24)

Êîíå÷íûì âðåìåíåì æèçíè âàêàíñèè â àòîìå óðàíà ìû ïðåíåáðåãëè. Âûøå ìû âèäåëè,
÷òî òîëüêî ôàêòîð Dinel áóäåò îáùèì äëÿ OI è OII àòîìîâ êèñëîðîäà, à ôàêòîðû Ddis

è Dterm âîîáùå ãîâîðÿ ðàçëè÷àþòñÿ. Ñîáðàâ âìåñòå îöåíêè ôàêòîðîâ ïîäàâëåíèÿ (5.6),
(5.18), (5.19) è (5.23) íàéäåì ïîëíûå ôàêòîðû äëÿ OI è OII àòîìîâ:

DI ∼ 0.43; DII ∼ 0.16. (5.25)

Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî 1/3 âêëàäà â èíòåðôåðåíöèîííûé ýôôåêò ñâÿçàíà ñ OI-àòîìàìè,
è 2/3 ñ OII-àòîìàìè. Òîãäà ïîëíûé ýôôåêòèâíûé ôàêòîð ïîäàâëåíèÿ ìîæíî íàéòè êàê
âçâåøåííîå ñðåäíåå DI è DII , ÷òî äàñò

D ∼ 0.25. (5.26)

Åñëè ìñõîäèòü èç íà÷àëüíîé âåëè÷èíû (áåç ó÷åòà ïîäàâëåíèÿ) âêëàäà èíòåðôåðåíöè-
îííûõ ýôôåêòîâ â ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè íà óðîâíå 25�50% îò íåâîçìó-
ùåííîé âåðîÿòíîñòè (â ñîîòâåòñòâèå ñ îöåíêàìè ðàáîòû [124]), òî âêëàä îò îñòàòî÷íûõ
èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ (ñ ó÷åòîì ïîäàâëåíèÿ) îêàçûâàåòñÿ íà óðîâíå 5�10% îò
íåâîçìóùåííîé âåðîÿòíîñòè. Ýòè öèôðû ìîãóò îáúÿñíèòü ðàçóìíîå ñîîòâåòñòâèå ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè è òåîðåòè÷åñêèõ îöåíîê â ðàìêàõ ìîäåëè ÌÎ
ËÊÀÎ áåç ó÷åòà èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ äëÿ êîíâåðñèè èçîìåðà óðàíà â ñîñòàâå
ãðóïïû óðàíèëà (ðàçäåë 5.1).

Â äàííîé ðàáîòå îöåíêè ïðîâîäèëèñü äëÿ ÷àñòíîãî ñëó÷àÿ êëàñòåðà (UO2)O4, è âñå
äðóãèå ñëó÷àè, ñòðîãî ãîâîðÿ, òðåáóþò ñïåöèàëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ. Åñëè òåì íå ìåíåå
ïðåäïîëîæèòü, ÷òî âåëè÷èíà îñòàòî÷íûõ èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ, ïîëó÷åííàÿ â
äàííîé ðàáîòå, ìîæåò áûòü ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû (ïðîöåíòû) ïåðåíåñåíà íà áîëüøèíñòâî
äðóãèõ ñëó÷àåâ, òî íàéäåò ñâîå îáúÿñíåíèå è ñòàáèëüíîñòü êîíñòàíòû ðàñïàäà â ìíîãî-
÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ ïî èçìåðåíèþ ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà ïðè ñáîðå
èçîìåðà íà ïîâåðõíîñòü ìåòàëëîâ.
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Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ýôôåêòû ïîäàâëåíèÿ èíòåðôåðåíöèè, è,
ïðåæäå âñåãî, òåïëîâûå êîëåáàíèÿ àòîìîâ è íåóïðóãîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ, ìîãóò âîñ-
ñòàíîâèòü ïðîïîðöèîíàëüíîñòü ìåæäó âåðîÿòíîñòüþ êîíâåðñèè è ïëîòíîñòüþ ýëåêòðîíîâ
íà ÿäðå ñ òî÷íîñòüþ 5�10%. Ýòî, ïî-âèäèìîìó, ïðîèñõîäèò ïðè ðàñïàäå èçîìåðà óðàíà
â êëàñòåðå (UO2)O4, è, âåðîÿòíî, â áîëüøèíñòâå äðóãèõ ñëó÷àåâ. Îòìåòèì, ÷òî ïðîâå-
äåííûå îöåíêè ïîäàâëåíèÿ èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ íîñÿò êà÷åñòâåííûé õàðàêòåð,
â ýòîì íàïðàâëåíèè òðåáóåòñÿ ïðîâåäåíèå áîëåå ñòðîãèõ âû÷èñëåíèé, áëèæå ê �ïåðâûì
ïðèíöèïàì�.

5.3 Îöåíêà äåëîêàëèçàöèè U6p1/2-ýëåêòðîíîâ â óðàíèëå

Òàêèì îáðàçîì, âî-ïåðâûõ, âñå èìåþùèåñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå
äàííûå: êàê ïî èçìåíåíèÿì ïîñòîÿííîé ðàñïàäà èçîìåðà óðàíà-235, òàê è ïî èçìåíåíè-
ÿì èíòåíñèâíîñòåé è ñîîòíîøåíèÿì ìåæäó èíòåíñèâíîñòÿìè îòäåëüíûõ êîíâåðñèîííûõ
ëèíèé, ãîâîðÿò â ïîëüçó òîãî, ÷òî ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè èçîìåðà 235mU
ïðîïîðöèîíàëüíû ýëåêòðîííûì ïëîòíîñòÿì íà ÿäðå â ñëó÷àå, åñëè êîíâåðñèÿ ïðîèñõîäèò
âáëèçè ïîâåðõíîñòè âåùåñòâà; âî-âòîðûõ, èìåþòñÿ îñíîâàíèÿ ñ÷èòàòü, ÷òî òàê è äîëæíî
áûòü, òàê êàê èìåþòñÿ ôàêòîðû, â çíà÷èòåëüíîé ìåðå ïîäàâëÿþùèå èíòåðôåðåíöèîííûå
ýôôåêòû, ñïîñîáíûå íàðóøèòü ïðîïîðöèîíàëüíîñòü ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé êîíâåð-
ñèè è ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé. Ïîýòîìó ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ÊÝÑ
èçîìåðà óðàíà-235 ìîæíî èñõîäèòü èç ïðåäïîëîæåíèÿ î ïðîïîðöèîíàëüíîñòè âåðîÿòíî-
ñòåé êîíâåðñèè è ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé íà ÿäðå äî òåõ ïîð, ïîêà íå ïîÿâÿòñÿ äàííûå,
ïðîòèâîðå÷àùèå ýòîìó ïðåäïîëîæåíèþ.

Â ýòîì ñâåòå íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-
íûõ ìîæíî âûïîëíèòü ýêñïåðèìåíòàëüíóþ îöåíêó ñòåïåíè ó÷àñòèÿ ãëóáîêîé, ïîëíîñòüþ
çàïîëíåííîé 6p1/2-îáîëî÷êè óðàíà â îáðàçîâàíèè õèìè÷åñêîé ñâÿçè. Óìåíüøåíèå èíòåí-
ñèâíîñòè ¾6p1/2¿-ëèíèè â ñïåêòðå fB ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïåêòðîì fA ïðèìåðíî íà 30%
ãîâîðèò î ïåðåñåëåíèè ÷àñòè U6p1/2-ýëåêòðîíîâ ñ ýíåðãèåé ñâÿçè îêîëî 30 ýÂ íà ìîëåêó-
ëÿðíûå îðáèòàëè â óðàíèëå. Íà èñõîäíîé êâàçèàòîìíîé U6p1/2-ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè
îñòàåòñÿ 69±9% 6p1/2-ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, è îêîëî 30% ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè óõîäèò
íà ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè ñ ýíåðãèåé ñâÿçè, îòëè÷àþùåéñÿ îò ýíåðãèè ñâÿçè êâàçèàòîì-
íîé U6p1/2-îðáèòû. Ýòîò ýêñïåðèìåíòàëüíûé ðåçóëüòàò âàæåí äëÿ òåîðèè âíóòðåííèõ
âàëåíòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé òÿæåëûõ ýëåìåíòîâ.
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Ãëàâà 6

Ðàñøèðåíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî äèàïàçîíà
ÊÝÑ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñïåêòðîìåòðà
ÐÔÑ-2

Êàê óæå îòìå÷àëîñü â ðàçäåëå 1.1, èìååòñÿ îãðàíè÷åííîå ÷èñëî ÿäåð ñ êîíâåðñèîííû-
ìè ïåðåõîäàìè, äîñòóïíûìè â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ìåòîäîì êîíâåðñèîííîé
ýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. Îñíîâíîé ïðè÷èíîé ýòîãî ÿâëÿåòñÿ
îãðàíè÷åííîñòü äèàïàçîíà ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ, â êîòîðîì óäàåòñÿ ïîëó÷èòü ýíåðãåòè÷å-
ñêîå ðàçðåøåíèå ∼1 ýÂ ïðè ñîõðàíåíèè äîñòàòî÷íîé ñâåòîñèëû (íå ìåíåå 0.001 ñòåðàäèàí)
ñïåêòðîìåòðîâ [52]. Ðàñøèðåíèå îáëàñòè äîñòóïíûõ ýíåðãèé ïðèìåðíî äî 20 êýÂ ïîçâî-
ëèëî áû çíà÷èòåëüíî óâåëè÷èòü êîëè÷åñòâî îáúåêòîâ, äîñòóïíûõ ìåòîäó ÊÝÑ (ñïèñîê
ÿäåð è ïåðåõîäîâ ïðèâåäåí â ðàáîòå [52]), è ñäåëàòü åãî ðåãóëÿðíûì èíñòðóìåíòîì èñ-
ñëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà, ïîäîáíûì ìåòîäó ÐÝÑ èëè ðåíòãåíîâñêîé
ñïåêòðîñêîïèè.

Èçâåñòíà âñåãî îäíà ðàáîòà [57], â êîòîðîé óäàëîñü íàáëþäàòü ñïåêòðû âàëåíò-
íûõ çîí â êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðàõ äîâîëüíî æåñòêèõ ïåðåõîäîâ: M1, 23875 ýÂ (119Sn)
è E2, 13276 ýÂ (73Ge) ñ ðàçðåøåíèåì 1.8 ýÂ. Îäíàêî îáîðóäîâàíèå, èñïîëüçîâàííîå â ýòîé
ðàáîòå, áûëî äîñòàòî÷íî ñëîæíûì è óíèêàëüíûì: èñïîëüçîâàëñÿ ìàãíèòíûé ñïåêòðî-
ìåòð äëÿ èçìåðåíèÿ ìàññû íåéòðèíî. Òàêîãî ðîäà ïðèáîðû íå íàøëè øèðîêîãî ïðèìå-
íåíèÿ. Â íàñòîÿùåé ãëàâå ðàññìàòðèâàåòñÿ âîçìîæíîñòü ðàñøèðåíèÿ äèàïàçîíà ýíåðãèé,
äîñòóïíîãî ìåòîäó ÊÝÑ, ñ èñïîëüçîâàíèåì ãîðàçäî áîëåå ïðîñòûõ ñðåäñòâ. Äëÿ èññëå-
äîâàíèÿ âûáðàí ñïåêòðîìåòð ÐÔÑ-2, ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêàÿ ÷àñòü êîòîðîãî îïèñàíà â
ðàçäåëå 3.2. Êîíñòðóêöèÿ ýòîãî ñïåêòðîìåòðà î÷åíü áëèçêà ê êîíñòðóêöèè ñåðèéíûõ ýëåê-
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òðîííûõ ñïåêòðîìåòðîâ äëÿ ÐÝÑ- èëè Îæå-ñïåêòðîñêîïèè (íàïðèìåð, HP5950A [135]),
ïîýòîìó ðàçðàáîòàííóþ â ýòîé ãëàâå ìåòîäèêó ìîæíî ïðèìåíèòü ê ëþáîé ñèñòåìå òàêîãî
ðîäà.

Äëÿ ñïåêòðîìåòðîâ òèïà ÐÔÑ-2, HP5950A è ïîäîáíûõ èì õîðîøî ðàçðàáîòàíû �ñòàí-
äàðòíûå� ðåæèìû ðàáîòû ýëåêòðîííîé îïòèêè äëÿ èçìåðåíèÿ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ â
äèàïàçîíå ýíåðãèé ïðèáëèçèòåëüíî äî 1500 ýÂ. Â ðàáîòàõ [165, 166] ñîäåðæèòñÿ ïðåäëî-
æåíèå äëÿ ïåðåõîäà îò èçâåñòíûõ �ñòàíäàðòíûõ�1 ðåæèìîâ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî àíàëè-
çàòîðà òèïà èñïîëüçîâàííîãî â ñåðèéíîì ñïåêòðîìåòðå HP5950A (ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ äî
1.5 êýÂ) ê áîëåå âûñîêèì ýíåðãèÿì (íà ïîðÿäîê âûøå) èñïîëüçîâàòü òåîðèþ ïîäîáèÿ â
ýëåêòðîííîé îïòèêå. Ñ èñïîëüçîâàíèåì âû÷èñëèòåëüíîé ìîäåëè ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêèõ
ñèñòåì äëÿ ñïåêòðîìåòðîâ òèïà ÐÔÑ-2 èëè HP5950A, îïèñàííîé â ðàçäåëå 3.2, âîïðîñ î
ñóùåñòâîâàíèè âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèõ ðåæèìîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ìîæåò áûòü ðåøåí
êîëè÷åñòâåííî. Â äàííîé ãëàâå ýòîò âîïðîñ áóäåò èññëåäîâàí äëÿ ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2
â ðàìêàõ âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà ñ ïðèìåíåíèåì ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî, ñ ïîìî-
ùüþ ìåòîäèêè, àíàëîãè÷íîé èñïîëüçîâàííîé ïðè âû÷èñëåíèè ôóíêöèè òðàíñìèññèè è
àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 â ðåæèìå èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåê-
òðîâ èçîìåðà 235mU â äèàïàçîíå ýíåðãèé îò 0 äî 100 ýÂ. Â ïåðâîì ðàçäåëå ãëàâû áóäåò
èññëåäîâàí ñòàíäàðòíûé ðåæèì ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 è ðàññìîòðåíû ïðåäëîæåíèÿ ðà-
áîò [165, 166] ïî èñïîëüçîâàíèþ òåîðèè ïîäîáèÿ, à âî âòîðîì ðàçäåëå � àëüòåðíàòèâíûå
ðåæèìû ðàáîòû ýëåêòðîííîé îïòèêè.

6.1 Èññëåäîâàíèå �ñòàíäàðòíîãî� ðåæèìà è ïðèìåíè-
ìîñòè òåîðèè ïîäîáèÿ äëÿ ðàñøèðåíèÿ ýíåðãåòè÷å-
ñêîãî äèàïàçîíà ñïåêòðîìåòðà.

Â êà÷åñòâå ðàáî÷åé òî÷êè äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñòàíäàðòíîãî ðåæèìà ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-
2 ìû âûáðàëè ìàêñèìàëüíî äîïóñòèìóþ äëÿ ýòîãî ðåæèìà ýíåðãèþ ýëåêòðîíîâ 1500 ýÂ,
òàê êàê èç òàêîãî ðåæèìà ïðîùå âñåãî ïîëó÷èòü ðåæèìû äëÿ àíàëèçà áîëåå æåñòêèõ
ýëåêòðîíîâ � òðåáóåòñÿ íàèìåíüøèé êîýôôèöèåíò óâåëè÷åíèÿ ïîòåíöèàëîâ ýëåêòðîííî-
îïòè÷åñêîé ñèñòåìû è, ñîîòâåòñòâåííî, â ìèíèìàëüíîå êîëè÷åñòâî ðàç áóäåò ðàñòÿíóòà
àïïàðàòóðíàÿ ôóíêöèÿ è óõóäøåíî ðàçðåøåíèå ñïåêòðîìåòðà. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ íàèáîëåå

1Ïîä ñòàíäàðòíûì ðåæèìîì äëÿ ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 ñëåäóåò ïîíèìàòü òîò ðåæèì, êîòîðûé çàäàåòñÿ
ïîòåíöèàëàìè (3.16), (3.17), ñòð. 73.
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ïîëíîé èíôîðìàöèè â ýòîì è âñåõ ïîñëåäóþùèõ âû÷èñëåíèÿõ ðàññìàòðèâàëèñü íåñêîëüêî
ìîäèôèêàöèé ðåæèìà, êîòîðûå ìû áóäåì íàçûâàòü ïîäðåæèìàìè. Âî-ïåðâûõ, èçó÷àëñÿ
òî÷å÷íûé èñòî÷íèê ýëåêòðîíîâ, âî-âòîðûõ � èñòî÷íèê ñ ðàçìåðàìè è ôîðìîé, ïðèáëè-
æåííîé ê îáû÷íûì ðåàëüíûì îáðàçöàì. Â êà÷åñòâå òàêîâîãî áûë âûáðàí ïëîñêèé èñòî÷-
íèê ðàçìåðîì 1× 5ìì2. Ðàññòîÿíèå îò èñòî÷íèêà äî âõîäà â ëèíçó L1 (ðèñ. 2.2) âî âñåõ
ñëó÷àÿõ ñîñòàâëÿåò 14ìì. Äëÿ êàæäîãî èç èñòî÷íèêîâ ðàññìàòðèâàëîñü òðè ñëó÷àÿ: âõîä
â ëèíçó L1 ïîëíîñòüþ îòêðûò (íå ñ÷èòàÿ ñåòêè); íà âõîäå íàõîäèòñÿ äèàôðàãìà â âèäå
ùåëè øèðèíîé 2ìì è ùåëè øèðèíîé 1ìì. Ñìûñë ââåäåíèÿ äèàôðàãìû ñîñòîèò â îãðà-
íè÷åíèè àáåððàöèé ïðèáîðà. Íà âûõîäå èç ëèíçû L4 ïðåäïîëàãàåòñÿ íàëè÷èå äèàôðàãìû
â âèäå ùåëè øèðèíîé 5.2ìì è äëèíîé 24ìì. Âîîáùå ãîâîðÿ íàëè÷èå ýòîé äèàôðàãìû
â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ìîæåò îêàçàòüñÿ íåæåëàòåëüíûì, òàê êàê èçîáðàæåíèå èñòî÷íèêà
ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîì óâåëè÷åíèè èëè øèðèíå îáðàçöà ìîæåò ÷èñòî ìåõàíè÷åñêè íà
ïîìåñòèòüñÿ â ýòó äèàôðàãìó, áëàãîäàðÿ ÷åìó ñîîòâåòñòâóþùèì îáðàçîì óïàäåò òðàíñ-
ìèññèÿ ïðèáîðà. Îäíàêî, â ñèëó êîíñòðóêòèâíûõ îñîáåííîñòåé ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2, ýòó
äèàôðàãìó òðóäíî óäàëèòü, ïîýòîìó ìû âåçäå ó÷èòûâàåì åå ïðèñóòñòâèå.

Êàê âûÿñíèëîñü, ñòàíäàðòíûé ðåæèì âåñüìà äàëåê îò îïòèìàëüíîãî ñ òî÷êè çðåíèÿ
ïðèìåíåíèÿ òåîðèè ïîäîáèÿ äëÿ ðàñøèðåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî äèàïàçîíà ïðèáîðà. Îí
èìååò ñëåäóþùèå íåäîñòàòêè:

• Èçîáðàæåíèå èñòî÷íèêà îêàçûâàåòñÿ íà 91ìì âûøå âõîäà â ñôåðè÷åñêèé àíàëèçà-
òîð, ÷òî óõóäøàåò êà÷åñòâî ôîêóñèðîâêè ýëåêòðîíîâ íà äåòåêòîðå.

• Ñòàíäàðòíûé ðåæèì íåóñòîé÷èâ. Ïðè îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèõ èçìåíåíèÿõ ïîòåí-
öèàëîâ V2 è V3 èçîáðàæåíèå èñòî÷íèêà ìîæåò ëèáî óéòè åùå äàëüøå ââåðõ, ÷òî
âåäåò ê äàëüíåéøåé ðàñôîêóñèðîâêå ñïåêòðîìåòðà, ëèáî äàëåêî âíèç, ÷òî âåäåò ê
ñèëüíîìó ïàäåíèþ òðàíñìèññèè ïðèáîðà.

• Èç-çà äîâîëüíî áîëüøîãî óâåëè÷åíèÿ (−5.84) èìååòñÿ ðåçêàÿ çàâèñèìîñòü ðàçðåøå-
íèÿ îò ðàçìåðà îáðàçöà.

Ê äîñòîèíñòâàì ñòàíäàðòíîãî ðåæèìà ìîæíî îòíåñòè òîëüêî îòíîñèòåëüíî âûñîêóþ
òðàíñìèññèþ. Â òàáë. 6.1 ïðèâåäåíû âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà
äëÿ ðàçíûõ ïîäðåæèìîâ �ñòàíäàðòíîãî� ðåæèìà, à òàêæå øèðèíà íà ïîëîâèíå âûñîòû
(ØÏÂ) àïïàðàòóðíûõ ôóíêöèé (ðàçðåøåíèå ñïåêòðîìåòðà). Íà ðèñ. 6.1 ïîêàçàíû ñàìè
âû÷èñëåííûå àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ îøèáêà â îïðåäåëåíèè òðàíñìèñ-
ñèé â òàáë. 6.1 è âåçäå äàëåå îêîëî 2%, à â îïðåäåëåíèè ØÏÂ îêîëî 15%.
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Òàáëèöà 6.1: Òðàíñìèññèè è ðàçðåøåíèÿ (ØÏÂ) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîäðåæèìîâ ñòàíäàðò-
íîãî ðåæèìà

Ïîäðåæèìû Ðàçìåð Äèàôðàãìà Òðàíñìèññèÿ Ðàçðåøåíèå
(ðèñ. 6.1) îáðàçöà, ìì íà âõîäå L1 (ñòåðàäèàí) (ýÂ)

a 0× 0 íåò 0.0597 1.6
b 0× 0 2ìì 0.0396 1.1
c 0× 0 1ìì 0.0206 0.6
d 1× 5 íåò 0.0481 1.6
e 1× 5 2ìì 0.0295 1.8
f 1× 5 1ìì 0.0158 1.8

Àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè âû÷èñëÿëèñü ñ øèðèíîé êàíàëà 0.1 ýÂ. Íà âñåõ àïïàðàòóð-
íûõ ôóíêöèÿõ ðèñ. 6.1 (à òàê æå ðèñ. 6.2 è ðèñ. 6.4) âèäíà îñîáåííîñòü â âèäå îòäåëüíîãî
âûáðîñà ïðè íóëåâîì îòêëîíåíèè çàðåãèñòðèðîâàííîé ýíåðãèè îò èñòèííîãî çíà÷åíèÿ.
Íà ýòó îñîáåííîñòü ïðèõîäèòñÿ, êàê ïðàâèëî, î÷åíü íåáîëüøîå êîëè÷åñòâî òåõ ýëåêòðî-
íîâ, äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿþòñÿ óñëîâèÿ ïàðàêñèàëüíîé îïòèêè. Êàê âèäíî, øèðèíà ýòîé
îñîáåííîñòè ìåíüøå 0.1 ýÂ, è îíà çíà÷èòåëüíî óæå ëþáîé ðåàëüíîé ýëåêòðîííîé ëèíèè
êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà. Òàê êàê è äîëÿ ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà ýòó îñîáåííîñòü,
ìàëà, òî îíà ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþ áóäåò íèâåëèðîâàòüñÿ ïðè íàáëþäåíèè ðåàëüíî-
ãî ñïåêòðà, è íå áóäåò îêàçûâàòü ñêîëüêî-íèáóäü çàìåòíîãî âëèÿíèÿ íà ôîðìó ïèêîâ.
Ïîýòîìó ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî íàëè÷èåì ýòîé îñîáåííîñòè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Áîëåå
òîãî, çíà÷åíèÿ ØÏÂ àïïàðàòóðíûõ ëèíèé, ïðèâåäåííûå â òàáë. 6.1 è ïîñëåäóþùèõ,
îïðåäåëåíû ñ çàìåíîé ýòîãî âûáðîñà ñðåäíèì àðèôìåòè÷åñêèì äâóõ ñîñåäíèõ òî÷åê.

Êàê âèäíî èç òàáë. 6.1 è ðèñ. 6.1, ñòàíäàðòíûé ðåæèì ïðàêòè÷åñêè íåïðèãîäåí äëÿ
ñóùåñòâåííîãî ðàñøèðåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî äèàïàçîíà ïðèáîðà íà îñíîâå òåîðèè ïîäî-
áèÿ. Åñëè ìû õîòèì, íàïðèìåð, ïîëó÷èòü êîíôèãóðàöèþ ïîòåíöèàëîâ ëèíç äëÿ àíàëèçà
15 êýÂ-ýëåêòðîíîâ ïóòåì óìíîæåíèÿ �ñòàíäàðòíîãî� ðåæèìà íà 10, òî äàæå äëÿ òî÷å÷íîãî
èñòî÷íèêà ñ ìàêñèìàëüíûì äèàôðàãìèðîâàíèåì ìû ïîëó÷èì ðàçðåøåíèå ëèøü íà óðîâíå
6 ýÂ, à â ðåàëèñòè÷íîì ñëó÷àå îáðàçöà (1×5ìì2) íå ìåíüøå 15 ýÂ. Ïðè÷èíó íèçêîãî ðàçðå-
øåíèÿ ëåãêî ïîíÿòü êà÷åñòâåííî. Ïðè êîýôôèöèåíòå óâåëè÷åíèÿ ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé
ñèñòåìû L1�L4 îêîëî −6 è øèðèíå îáðàçöà 1ìì øèðèíà èçîáðàæåíèÿ íà âûõîäå L4 áóäåò
6ìì, íî îíî, ïðàâäà, óðåçàåòñÿ ïðîõîäíîé äèàôðàãìîé äî 5.2ìì. Äàæå ïðè èäåàëüíîé
ðàáîòå ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà ðàçìåð èçîáðàæåíèÿ íà äåòåêòîðå íå ìîæåò áûòü ìåíü-
øå 5.2ìì, òàê êàê àíàëèçàòîð äàåò óâåëè÷åíèå, ðàâíîå −1. Òàê êàê âåëè÷èíà äèñïåðñèè
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Ðèñ. 6.1: Àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè äëÿ ñòàíäàðòíîãî ðåæèìà ñïåêòðîìåòðà è ýíåðãèè íà-
ñòðîéêè 1500 ýÂ. Îïèñàíèå ïîäðåæèìîâ a�f ñì. òàáë. 6.1. Ïî îñè àáñöèññ îòëîæåíî îòêëî-
íåíèå îïðåäåëåííîãî ñïåêòðîìåòðîì çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíà îò èñòèííîãî èñõîäíîãî
çíà÷åíèÿ â ýëåêòðîí-âîëüòàõ.

ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 0.4 ýÂ/ìì (äëÿ ∆Vsph = 100Â), òî ýòî äà-
åò ØÏÂ àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè ∼ 2 ýÂ, ÷òî ôàêòè÷åñêè è âèäíî èç òàáë. 6.1 è ðèñ. 6.1.
Ïðè ïðåîáðàçîâàíèè ïîäîáèÿ âñå ðàçìåðû èçîáðàæåíèé ñîõðàíÿþòñÿ, íî äèñïåðñèÿ ñôå-
ðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà âîçðàñòàåò â ñîîòâåòñòâèè ñ êîýôôèöèåíòîì ïðåîáðàçîâàíèÿ, ÷òî
è âåäåò ê ñîîòâåòñòâóþùåìó óøèðåíèþ àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè ñïåêòðîìåòðà.

Èç ïðîâåäåííîãî àíàëèçà ÿñíî, ÷òî óëó÷øåíèÿ ðàçðåøåíèÿ ìîæíî äîáèòüñÿ ïóòåì
óìåíüøåíèÿ ðàçìåðà èçîáðàæåíèÿ èñòî÷íèêà, äëÿ ÷åãî ñëåäóåò ïîïûòàòüñÿ óìåíüøèòü
êîýôôèöèåíò óâåëè÷åíèÿ ïðåäâàðèòåëüíîé ñèñòåìû L1�L4 (ëèáî ñóæåíèåì ùåëè íà âû-
õîäå L4, íî ýòî óìåíüøàåò òðàíñìèññèþ ñïåêòðîìåòðà). Ìû íàøëè öåëûé ðÿä ðåæèìîâ,
êîòîðûå ïðåâîñõîäÿò ñòàíäàðòíûé ðåæèì ïî ìíîãèì ïàðàìåòðàì. Ñðåäè ýòèõ ðåæèìîâ
íàèáîëüøèé èíòåðåñ ñ òî÷êè çðåíèÿ ïðèìåíåíèÿ òåîðèè ïîäîáèÿ äëÿ ðàñøèðåíèÿ äèàïà-
çîíà ïðåäñòàâëÿåò ñëåäóþùèé ðåæèì �âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ�. Ïîòåíöèàëû V2 è V3 (ïðè
Ek = 1500 ýÂ) âûáèðàþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: V2 = +500Â, V3 = 0. Ïðè ýòîì óâå-
ëè÷åíèå ñèñòåìû L1�L4 ñîñòàâëÿåò −1.77, ò. å. çíà÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åì â ñòàíäàðòíîì
ðåæèìå, à èçîáðàæåíèå ðàñïîëàãàåòñÿ ïî÷òè òî÷íî íà âõîäå â àíàëèçàòîð. Òðàíñìèññèè è
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Òàáëèöà 6.2: Òðàíñìèññèè è ðàçðåøåíèÿ (ØÏÂ) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîäðåæèìîâ ðåæèìà
�âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ�.

Ïîäðåæèìû Ðàçìåð Äèàôðàãìà Òðàíñìèññèÿ Ðàçðåøåíèå
(ðèñ. 6.2) îáðàçöà, ìì íà âõîäå L1 (ñòåðàäèàí) (ýÂ)

a 0× 0 íåò 0.0183 0.8
b 0× 0 2ìì 0.0183 0.8
c 0× 0 1ìì 0.0120 0.5
d 1× 5 íåò 0.0180 0.9
e 1× 5 2ìì 0.0170 0.8
f 1× 5 1ìì 0.0117 0.7

ðàçðåøåíèÿ äëÿ ýòîãî ðåæèìà ïðèâåäåíû â òàáë. 6.2, à àïïàðàòóðíûå ëèíèè íà ðèñ. 6.2.
Êàê âèäíî èç òàáë. 6.2 è ðèñ. 6.2, ïðåäïîëîæåíèå îá óëó÷øåíèè ðàçðåøåíèÿ äëÿ ýòîãî
ðåæèìà ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòàíäàðòíûì ðåæèìîì ïîäòâåðæäàåòñÿ. Äðóãèì äîñòîèíñòâîì
ðåæèìà �âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ� ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îí óñòîé÷èâ: áåç çàìåòíûõ èçìåíåíèé
ðåçóëüòàòîâ V2 ìîæíî èçìåíÿòü íà ±500, à V3 íà ±100 âîëüò. Íåäîñòàòêîì ðåæèìà ÿâ-
ëÿåòñÿ íåñêîëüêî ìåíüøàÿ òðàíñìèññèÿ, ÷åì â �ñòàíäàðòíîì� ðåæèìå.

Íåñìîòðÿ íà óëó÷øåííîå ðàçðåøåíèå, ðåæèì �âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ� òîæå íå ìîæåò
áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ñóùåñòâåííîãî ðàñøèðåíèÿ ðàáî÷åãî äèàïàçîíà ñïåêòðîìåòðà ñ ïî-
ìîùüþ òåîðèè ïîäîáèÿ: ïðè óâåëè÷åíèè ýíåðãèè íà ïîðÿäîê ðàçðåøåíèå áóäåò íå ëó÷øå
7 ýÂ (äëÿ ðåàëüíûõ èñòî÷íèêîâ 1 × 5ìì2). Óìåíüøåíèå ðàçìåðîâ èñòî÷íèêà íå ïðèâå-
äåò ê çàìåòíîìó óëó÷øåíèþ ñèòóàöèè, òàê êàê è äëÿ òî÷å÷íîãî èñòî÷íèêà ðàçðåøåíèå
ñîñòàâèò â ëó÷øåì ñëó÷àå îêîëî 5 ýÂ.

Îáùèé âûâîä, ê êîòîðîìó ìû ïðèõîäèì íà îñíîâàíèè àíàëèçà ñòàíäàðòíîãî è ðîä-
ñòâåííûõ ðåæèìîâ â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè ñîñòîèò â òîì, ÷òî òåîðèÿ ïîäîáèÿ ñêî-
ðåå âñåãî íåïðèìåíèìà äëÿ ñóùåñòâåííîãî ðàñøèðåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî äèàïàçîíà ñïåê-
òðîìåòðà ÐÔÑ-2 ñ ñîõðàíåíèåì íåîáõîäèìîãî äëÿ ÊÝÑ ðàçðåøåíèÿ, òàê êàê íå ïîçâîëÿåò
ïîëó÷èòü ðàçðåøåíèÿ ëó÷øå 6�10 ýÂ ïðè ýíåðãèÿõ ýëåêòðîíîâ ïîðÿäêà 10 êýÂ.

6.2 Ïîëó÷åíèå âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ â æåñòêîé îáëàñ-
òè íà îñíîâå �ïðåäåëüíîãî� ðåæèìà ñïåêòðîìåòðà.

Îñíîâíàÿ ïðè÷èíà óõóäøåíèÿ ðàçðåøåíèÿ ïðè ïåðåõîäå îò ìÿãêîãî äèàïàçîíà ýíåðãèé
ê æåñòêîìó ñ ïîìîùüþ òåîðèè ïîäîáèÿ ñîñòîèò â òîì, ÷òî âìåñòå ñ ýíåðãèåé ýëåêòðîíîâ
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Ðèñ. 6.2: Àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè äëÿ ðåæèìà �âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ� ñïåêòðîìåòðà è
ýíåðãèè íàñòðîéêè 1500 ýÂ. Îïèñàíèå ïîäðåæèìîâ a�f ñì. òàáë. 6.2. Ïî îñè àáñöèññ îò-
ëîæåíî îòêëîíåíèå îïðåäåëåííîãî ñïåêòðîìåòðîì çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíà îò èñòèí-
íîãî èñõîäíîãî çíà÷åíèÿ â ýëåêòðîí-âîëüòàõ.

Ðèñ. 6.3: Îáëàñòè äîïóñòèìûõ ðåæèìîâ äëÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ 10 êýÂ. V2 è V3 Âûðàæå-
íû â êýÂ. Ïóíêòèðíûå ëèíèè ñ ïîñëåäîâàòåëüíî óêîðà÷èâàþùèìèñÿ øòðèõàìè îòâå÷àþò
íàïðÿæåíèÿì ∆Vsph ñîîòâåòñòâåííî 666.6Â, 400Â, 200Â, 100Â (ñïëîøíîé êîíòóð).

è ïîòåíöèàëàìè V2 è V3 óâåëè÷èâàåòñÿ è ðàçíîñòü ïîòåíöèàëîâ ∆Vsph, ÷òî ïðèâîäèò
ê ñîîòâåòñòâóþùåìó ðîñòó äèñïåðñèè ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà. Âûõîä èç ýòîãî ïîëî-
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æåíèÿ ìîæíî èñêàòü â òîì, ÷òîáû è ïðè âûñîêèõ ýíåðãèÿõ àíàëèçèðóåìûõ ýëåêòðîíîâ
ñîõðàíèòü íèçêóþ äèñïåðñèþ àíàëèçàòîðà, òî åñòü ñîõðàíèòü íàñòîëüêî íèçêîå çíà÷åíèå
∆Vsph, íàñêîëüêî ýòî âîçìîæíî.

Íèêàêîãî ïðèíöèïèàëüíîãî îãðàíè÷åíèÿ íà ∆Vsph ïðè ëþáîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ íåò.
Äëÿ ëþáîé ðàçíîñòè ïîòåíöèàëîâ ∆Vsph ìîæíî ïîäîáðàòü òàêîé ïîòåíöèàë V4, ÷òî ñèñòå-
ìà êàê-òî áóäåò ðàáîòàòü. Îñíîâíàÿ òðóäíîñòü ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû ïðàâèëüíûì ïîäáî-
ðîì V2 è V3 ïðè ýòîì îáåñïå÷èòü óäîâëåòâîðèòåëüíóþ ñâåòîñèëó è ôîêóñèðîâêó ïðèáîðà.
Ìû îáíàðóæèëè, ÷òî îñíîâíûì êðèòåðèåì äîïóñòèìîñòè òîãî èëè èíîãî ðåæèìà (V2,V3)
ÿâëÿåòñÿ ïîëîæåíèå ôîêóñà ïðåäâàðèòåëüíîé ñèñòåìû L1�L4 îòíîñèòåëüíî âõîäà â ñôå-
ðè÷åñêèé àíàëèçàòîð. Íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíû ðåæèìû, êîãäà ôîêóñ îêàçûâàåòñÿ òî÷-
íî íà âõîäå àíàëèçàòîðà èëè íå áîëåå ÷åì íà 15ìì âûøå. Òàêèå ðåæèìû âñåãäà îáåñ-
ïå÷èâàþò õîðîøóþ òðàíñìèññèþ è ðàçðåøåíèå. Ïðèãîäíûìè ÿâëÿþòñÿ è ðåæèìû, êîãäà
ôîêóñ îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííî âûøå âõîäà â àíàëèçàòîð. Òàêèå ðåæèìû îáåñïå÷èâàþò
âî âñÿêîì ñëó÷àå õîðîøóþ òðàíñìèññèþ è ðàçðåøåíèå íå õóæå 2 ýÂ ïðè ∆Vsph = 100Â.
Ðåæèìû, â êîòîðûõ ôîêóñ îêàçûâàåòñÿ íèæå âõîäà â àíàëèçàòîð íåïðèìåíèìû, òàê êàê
ïî ìåðå óõîäà ôîêóñà âíèç íà÷èíàåò êàòàñòðîôè÷åñêè áûñòðî ïàäàòü òðàíñìèññèÿ ñïåê-
òðîìåòðà. Ïðè çàäàííîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ è çàäàííîé ðàçíîñòè ïîòåíöèàëîâ ∆Vsph

íàçîâåì îáëàñòüþ äîïóñòèìûõ ðåæèìîâ òó îáëàñòü íà ïëîñêîñòè (V2,V3), äëÿ òî÷åê
êîòîðîé îáåñïå÷åíî óñëîâèå ∆z ≥ 0, ãäå ∆z � ðàññòîÿíèå îò âõîäà â ñôåðè÷åñêèé àíà-
ëèçàòîð äî ôîêóñà ñèñòåìû L1�L4 (îñü z íàïðàâëåíà ââåðõ). Íà ðèñ. 6.3 ïîêàçàí íàáîð
îáëàñòåé äîïóñòèìûõ ðåæèìîâ äëÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ 10 êýÂ è ïîñëåäîâàòåëüíîñòè çíà-
÷åíèé ∆Vsph: 666.6Â, 400Â, 200Â è 100Â. Âèäíî, ÷òî ÷åì ìåíüøå ∆Vsph, è, ñîîòâåòñòâåí-
íî, ÷åì âûøå íåîáõîäèìàÿ ñòåïåíü òîðìîæåíèÿ ýëåêòðîíîâ, òåì óæå ñòàíîâèòñÿ îáëàñòü
äîïóñòèìûõ ðåæèìîâ, ïðè÷åì äëÿ ∆Vsph = 100Â îíà ñòÿãèâàåòñÿ ïî÷òè â òî÷êó. Â ýòîì
ïîñëåäíåì ñëó÷àå ñâîáîäà âûáîðà ïîòåíöèàëîâ V2 è V3 ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò è îñòà-
åòñÿ åäèíñòâåííûé äîïóñòèìûé ðåæèì V2 ≈ −7.2êÂ, V3 ≈ −9.1êÂ. Ïðè åùå ìåíüøèõ
çíà÷åíèÿõ ∆Vsph óæå íåò íè îäíîãî äîïóñòèìîãî ðåæèìà, ñëåäîâàòåëüíî äàííûé ðåæèì è
åñòü òîò ðåæèì, ïðè êîòîðîì ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîå ðàçðåøåíèå
ñïåêòðîìåòðà ïðè àíàëèçå ýëåêòðîíîâ 10 êýÂ (èìåííî â ýòîì ñëó÷àå àíàëèç ýëåêòðîíîâ
ïðîèñõîäèò ïðè ìèíèìàëüíî âîçìîæíîé äèñïåðñèè ñôåðè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà). Òàêîé ðå-
æèì ðàáîòû ñïåêòðîìåòðà íàçîâåì �ïðåäåëüíûì�. Åñëè íàñ èíòåðåñóåò ðåæèì ïðåäåëüíî
âîçìîæíîãî ðàçðåøåíèÿ äëÿ äðóãîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ, íàïðèìåð äëÿ Ek = 20 êýÂ, òî
ñîîòâåòñòâóþùèé ðåæèì ìîæåò áûòü ïîëó÷åí òîëüêî ïðåîáðàçîâàíèåì ïîäîáèÿ èç �ïðå-
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Ðèñ. 6.4: Àïïàðàòóðíûå ôóíêöèè äëÿ �ïðåäåëüíîãî� ðåæèìà ñïåêòðîìåòðà è ýíåðãèè íà-
ñòðîéêè 10 êýÂ. Îïèñàíèå ïîäðåæèìîâ a�f ñì. òàáë. 6.3. Ïî îñè àáñöèññ îòëîæåíî îòêëî-
íåíèå îïðåäåëåííîãî ñïåêòðîìåòðîì çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíà îò èñòèííîãî èñõîäíîãî
çíà÷åíèÿ â ýëåêòðîí-âîëüòàõ.

Òàáëèöà 6.3: Òðàíñìèññèè è ðàçðåøåíèÿ (ØÏÂ) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîäðåæèìîâ �ïðåäåëü-
íîãî� ðåæèìà

Ïîäðåæèìû Ðàçìåð Äèàôðàãìà Òðàíñìèññèÿ Ðàçðåøåíèå
(ðèñ. 6.4) îáðàçöà, ìì íà âõîäå L1 (ñòåðàäèàí) (ýÂ)

a 0× 0 íåò 0.0401 1.0
b 0× 0 2ìì 0.0336 0.6
c 0× 0 1ìì 0.0181 0.4
d 1× 5 íåò 0.0248 2.0
e 1× 5 2ìì 0.0208 2.0
f 1× 5 1ìì 0.0113 1.8

äåëüíîãî� ðåæèìà äëÿ 10 êýÂ (èëè ëþáîãî äðóãîãî, ïîäîáíîãî åìó).
Äëÿ �ïðåäåëüíîãî� ðåæèìà ñïåêòðîìåòðà ïîëîæåíèå ôîêóñà ñèñòåìû L1�L4 îêàçûâà-

åòñÿ ïðèìåðíî íà 35ìì âûøå âõîäà â ñôåðè÷åñêèé àíàëèçàòîð, óâåëè÷åíèå ñîñòàâëÿåò
−7.0. Òðàíñìèññèè è ØÏÂ àïïàðàòóðíûõ ëèíèé ïðèâåäåíû â òàáë. 6.3, ñàìè àïïàðàòóð-
íûå ôóíêöèè ïîêàçàíû íà ðèñ. 6.4. Åñëè ñðàâíèòü �ïðåäåëüíûé� ðåæèì (äëÿ 10 êýÂ) ñî
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Ðèñ. 6.5: Ðàññ÷èòàííàÿ àïïàðàòóðíàÿ ôóíêöèÿ äëÿ �ïðåäåëüíîãî� ðåæèìà ñïåêòðîìåòðà,
ýíåðãèè íàñòðîéêè 20 êýÂ, âõîäíîé ùåëè 2ìì, ïðîõîäíîé ùåëè 1ìì è îáðàçöà 1 × 5ìì
ðàçìåðîì. ØÏÂ àïïàðàòóðíîé ôóíêöèè ðàâíà 1.2 ýÂ.

ñòàíäàðòíûì ðåæèìîì (äëÿ 1.5 êýÂ), òî âèäíî, ÷òî ïåðâûé îáåñïå÷èâàåò âïîëíå ïðèåì-
ëåìóþ òðàíñìèññèþ è ðàçðåøåíèå. Èç òàáë. 6.3 è ðèñ. 6.4 âèäíî, ÷òî äëÿ îáðàçöîâ êîíå÷-
íîãî ðàçìåðà ðàçðåøåíèå îïðåäåëÿåòñÿ ïî÷òè èñêëþ÷èòåëüíî èõ ðàçìåðîì, îñîáåííî ïðè
âõîäíîé ùåëè 1ìì. Ýòî ñâÿçàíî ñ áîëüøèì óâåëè÷åíèåì ñèñòåìû L1�L4 â �ïðåäåëüíîì�
ðåæèìå. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî óìåíüøåíèåì ðàçìåðà îáðàçöà ìîæíî äîáèòüñÿ ñóùåñòâåí-
íîãî óëó÷øåíèÿ ðàçðåøåíèÿ. Äðóãîé ïðîñòîé ïóòü óëó÷øåíèÿ ðàçðåøåíèÿ � óìåíüøåíèå
øèðèíû ùåëè íà âûõîäå L4, íî â ýòîì ñëó÷àå, êàê óæå óïîìèíàëîñü, óëó÷øåíèå ðàçðå-
øåíèÿ äîñòèãàåòñÿ çà ñ÷åò óìåíüøåíèÿ òðàíñìèññèè. Îäíàêî è íà ýòîì ïóòè ìîãóò áûòü
ïîëó÷åíû íåïëîõèå ðåçóëüòàòû. Íà ðèñ. 6.5 ïîêàçàíà ðàñ÷åòíàÿ àïïàðàòóðíàÿ ôóíêöèÿ,
ñîîòâåòñòâóþùàÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ 20 êýÂ, âõîäíîé ùåëè 2ìì, ïðîõîäíîé ùåëè 1ìì
è îáðàçöó ðàçìåðîì 1 × 5ìì2. Ïîëó÷åíà òðàíñìèññèÿ 0.0033 ñòåðàäèàí è ØÏÂ àïïàðà-
òóðíîé ëèíèè 1.2 ýÂ. Îòìåòèì, ÷òî òðàíñìèññèÿ 0.0033 íå òàê óæ ìàëà. Îíà ýôôåêòèâíî
ñîîòâåòñòâóåò òåëåñíîìó óãëó, ïðåäñòàâëåííîìó ïðÿìûì êðóãîâûì êîíóñîì ñ ðàñòâîðîì
3.7o. Ýòî íå íàìíîãî ìåíüøå, íàïðèìåð, ÷åì â øòàòíîì ðåæèìå ñåðèéíîãî ýëåêòðîííîãî
ñïåêòðîìåòðà HP5950A äëÿ ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ â äèàïàçîíå 0.3�1.5 êýÂ (îêîëî 7o) [167].

Íàêîíåö, ñäåëàåì íåñêîëüêî çàìå÷àíèé îòíîñèòåëüíî ñïîñîáîâ íàáîðà ðåàëüíîãî êîí-
âåðñèîííîãî ñïåêòðà ñ èñïîëüçîâàíèåì �ïðåäåëüíîãî� ðåæèìà ñïåêòðîìåòðà. Äî ñèõ ïîð
ìû ðàññìàòðèâàëè íàáëþäåíèå ñïåêòðà òîëüêî â óçêîì îêíå ±4.5 ýÂ âîêðóã òî÷êè ñ ôèê-
ñèðîâàííîé ýíåðãèåé. Ðåàëüíî âñåãäà òðåáóåòñÿ ïðîñìîòð ñïåêòðà â íåêîòîðîì áîëåå øè-
ðîêîì äèàïàçîíå ýíåðãèé, îáû÷íî îò 10 äî 1000 ýÂ øèðèíîé. Âîïðîñ ñîñòîèò â òîì, êàê
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îñóùåñòâèòü ñêàíèðîâàíèå ñïåêòðà.
Êàæäàÿ òî÷êà ñïåêòðà òðåáóåò âûáîðà ñîáñòâåííîãî òîðìîçÿùåãî ïîòåíöèàëà V4.

Ñòðîãî ãîâîðÿ, äëÿ êàæäîãî V4 äîëæíû ïîäáèðàòüñÿ îïòèìàëüíûå çíà÷åíèÿ V2 è V3,
çàòåì ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åííîé çàâèñèìîñòè âìåñòå ñ V4 ñèíõðîííî äîëæíû èç-
ìåíÿòüñÿ è ýòè ïîòåíöèàëû. Îäíàêî, òàêîå ðàäèêàëüíîå ðåøåíèå çàäà÷è òðåáóåò î÷åíü
áîëüøîãî îáúåìà ïðåäâàðèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé è çàòåì ðåàëèçàöèþ äîñòàòî÷íî ñëîæíî-
ãî àëãîðèòìà óïðàâëåíèÿ. Âîçìîæíû óïðîùåííûå ïîäõîäû. Òàê, åñëè íàñòðîèòü öåíòð
èññëåäóåìîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî äèàïàçîíà òî÷íî íà �ïðåäåëüíûé� ðåæèì, òî ïîñëå ýòîãî
V2 è V3 ìîæíî âîîáùå çàôèêñèðîâàòü, à èçìåíÿòü òîëüêî V4 â òàêèõ ïðåäåëàõ, ÷òîáû
òðàíñìèññèÿ ñïåêòðîìåòðà íå ìåíÿëàñü ñëèøêîì ñèëüíî. Íàïðèìåð, åñëè öåíòð èññëå-
äóåìîãî äèàïàçîíà ïðèõîäèòñÿ íà 10 êýÂ, òî V4 ìîæíî ìåíÿòü â äèàïàçîíå ±250Â áåç
âûõîäà èç îáëàñòè äîïóñòèìûõ ðåæèìîâ â ïëîñêîñòè (V2,V3). Ýòî ñîîòâåòñòâóåò ñêàíè-
ðîâàíèþ ó÷àñòêà ñïåêòðà øèðèíîé 500 ýÂ. Äðóãîé âîçìîæíûé âàðèàíò ñëåäóåò èç òîãî,
÷òî â �ïðåäåëüíîì� ðåæèìå âñå ïîòåíöèàëû V2, V3 è V4 èìåþò îäèí è òîò æå çíàê. Òîãäà
ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ âñåãî îäíèì èñòî÷íèêîì íàïðÿæåíèÿ, ÷òîáû ñêàíèðîâàòü ñïåêòð
ïîòåíöèàëîì V4, à V2 è V3 ïîëó÷èòü ñ ïîìîùüþ ïîäõîäÿùèì îáðàçîì ïîäîáðàííîãî âû-
ñîêîîìíîãî äåëèòåëÿ (òàê, ÷òîáû âûïîëíÿëàñü ïðîïîðöèÿ V2 : V3 : V4 = 7.2 : 9.1 : 10).
Òîãäà ïðè èçìåíåíèè V4 ñèíõðîííî áóäóò ìåíÿòüñÿ è V2 ñ V3, ÷òî â øèðîêîì äèàïà-
çîíå âàðèàöèé V4 óäåðæèò òî÷êó (V2,V3) âáëèçè öåíòðà îáëàñòè äîïóñòèìûõ ðåæèìîâ,
à òðàíñìèññèþ è ðàçðåøåíèå íà ïðèáëèçèòåëüíî ïîñòîÿííîì óðîâíå.

6.3 Ðåçþìå.

Â äàííîé ãëàâå äèññåðòàöèè íå ñòàâèëàñü çàäà÷à äåòàëüíî èññëåäîâàòü è ïðåäñòàâèòü
ðåæèìû ðàáîòû ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2, ïðèñïîñîáëåííûå äëÿ èçó-
÷åíèÿ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ â �æåñòêîì� äèàïàçîíå ýíåðãèé (Ek ≥ 10êýÂ) ñ âûñîêèì
ðàçðåøåíèåì (∼ 1 ýÂ). Íàïðîòèâ, ðåøåíà îáùàÿ çàäà÷à: ïîêàçàíî, ÷òî òàêèå ðåæèìû
ñóùåñòâóþò è îáëàäàþò ñâîéñòâàìè, äîïóñêàþùèìè èõ èñïîëüçîâàíèå ïðè èçìåðåíèè
ñïåêòðîâ ÊÝÑ. Ïîêàçàíî òàê æå, ÷òî ýòè ðåæèìû äàëåêè îò ñòàíäàðòíûõ øòàòíûõ �íèç-
êîýíåðãåòè÷åñêèõ� ðåæèìîâ ðàáîòû ñïåêòðîìåòðîâ òèïà HP5950A èëè ÐÔÑ-2. Êðîìå òî-
ãî, ðàçðàáîòàíû âû÷èñëèòåëüíûå ìåòîäèêè, ïîçâîëÿþùèå ïðîäîëæèòü áîëåå äåòàëüíûå
èññëåäîâàíèÿ â ýòîé îáëàñòè. Õîòÿ ýòè äåòàëüíûå ðàçðàáîòêè åùå âïåðåäè, íà îñíîâàíèè
ðåçóëüòàòîâ äàííîé ðàáîòû ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ïðîãðàììà ðàñïðîñòðàíåíèÿ ìåòîäè-
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êè ÊÝÑ íà áîëüøîå êîëè÷åñòâî íîâûõ îáúåêòîâ [52] çà ñ÷åò ñóùåñòâåííîãî ðàñøèðåíèÿ
ýíåðãåòè÷åñêîãî äèàïàçîíà ñïåêòðîìåòðîâ ñ ñîõðàíåíèåì äîñòàòî÷íî âûñîêîãî ðàçðåøå-
íèÿ ìîæåò áûòü âûïîëíåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì óæå ñóùåñòâóþùåé òåõíèêè ýëåêòðîííîé
ñïåêòðîñêîïèè.
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Çàêëþ÷åíèå

Â ðàáîòå ðàçâèòà ìåòîäèêà êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû êîíâåðñèîííûõ
ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ óëüòðàìÿãêîãî èçîìåðíîãî ïåðåõîäà óðàíà-235 â ñîåäèíåíèÿõ óðà-
íà. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîé ìåòîäèêè èçìåðåíû ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè äëÿ
ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé èçîìåðà óðàíà, íàõîäÿùåãîñÿ â ðàçëè÷íûõ îêñèäíûõ ñîñòîÿíè-
ÿõ, ïîëó÷åíû êîëè÷åñòâåííûå äàííûå, õàðàêòåðèçóþùèå èçìåíåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé êîí-
âåðñèîííûõ ëèíèé, îáóñëîâëåííûå õèìè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì èçîìåðà. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå
ðåçóëüòàòû ñîïîñòàâëåíû ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû óðàíèëîâîé
ãðóïïû, è â ñâÿçè ñ ïðåäñêàçàíèåì ñèëüíîãî âëèÿíèÿ èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ íà
âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè 235mU èçó÷åí âîïðîñ î ïðîïîðöèîíàëüíîñòè âåðîÿòíîñòåé êîíâåð-
ñèè è ïëîòíîñòè 6p-ýëåêòðîíîâ óðàíà âáëèçè ÿäðà. Ñäåëàí âûâîä î ñîãëàñèè ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ ñ ñîõðàíåíèåì òàêîé ïðîïîðöèîíàëüíîñòè è âûñêàçàíî ïðåäïîëîæåíèå î
ñëàáîì âëèÿíèè èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ íà ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè
èçîìåðà óðàíà. Ïîêàçàíî, ÷òî ñóùåñòâóþò ìåõàíèçìû, ñïîñîáíûå â íåñêîëüêî ðàç ïîäàâ-
ëÿòü âêëàä èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ â ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèè 235mU,
áëàãîäàðÿ ÷åìó îíè ìîãóò îñòàâàòüñÿ ïðèáëèçèòåëüíî ïðîïîðöèîíàëüíûìè ñîîòâåòñòâó-
þùèì ïàðöèàëüíûì ýëåêòðîííûì ïëîòíîñòÿì âáëèçè ÿäðà. Â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ïðî-
ïîðöèîíàëüíîñòè âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè è ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé âûïîëíåíà ýêñïå-
ðèìåíòàëüíàÿ îöåíêà ñòåïåíè ó÷àñòèÿ ãëóáîêîëåæàùåé 6p1/2-àòîìíîé îáîëî÷êè óðàíà â
ôîðìèðîâàíèè ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé óðàíèëîâûõ ñîåäèíåíèé.

Ïåðåä êîíâåðñèîííîé ýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèåé èçîìåðà óðàíà îñòàåòñÿ ðÿä íåðå-
øåííûõ çàäà÷. Íàèáîëåå àêòóàëüíûìè ñðåäè íèõ ÿâëÿþòñÿ ñîçäàíèå êîëè÷åñòâåííîé òåî-
ðèè êîíâåðñèè, ïîçâîëÿþùåé àêêóðàòíî îöåíèòü âêëàä â êîíâåðñèþ êàê èíòåðôåðåíöè-
îííûõ ýôôåêòîâ, òàê è ýôôåêòîâ, ïîäàâëÿþùèõ èíòåðôåðåíöèþ, à â ýêñïåðèìåíòå �
ñîçäàíèå ìåòîäèêè ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ ñ èçîìåðîì óðàíà â çàäàííîì àòîìíîì îêðó-
æåíèè. Â òî æå âðåìÿ ðÿä ïðîáëåì íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ êîíâåðñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè
èçîìåðà óðàíà â êîëè÷åñòâåííûé ìåòîä èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé
óäàëîñü ðåøèòü, è c èñïîëüçîâàíèåì íîâûõ ìåòîäèê ïîëó÷åíû ïåðâûå ðåçóëüòàòû.

Ñ èñïîëüçîâàíèåì âû÷èñëèòåëüíîé ìîäåëè ýëåêòðîííî-îïòè÷åñêîé ñèñòåìû ýëåêòðî-
ñòàòè÷åñêîãî ýëåêòðîííîãî ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2, ïîêàçàíî, ÷òî âîçìîæíî èçìåðåíèå êîí-
âåðñèîííûõ ñïåêòðîâ ñ ðàçðåøåíèåì îêîëî 1 ýÂ âïëîòü äî ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ 20 êýÂ ïðè
ñîõðàíåíèè äîñòàòî÷íî âûñîêîé òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà, ÷òî äàåò âîçìîæíîñòü ñóùå-
ñòâåííî ðàñøèðèòü íàáîð ÿäåð, äîñòóïíûõ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ìåòîäîì ÊÝÑ.
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Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è âûâîäû
1. Â ðàáîòå ðàçâèòû îðèãèíàëüíûå ìåòîäèêè, êîòîðûå ïîçâîëèëè ïîëó÷èòü âàæíûå

ðåçóëüòàòû î êîíâåðñèîííîì ïåðåõîäå èçîìåðà 235mU.
1.1. Ðàçâèòà ìåòîäèêà èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàç-

ðåøåíèÿ óëüòðàìÿãêîãî (76.5±0.4 ýÂ) êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà (1/2)+-èçîìåðà óðàíà-235
(235mU) ñ èñïîëüçîâàíèåì ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ýëåêòðîííîãî ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2; ðàñ-
ñ÷èòàíà çàâèñèìîñòü ñâåòîñèëû ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 îò ýíåðãèè (ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè);
ïóòåì ñðàâíåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU, ïîëó÷åííûõ íà ñïåêòðîìåòðàõ ÐÔÑ-2 è
HP5950A íàéäåíà ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà HP5950A, ÷òî ïîçâîëèëî óñòðà-
íèòü àïïàðàòóðíûå èñêàæåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ âûñîêîãî
ðàçðåøåíèÿ 235mU.

1.2. Ðàçâèòà ìåòîäèêà âû÷èòàíèÿ ôîíà íåóïðóãî ðàññåÿííûõ è âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ
èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU è âûïîëíåíà îöåíêà ìåòîäè÷åñêèõ
îøèáîê â îïðåäåëåíèè èíòåíñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé, ñâÿçàííûõ ñ ïðèìåíåíèåì
ýòîé ìåòîäèêè, ÷òî ïîçâîëèëî îïðåäåëèòü ïàðöèàëüíûå èíòåíñèâíîñòè ëèíèé êîíâåðñè-
îííûõ ñïåêòðîâ 235mU.

1.3. Ïðåäëîæåíà âû÷èñëèòåëüíàÿ ìîäåëü (íà îñíîâå ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî) äëÿ îïèñà-
íèÿ ïðîõîæäåíèÿ ìÿãêèõ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ 235mU ÷åðåç óãëåâîäîðîäíûå ïëåíêè.
Ýòà ìîäåëü ïîçâîëèëà îáîñíîâàòü èñïîëüçóåìóþ â ðàáîòå ôåíîìåíîëîãè÷åñêóþ ìåòîäèêó
âû÷èòàíèÿ ôîíà íåóïðóãî ðàññåÿííûõ è âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ èç êîíâåðñèîííûõ ñïåê-
òðîâ 235mU è âûïîëíèòü îöåíêó âåëè÷èíû èñêàæåíèÿ ôîðìû êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ
235mU ñ ó÷åòîì çàâèñèìîñòè ýôôåêòèâíîé äëèíû ïðîáåãà êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ îò
ýíåðãèè (èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ìîãóò èñêàæàòüñÿ ïðèìåðíî íà 5%).

1.4. Ââåäåíà ìåòîäèêà îäíîâðåìåííîãî èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ è ïîñòî-
ÿííûõ ðàñïàäà ÿäåðíûõ èçîìåðîâ, ÷òî ïîçâîëèëî èçìåðèòü àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ èíòåí-
ñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé.

1.5. Ðàçâèòà ìåòîäèêà ïîëó÷åíèÿ îïðåäåëåííûõ õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé èçîìåðà 235mU
ïðè åãî ñáîðå ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì íà ïîâåðõíîñòè èíäèÿ ïóòåì èçìåíåíèÿ âåëè÷èíû
òîêà ðàçðÿäà, à òàêæå ìåòîäèêà àíàëèçà ñëîæíûõ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ ñìåñåé õèìè-
÷åñêèõ ñîñòîÿíèé èçîìåðà 235mU, ÷òî ïîçâîëèëî ïîëó÷èòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå êîíâåðñè-
îííûå ñïåêòðû è ïîñòîÿííûå ðàñïàäà, îòâå÷àþùèå äâóì ðàçëè÷íûì õèìè÷åñêèì ñîñòî-
ÿíèÿì èçîìåðà 235mU (A è B).

2. Ïðîâåäåíî êîëè÷åñòâåííîå ñîïîñòàâëåíèå âåëè÷èí èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé êîíâåðñè-
îííûõ ñïåêòðîâ 235mU ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ, ÷òî ïîçâîëèëî ðàñøèôðîâàòü ñòðóêòóðó
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ñïåêòðà è óñòàíîâèòü ìåõàíèçìû âîçíèêíîâåíèÿ íåêîòîðûõ åãî îñîáåííîñòåé.
2.1. Íà îñíîâå àíàëèçà ôîðìû êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ, îòâå÷àþùèõ ñîñòîÿíèÿì èçî-

ìåðà A è B, ïðåäïîëîæåíî, ÷òî õèìè÷åñêîå ñîñòîÿíèå A èçîìåðà óðàíà-235 áëèçêî ñî-
ñòîÿíèþ â äèîêñèäå, à ñîñòîÿíèå B îòâå÷àåò ëèíåéíîé óðàíèëîâîé ãðóïïå UO2+

2 , â ýêâà-
òîðèàëüíîé ïëîñêîñòè êîòîðîé ìîæåò íàõîäèòüñÿ íåñêîëüêî èîíîâ êèñëîðîäà.

2.2. Â ïðèáëèæåíèè, ÷òî ñïåêòð B â áîëüøîé ñòåïåíè ìîæíî ñâÿçàòü ñ ðàñïðåäåëåíè-
åì ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â óðàíèëîâîé ãðóïïå, ïðîâåäåíî ñîïîñòàâëåíèå òåîðåòè÷åñêèõ
çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ýêñïåðèìåíòàëüíû-
ìè âåëè÷èíàìè è ïîëó÷åíî óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå.

2.3. Íà îñíîâàíèè óäîâëåòâîðèòåëüíîãî ñîãëàñèÿ ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è òåî-
ðåòè÷åñêèìè âåëè÷èíàìè èíòåíñèâíîñòåé êîíâåðñèîííûõ ëèíèé, ïîêàçàíî, ÷òî ñèëüíûå
èíòåðôåðåíöèîííûå ýôôåêòû, ñâÿçàííûå ñ óïðóãèì ðàññåÿíèåì êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðî-
íîâ íà àòîìàõ îêðóæåíèÿ (àíàëîã ýôôåêòà EXAFS), â êîíâåðñèè 235mU íå íàáëþäàþòñÿ.

3. Âûïîëíåíà êà÷åñòâåííàÿ îöåíêà ôàêòîðîâ ïîäàâëåíèÿ èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåê-
òîâ â êîíâåðñèîííîì ïåðåõîäå 235mU (ñòðóêòóðíîå ðàçóïîðÿäî÷èâàíèå îêðóæåíèÿ, òåïëî-
âûå êîëåáàíèÿ àòîìîâ, íåóïðóãîå ðàññåÿíèå êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîíîâ, êîíå÷íîå âðåìÿ
æèçíè âàêàíñèè â îáîëî÷êå àòîìà óðàíà) è ïîêàçàíî, ÷òî ñòåïåíü ïîäàâëåíèÿ âêëàäà èí-
òåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ â ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè êîíâåðñèîííîãî ïåðåõîäà 235mU
ìîæåò áûòü âåñüìà áîëüøîé (âûðàæàåòñÿ ôàêòîðîì ∼5). Ýòî ïîçâîëèëî îáúÿñíèòü îò-
ñóòñòâèå ïðîÿâëåíèÿ ñèëüíûõ èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ â êîíâåðñèîííîì ïåðåõîäå
235mU è ñäåëàòü âûâîä î íåîáõîäèìîñòè ðàçâèòèÿ êîëè÷åñòâåííîé òåîðèè êîíâåðñèè èçî-
ìåðà 235mU, îñíîâàííîé íà ðåëÿòèâèñòñêèõ ðàñ÷åòàõ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé
óðàíà è ó÷èòûâàþùåé êàê èíòåðôåðåíöèîííûå ýôôåêòû, òàê è ôàêòîðû èõ ïîäàâëåíèÿ.

4. Ïðîâåäåíà ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ îöåíêà ñòåïåíè äåëîêàëèçàöèè ãëóáîêîëåæàùåé çà-
ïîëíåííîé 6p1/2-ïîäîáîëî÷êè àòîìà óðàíà â óðàíèëå íà îñíîâàíèè èçìåíåíèÿ èíòåíñèâíî-
ñòè ¾U6p1/2¿-ëèíèè êîíâåðñèîííîãî ñïåêòðà 235mU, îáóñëîâëåííîãî èçìåíåíèåì õèìè÷å-
ñêîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ èçîìåðà, è â ïðåäïîëîæåíèè î ïðîïîðöèîíàëüíîñòè ïàðöèàëüíûõ
âåðîÿòíîñòåé êîíâåðñèè 235mU è ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé âáëèçè ÿäðà. Ïîêàçàíî, ÷òî íà
êâàçèàòîìíîé 6p1/2-îðáèòàëè óðàíà îñòàåòñÿ (69± 9)% ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îò åå ïåð-
âîíà÷àëüíîãî çíà÷åíèÿ â àòîìå óðàíà.

5. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçâèòîé âû÷èñëèòåëüíîé ìîäåëè àêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íûõ ýëåê-
òðîííî-îïòè÷åñêèõ ñèñòåì ñëîæíîé ôîðìû íàéäåíû ñâåòîñèëüíûå ðåæèìû âûñîêîãî ðàç-
ðåøåíèÿ äëÿ èçìåðåíèÿ êîíâåðñèîííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ â îáëàñòè ýíåðãèé äî
20 êýÂ äëÿ ñïåêòðîìåòðà ÐÔÑ-2 (ãåîìåòðè÷åñêèé ôàêòîð íå ìåíåå 0.003 ñòåðàäèàí, ðàç-
ðåøåíèå 1.2 ýÂ èëè ëó÷øå).
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Ïðèëîæåíèå À

Àíàëèç ïîâåðõíîñòíûõ ïëåíîê ìåòîäîì
ðåíòãåíîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè
äëÿ ïëîñêèõ è õàîòè÷åñêèõ
ïîâåðõíîñòåé

Êàê ñëåäóåò èç ðàçäåëîâ 2.1 è 3.4, â õîäå íàñòîÿùåé ðàáîòû âîçíèêëà íåîáõîäèìîñòü
â îïðåäåëåíèè õàðàêòåðèñòèê ïëåíîê óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé íà ïîâåðõíîñòè èñ-
ïîëüçóåìûõ ìåòàëëè÷åñêèõ îáðàçöîâ. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è áûë ïðèìåíåí ìåòîä
ðåíòãåíîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè. Â ñâÿçè ñ ýòèì ñïåöèàëüíî äëÿ äàííîãî èññëåäîâà-
íèÿ âîçíèêëà íåîáõîäèìîñòü ðàçðàáîòàòü íîâóþ ìåòîäèêó àíàëèçà ïîâåðõíîñòíûõ ïëåíîê
ìåòîäîì ÐÝÑ.

Â ïðàêòèêå ðåíòãåíîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè ÷àñòî âîçíèêàåò ïîòðåáíîñòü â îïðå-
äåëåíèè òîëùèíû è ñîñòàâà ïîâåðõíîñòíîé ïëåíêè, ïîêðûâàþùåé òîëñòûé ìîíîëèòíûé
îáðàçåö. Íàèáîëåå òèïè÷íîé çàäà÷åé òàêîãî ñîðòà ÿâëÿåòñÿ êîððåêòíûé ó÷åò ñëîÿ óãëåâî-
äîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé ïðè ïðîâåäåíèè êîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà ìåòîäîì ÐÝÑ. Ïîâåðõ-
íîñòíûå ïëåíêè ìîæíî ðàçäåëèòü íà òîíêèå, òîëùèíîé ìåíåå îäíîãî ìîíîàòîìíîãî ñëîÿ,
è òîëñòûå � òîëùèíîé â ìîíîàòîìíûé ñëîé è áîëåå. Äëÿ òîíêèõ ïëåíîê áîëåå àäåêâàò-
íûì ÿâëÿåòñÿ ïîíÿòèå ïîâåðõíîñòíîé êîíöåíòðàöèè èëè ñòåïåíè ïîêðûòèÿ ïîâåðõíîñòè,
à íå òîëùèíû. Ìåòîäû àíàëèçà òîíêèõ ïëåíîê ðàññìàòðèâàþòñÿ â ðÿäå îáçîðîâ, íàïðè-
ìåð [168, 169]. Ìû áóäåì ðàññìàòðèâàòü ïëåíêè òîëùèíîé íå ìåíåå îäíîãî ìîíîàòîìíîãî
ñëîÿ, äëÿ êîòîðûõ ïîíÿòèå òîëùèíû äîñòàòî÷íî àäåêâàòíî. Íèæå ëþáóþ ïîâåðõíîñò-
íóþ ïëåíêó äëÿ êðàòêîñòè áóäåì íàçûâàòü ñîðáàòîì, íåçàâèñèìî îò åå ïðîèñõîæäåíèÿ
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(îêñèäíûé ñëîé, ñëîé çàãðÿçíåíèé è ò. ä.)
Íåîáõîäèìî áûëî ðàçâèòü òàêîé ìåòîä èññëåäîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ïëåíîê, â êî-

òîðîì íå òðåáóåòñÿ ïðîâåäåíèå êàêèõ-íèáóäü ñïåöèàëüíûõ èçìåðåíèé, êðîìå ïðîñòîãî
èçìåðåíèÿ ñïåêòðà ÐÝÑ ðàáî÷åãî îáðàçöà, äëÿ êîòîðîãî è òðåáóåòñÿ îïðåäåëèòü õàðàê-
òåðèñòèêè ñîðáèðîâàííîãî ñëîÿ (òîëùèíó è ñîñòàâ). Ðàññìîòðèì êðàòêî ñ ýòîé òî÷êè
çðåíèÿ èñïîëüçóåìûå â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìåòîäèêè.

Ñóùåñòâóþùèå ìåòîäèêè àíàëèçà ñîðáàòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ÐÝÑ ìîæíî ðàç-
äåëèòü íà äâà áîëüøèõ êëàññà: ê ïåðâîìó êëàññó îòíîñÿòñÿ ðàçðóøàþùèå ìåòîäû àíàëè-
çà, êî âòîðîìó � íåðàçðóøàþùèå. Ðàçðóøàþùèå ìåòîäû íå óäîâëåòâîðÿþò ñôîðìóëèðî-
âàííîìó òðåáîâàíèþ. Â íåðàçðóøàþùèõ ìåòîäèêàõ òåì èëè èíûì ñïîñîáîì èñïîëüçóåòñÿ
çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè ôîòîýëåêòðîííûõ ïèêîâ îò ãëóáèíû âûõîäà ôîòîýëåêòðîíîâ.
Îäíèì èç ðàñïðîñòðàíåííûõ ìåòîäîâ ýòîãî êëàññà ÿâëÿåòñÿ ìåòîä, îñíîâàííûé íà èçìå-
ðåíèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ðåíòãåíî-ýëåêòðîííûõ ëèíèé [170, 171].
Î÷åâèäíî ýòîò ìåòîä òðåáóåò äîñòàòî÷íî áîëüøîãî îáúåìà èçìåðåíèé è âîçìîæíîñòè
èçìåðÿòü óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ ôîòîýëåêòðîíîâ.

Íåðàçðóøàþùèå ìåòîäèêè, íå ñâÿçàííûå ñ èçìåðåíèåì óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé, ìîæ-
íî ðàçäåëèòü, â ñâîþ î÷åðåäü, íà ìåòîäèêè, èñïîëüçóþùèå èçìåðåíèÿ ñ íåêîòîðûìè ýòà-
ëîííûìè îáðàçöàìè è áåç íèõ. Îáùåé òðóäíîñòüþ ýòàëîííûõ ìåòîäèê ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî
ïîäõîäÿùèå ýòàëîííûå îáðàçöû íå âñåãäà ëåãêî ïðèãîòîâèòü. Èç ìåòîäîâ, èñïîëüçóþùèõ
ýòàëîííûå èçìåðåíèÿ, îòìåòèì, âî-ïåðâûõ, ìåòîä, ñâÿçàííûé ñî ñðàâíåíèåì àáñîëþòíîé
èíòåíñèâíîñòè ðåíòãåíîýëåêòðîííûõ ëèíèé ñóáñòðàòà äëÿ ÷èñòîãî îáðàçöà è îáðàçöà,
ïîêðûòîãî ñëîåì ñîðáàòà [172]. Òðóäíîñòü ýòîãî ìåòîäà ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïîëó÷åíèå
îáðàçöà ñ ïîâåðõíîñòüþ, äåéñòâèòåëüíî ñâîáîäíîé îò çàãðÿçíåíèé, òðåáóåò, âî-ïåðâûõ,
äîïîëíèòåëüíîãî îáîðóäîâàíèÿ (ïóøêà äëÿ èîííîãî òðàâëåíèÿ, óñòðîéñòâî äëÿ ìåõàíè-
÷åñêîé ÷èñòêè èëè ñêîëà îáðàçöà â âàêóóìå), âî-âòîðûõ ïðåäúÿâëÿåò î÷åíü âûñîêèå òðå-
áîâàíèÿ ê ðàáî÷åìó âàêóóìó ñïåêòðîìåòðà.

Äðóãîé ýòàëîííûé ìåòîä îñíîâàí íà ñðàâíåíèè èíòåíñèâíîñòåé ðåíòãåíîýëåêòðîííûõ
ëèíèé íåêîòîðîãî ýëåìåíòà, ïðèíàäëåæàùåãî ñîðáàòó, îò ýòàëîííîãî �áåñêîíå÷íî òîë-
ñòîãî� ñëîÿ ñîðáàòà è ñîîòâåòñòâóþùåé ïëåíêè êîíå÷íîé òîëùèíû íà ðàáî÷åì îáðàçöå.
Èçâåñòíû äâà âàðèàíòà ýòîãî ìåòîäà. Â ïåðâîì ñðàâíèâàþòñÿ àáñîëþòíûå èíòåíñèâíî-
ñòè ëèíèé ñîðáàòà äëÿ ïëåíêè è òîëñòîãî ýòàëîííîãî îáðàçöà [172]. Âî âòîðîì âíèìàíèå
óäåëÿåòñÿ îòíîøåíèþ èíòåíñèâíîñòåé ðàçëè÷íûõ äàëåêî îòñòîÿùèõ ïî ýíåðãèè ëèíèé
(íàïðèìåð C1s è îæå-ëèíèè CKV V â ðàáîòàõ [173, 174]). Èìååòñÿ ðÿä òðóäíîñòåé â èñ-
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ïîëüçîâàíèè îáîèõ âàðèàíòîâ ìåòîäà. Âî-ïåðâûõ, íå âñåãäà âîçìîæíî èçãîòîâèòü òîëñòûé
ýòàëîííûé îáðàçåö, èäåíòè÷íûé ïî ñîñòàâó òîíêîé ïëåíêå ñîðáàòà, òåì áîëåå ÷òî òî÷-
íûé ñîñòàâ ñîðáàòà ÷àñòî íåèçâåñòåí è ñàì äîëæåí áûòü óñòàíîâëåí â ïðîöåññå àíàëèçà.
Êðîìå òîãî, âàðèàíò ìåòîäà [173, 174] áûñòðî ñòàíîâèòñÿ íåóñòîé÷èâûì ïî ìåðå óâåëè÷å-
íèÿ òîëùèíû ïëåíêè, åãî ïðèìåíåíèå îãðàíè÷åíî ïëåíêàìè òîëùèíîé ìåíüøå ïðèìåðíî
îäíîé äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ôîòîýëåêòðîíîâ â ñëîå ñîðáàòà.

Èçâåñòíû äâà ìåòîäà, íå èñïîëüçóþùèå èçìåðåíèÿ ñ ýòàëîííûìè îáðàçöàìè. Ïåðâûé
îñíîâàí íà ñðàâíåíèè èíòåíñèâíîñòåé ðåíòãåíîýëåêòðîííûõ ëèíèé ñóáñòðàòà è ñîðáà-
òà (Ñðàâíåíèå Ëèíèé Ñóáñòðàòà è Ñîðáàòà, ÑËÑÑ) [175]. Âòîðîé îñíîâàí íà ñðàâíåíèè
èíòåíñèâíîñòåé ðàçëè÷íûõ äàëåêî îòñòîÿùèõ ïî ýíåðãèè ëèíèé ñóáñòðàòà (Ñðàâíåíèå
Ðàçëè÷íûõ Ëèíèé Ñóáñòðàòà, ÑÐËÑ) [101, ãë.7]. Îáà ìåòîäà áëèçêè ê ñôîðìóëèðîâàííî-
ìó â íà÷àëå ðàáîòû òðåáîâàíèþ ê ìåòîäàì àíàëèçà ïëåíîê ñîðáàòîâ, íî êàæäûé èç íèõ
èìååò ñîáñòâåííûå ñóùåñòâåííûå îãðàíè÷åíèÿ. Òðóäíîñòüþ ìåòîäà ÑËÑÑ ÿâëÿåòñÿ òî,
÷òî äëÿ îïðåäåëåíèÿ òîëùèíû ïëåíêè ýòèì ñïîñîáîì íåîáõîäèìî çíàòü àòîìàðíóþ ïëîò-
íîñòü âåùåñòâà ñîðáàòà, êîòîðàÿ, âîîáùå ãîâîðÿ, íåèçâåñòíà. Â ìåòîäå ÑÐËÑ íå òðåáóåòñÿ
çíàíèå ïëîòíîñòè ñîðáàòà, íî ýòîò ìåòîä ÿâëÿåòñÿ äîâîëüíî íåóñòîé÷èâûì ïî îòíîøåíèþ
ê èíòåíñèâíîñòÿì ëèíèé ñóáñòðàòà. Òàê êàê â ìåòîäå ÑÐËÑ èñïîëüçóþòñÿ îòíîøåíèÿ èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé ñóáñòðàòà, äîñòàòî÷íî äàëåêî îòñòîÿùèõ äðóã îò äðóãà ïî ýíåðãèè,
òî òðåáóåòñÿ âåñüìà òî÷íîå çíàíèå çàâèñèìîñòè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà îò ýíåðãèè
ýëåêòðîíîâ äëÿ òîãî, ÷òîáû íå âíåñòè ñëèøêîì áîëüøóþ îøèáêó â îòíîøåíèå èíòåíñèâ-
íîñòåé ýòèõ ëèíèé. Îäíàêî ôóíêöèÿ òðàíñìèññèè èçâåñòíà íå äëÿ âñåõ ñïåêòðîìåòðîâ ñ
òðåáóåìîé òî÷íîñòüþ (ïîäðîáíåå ñì. ðàçäåë À.2).

Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçóåìûå ìåòîäèêè èññëåäîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ïëåíîê ìåòîäîì
ÐÝÑ ëèáî äîñòàòî÷íî ñëîæíû â ïëàíå òåõíèêè ýêñïåðèìåíòà, ëèáî îáëàäàþò ñóùåñòâåí-
íûìè îãðàíè÷åíèÿìè. Ìû ïîêàæåì, ÷òî ñèòóàöèþ ìîæíî çàìåòíî óëó÷øèòü êîìáèíèðî-
âàííûì èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ ÑÐËÑ è ÑËÑÑ äëÿ îäíîãî è òîãî æå îáðàçöà (Êîìáè-
íèðîâàííûé Ìåòîä Èññëåäîâàíèÿ Ïîâåðõíîñòíûõ Ïëåíîê, ÊÌÈÏÏ), òàê êàê ýòè ìåòîäû
óäà÷íî äîïîëíÿþò äðóã äðóãà, óñòðàíÿÿ íåîïðåäåëåííîñòè, ïðèñóùèå êàæäîìó èç íèõ â
îòäåëüíîñòè. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îñîáåííî âàæåí ñëó÷àé àíàëèçà ñîðáèðîâàííûõ ïëåíîê
íà øåðîõîâàòûõ ïîâåðõíîñòÿõ, êîòîðûé áóäåò ðàññìîòðåí ñïåöèàëüíî ðàçäåë 2.1).

Â ðàçäåëå À.1 äàííîãî ïðèëîæåíèÿ ðàññìàòðèâàþòñÿ òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû ïðèìå-
íåíèÿ ìåòîäà ÊÌÈÏÏ, â ðàçäåëå À.2 ìåòîä èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ òîëùèíû è
ñîñòàâà ñîðáèðîâàííîé ïëåíêè óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé íà ïîâåðõíîñòè ìåäè, â ðàç-
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äåëå À.3 ñîäåðæèòñÿ çàêëþ÷èòåëüíîå îáñóæäåíèå ìåòîäà è ðåçóëüòàòîâ.

À.1 Îïðåäåëåíèå òîëùèíû ñîðáèðîâàííîãî ñëîÿ,
ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà è àòîìàðíîé
ïëîòíîñòè ñîðáàòà ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ÊÌÈÏÏ.

À.1.1 Èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ñïåêòðà ÐÝÑ.

Áóäåì ïîêà ñ÷èòàòü, ÷òî îáðàçåö èìååò èäåàëüíî ãëàäêóþ ïëîñêóþ ïîâåðõíîñòü, ïî-
êðûòóþ îäíîðîäíûì ñëîåì ñîðáàòà òîëùèíû a. Ïîä ñîðáàòîì äëÿ êîíêðåòíîñòè áóäåì
ïîíèìàòü ñëîé ñîðáèðîâàííûõ óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé. Â êà÷åñòâå ñóáñòðàòà äëÿ
ïðîñòîòû áóäåì ðàññìàòðèâàòü ìîíîýëåìåíòíûé îáðàçåö. Íàáëþäåíèå ôîòîýëåêòðîíîâ
âåäåòñÿ âáëèçè íåêîòîðîãî íàïðàâëåíèÿ, ñîñòàâëÿþùåãî óãîë Θ ñ íîðìàëüþ ê ïîâåðõ-
íîñòè îáðàçöà. Âõîäíàÿ àïåðòóðà ñïåêòðîìåòðà ïðåäñòàâëåíà òåëåñíûì óãëîì Ω âáëèçè
ýòîãî íàïðàâëåíèÿ. Ïëîùàäü îáðàçöà S áóäåì ñ÷èòàòü äîñòàòî÷íî ìàëîé, òàê ÷òî óãîë Ω

îäèí è òîò æå äëÿ âñåõ ðàáî÷èõ òî÷åê îáðàçöà.
Ïîä èíòåíñèâíîñòüþ ëèíèè ñïåêòðà ÐÝÑ áóäåì ïîíèìàòü ïîëíîå êîëè÷åñòâî çàðå-

ãèñòðèðîâàííûõ ôîòîýëåêòðîíîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê äàííîé ëèíèè çà íåêîòîðîå ôèêñèðî-
âàííîå âðåìÿ íàáëþäåíèé ∆t. Èíòåðåñ áóäóò ïðåäñòàâëÿòü èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ôîòî-
ýëåêòðîíîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê 1s-ýëåêòðîíàì êèñëîðîäà è óãëåðîäà IO è IC è èíòåíñèâíîñòè
íåñêîëüêèõ ëèíèé ñóáñòðàòà I i

S, i = 1, . . . , N . Êèíåòè÷åñêèå ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ, îòíî-
ñÿùèõñÿ ê ýòèì ëèíèÿì, îáîçíà÷èì ñîîòâåòñòâåííî êàê EO, EC è Ei

S. Ïðè âû÷èñëåíèè
èíòåíñèâíîñòåé áóäåì èñõîäèòü èç ïðåäïîëîæåíèé, ïðèíèìàåìûõ îáû÷íî â òåîðèè êîëè-
÷åñòâåííîãî àíàëèçà ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ÐÝÑ [176]. Èìåííî, ñ÷èòàåì, ÷òî ðàññåÿíèå
è ïîãëîùåíèå ôîòîýëåêòðîíîâ â âåùåñòâå äëÿ êàæäîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ îïèñûâàåòñÿ
åäèíñòâåííîé ñðåäíåé äëèíîé ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ äî ïåðâîãî íåóïðóãîãî ñî-
óäàðåíèÿ. Ââåäåì ñëåäóþùèå õàðàêòåðíûå äëÿ äàííîé çàäà÷è äëèíû ñâîáîäíûõ ïðîáåãîâ:
λO, λC è λi

S � äëèíû ïðîáåãîâ 1s-ýëåêòðîíîâ êèñëîðîäà è óãëåðîäà è ôîòîýëåêòðîíîâ i-é
ëèíèè ñóáñòðàòà â âåùåñòâå ñîðáèðîâàííîãî ñëîÿ, µi

S � äëèíû ïðîáåãîâ ôîòîýëåêòðîíîâ
ñóáñòðàòà â âåùåñòâå ñóáñòðàòà.

Îáîçíà÷èì ÷åðåç T (E) òðàíñìèññèþ èñïîëüçóåìîãî ñïåêòðîìåòðà â çàâèñèìîñòè îò
êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè E ýëåêòðîíîâ. Äëÿ áîëüøèíñòâà ïðèáîðîâ, ðàáîòàþùèõ â ðåæè-
ìå ïîñòîÿííîãî ðàçðåøåíèÿ, T (E) ïðîïîðöèîíàëüíà E−1, îäíàêî èìåþòñÿ è èñêëþ÷åíèÿ
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[176]. Ìû áóäåì èñõîäèòü èç ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå ýíåðãèé
òðàíñìèññèÿ âåäåò ñåáÿ êàê ñòåïåííàÿ ôóíêöèÿ:

T (E) = T0/E
γ, (À.1)

ãäå, âîîáùå ãîâîðÿ, γ 6= 1. Åñëè E èçìåðÿòü â êýÂ, òî T0 åñòü àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà
òðàíñìèññèè, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ýëåêòðîíàì ñ ýíåðãèåé â 1 êýÂ.

Áóäåì ñ÷èòàòü [102, ãë.2], ÷òî ïëîòíîñòü ïîòîêà ðåíòãåíîâñêèõ êâàíòîâ íå çàâèñèò
îò ãëóáèíû ïðîíèêíîâåíèÿ â îáðàçåö è áóäåì ïðåíåáðåãàòü óãëîâîé çàâèñèìîñòüþ âûëå-
òà ôîòîýëåêòðîíîâ â ñå÷åíèÿõ ôîòîèîíèçàöèè àòîìíûõ îáîëî÷åê. Ïðåíåáðåæåì òàêæå
ïîïðàâêàìè ê èíòåíñèâíîñòÿì ëèíèé, ñâÿçàííûìè ñ îáðàçîâàíèåì ðàçíîãî ðîäà ñàòåëëè-
òîâ. Ýòè ïîïðàâêè, êàê èçâåñòíî, îáû÷íî íå ïðåâûøàþò 10�20% îò èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé
[102, ãë.2].

Îáîçíà÷èì ÷åðåç nsub àòîìàðíóþ ïëîòíîñòü ñóáñòðàòà, ÷åðåç nO è nC � àòîìàðíûå
ïëîòíîñòè êèñëîðîäà è óãëåðîäà â ñîðáèðîâàííîé ïëåíêå. Ââåäåì òàêæå ïîëíóþ àòîìàð-
íóþ ïëîòíîñòü ñîðáèðîâàííîé óãëåâîäîðîäíîé ïëåíêè (áåç ó÷åòà âîäîðîäà):

nsorb = nO + nC (À.2)

è îòíîøåíèå ïëîòíîñòåé ñîðáàòà è ñóáñòðàòà:

ν = nsorb/nsub.

Â òàêîì ïðèáëèæåíèè ìîæíî ïîêàçàòü [170], ÷òî èíòåíñèâíîñòè ðåíòãåíîýëåêòðîííûõ
ëèíèé âûðàæàþòñÿ êàê

I i
S = kS∆t

T0

(Ei
S)γ

σi
Sµi

Snsub cos Θ χΘ(a/λi
S) = J i

Sσi
Sµi

S (À.3)

IO = kS∆t
T0

Eγ
O

σOλOnO cos Θ [1− χΘ(a/λO)] = JOσOλO (À.4)

IC = kS∆t
T0

Eγ
C

σCλCnC cos Θ [1− χΘ(a/λC)] = JCσCλC. (À.5)

Çäåñü σi
S, σO è σC � ñå÷åíèÿ ôîòîèîíèçàöèè; ââåäåíî îáîçíà÷åíèå

χΘ(α) = exp(−α/ cos Θ); (À.6)

îáùèé äëÿ âñåõ ëèíèé êîýôôèöèåíò k ïðîïîðöèîíàëåí ïëîòíîñòè ïîòîêà ðåíòãåíîâñêèõ
êâàíòîâ è çàâèñèò îò íîðìèðîâêè ñå÷åíèé ôîòîèîíèçàöèè. Äëÿ óäîáñòâà ââåäåíû òàê-
æå âåëè÷èíû J i

S, JO è JC, êîòîðûå ìû áóäåì íàçûâàòü ïðèâåäåííûìè èíòåíñèâíîñòÿìè
ëèíèé.
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Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî äëèíû ñâîáîäíûõ ïðîáåãîâ ôîòîýëåêòðîíîâ è ñå÷åíèÿ ôîòîèîíè-
çàöèè çàäàíû. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ äëèí ïðîáåãîâ ìîæíî ïîëüçîâàòüñÿ ïîëóýìïèðè÷åñêèìè
ôîðìóëàìè è ñïðàâî÷íûìè äàííûìè ðàáîò [132, 177], äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñå÷åíèé ôîòîèî-
íèçàöèè äàííûìè ðàñ÷åòà [109]. Èíòåíñèâíîñòè IO, IC è I i

S îïðåäåëÿþòñÿ íåïîñðåäñòâåííî
ïî ñïåêòðó ÐÝÑ, ïîýòîìó ïðèâåäåííûå èíòåíñèâíîñòè JO, JC è J i

S ëåãêî ìîãóò áûòü ðàñ-
ñ÷èòàíû. Àòîìàðíàÿ ïëîòíîñòü nsub îáû÷íî õîðîøî èçâåñòíà. Áóäåì ïîêà ñ÷èòàòü èçâåñò-
íûìè òàêæå ïîêàçàòåëü ñòåïåíè γ äëÿ ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà T (E) (À.1) è
àòîìàðíóþ ïëîòíîñòü ñîðáèðîâàííîé ïëåíêè nsorb. Òîãäà ìåòîäû îïðåäåëåíèÿ òîëùèíû
ñëîÿ ñîðáàòà ÑËÑÑ è ÑÐËÑ ñòðîÿòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì.

À.1.2 Ñðàâíåíèå èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ñóáñòðàòà è ñîðáàòà.

Ðàññìîòðèì êàêóþ-íèáóäü îäíó ëèíèþ ñóáñòðàòà I i
S. Ðàçäåëèâ óðàâíåíèÿ (À.4) è (À.5)

íà óðàâíåíèå (À.3) è èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèå (À.2) ïîëó÷èì ñèñòåìó èç òðåõ óðàâíåíèé
îòíîñèòåëüíî òðåõ íåèçâåñòíûõ âåëè÷èí a, nO è nC. Èñêëþ÷àÿ nO è nC ïðèõîäèì ê îäíîìó
óðàâíåíèþ îòíîñèòåëüíî a:

χΘ(a/λi
S)

1− χΘ(a/λO)

(
EO

Ei
S

)γ
JO

J i
S

+
χΘ(a/λi

S)

1− χΘ(a/λC)

(
EC

Ei
S

)γ
JC

J i
S

= ν (À.7)

è ê âûðàæåíèÿì äëÿ nO è nC:

nO = nsorb

[
1 +

JC

JO

(
EC

EO

)γ
1− χΘ(a/λO)

1− χΘ(a/λC)

]−1

. (À.8)

nC = nsorb

[
1 +

JO

JC

(
EO

EC

)γ
1− χΘ(a/λC)

1− χΘ(a/λO)

]−1

, (À.9)

Åñëè ν è γ èçâåñòíû, òî óðàâíåíèå (À.7) ìîæåò áûòü ÷èñëåííî èëè ãðàôè÷åñêè ðåøåíî
îòíîñèòåëüíî a, à çàòåì ïî èçâåñòíîìó a êîíöåíòðàöèè nO è nC èùóòñÿ ïî ôîðìóëàì
(À.8) è (À.9).

À.1.3 Ñðàâíåíèå èíòåíñèâíîñòåé ðàçëè÷íûõ ëèíèé ñóáñòðàòà.

Ðàññìîòðèì óðàâíåíèå (À.3), çàïèñàííîå äëÿ äâóõ ðàçëè÷íûõ ëèíèé ñóáñòðàòà, íà-
ïðèìåð I1

S è I2
S. Ðàçäåëèâ îäíî óðàâíåíèå íà äðóãîå ïîëó÷èì ñëåäóþùåå óðàâíåíèå äëÿ

îïðåäåëåíèå òîëùèíû ñëîÿ a:

J1
S

J2
S

(
E1

S

E2
S

)γ

=
χΘ(a/λi

S)

χΘ(a/λ2
S)

. (À.10)

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî â îòëè÷èå îò ìåòîäà ÑËÑÑ òåïåðü äëÿ îïðåäåëåíèÿ a íå òðåáóåòñÿ
ïëîòíîñòü ñîðáàòà, íåîáõîäèì òîëüêî ïîêàçàòåëü γ. Íå òðåáóþòñÿ è èíòåíñèâíîñòè ëèíèé
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êèñëîðîäà è óãëåðîäà. Îäíàêî íåîáõîäèìî, ÷òîáû ýíåðãèè E1
S è E2

S îòëè÷àëèñü äîñòàòî÷íî
ñèëüíî. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ðåøåíèå ñòàíîâèòñÿ íåóñòîé÷èâûì îòíîñèòåëüíî îøèáîê â
îïðåäåëåíèè èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé.

À.1.4 Õàîòè÷åñêàÿ ïîâåðõíîñòü îáðàçöà

Ðàññìîòðèì òåïåðü ñëó÷àé, êîãäà ïîâåðõíîñòü îáðàçöà ÿâëÿåòñÿ íå ïëîñêîé, à øå-
ðîõîâàòîé. Âëèÿíèå øåðîõîâàòîñòè ïîâåðõíîñòè íà èíòåíñèâíîñòè ðåíòãåíîýëåêòðîííûõ
ëèíèé â ðàìêàõ ñòàíäàðòíîãî ôîðìàëèçìà ñðåäíåé äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà èññëåäî-
âàëîñü â ðàáîòå [170]. Íàøå èññëåäîâàíèå ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì ïî îòíîøåíèþ ê
îáùåìó àíàëèçó [170].

Ðàññìîòðèì òàêóþ ïîâåðõíîñòü, êîòîðóþ ìîæíî íàçâàòü àáñîëþòíî øåðîõîâàòîé, èëè
õàîòè÷åñêîé. Ïîä õàîòè÷åñêîé ïîâåðõíîñòüþ áóäåì ïîíèìàòü ñëåäóþùåå. Áóäåì ñ÷èòàòü,
÷òî ïîâåðõíîñòü â ñðåäíåì ÿâëÿåòñÿ ïëîñêîé, ïðîñòðàíñòâåííûé ìàñøòàá øåðîõîâàòîñòåé
çíà÷èòåëüíî ìåíüøå õàðàêòåðíîãî ðàçìåðà îáðàçöà, íî çíà÷èòåëüíî áîëüøå òîëùèíû
ñîðáèðîâàííîé ïëåíêè. Â ýòîì ñëó÷àå î÷åâèäíûì îáðàçîì ìîæíî îïðåäåëèòü ïîíÿòèå
ñðåäíåé íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè. Ïóñòü íàïðàâëåíèå íàáëþäåíèÿ ñîñòàâëÿåò óãîë Θ ñî
ñðåäíåé íîðìàëüþ. Ïðîâåäåì âåêòîð ñ íà÷àëîì âáëèçè ïîâåðõíîñòè îáðàçöà â íàïðàâ-
ëåíèè íàáëþäåíèÿ. ×åðåç íà÷àëî ýòîãî âåêòîðà ïðîâåäåì ïëîñêîñòü, ïåðïåíäèêóëÿðíóþ
íàïðàâëåíèþ íàáëþäåíèÿ. Îíà äåëèò âñå ïðîñòðàíñòâî íà äâà ïîëóïðîñòðàíñòâà, îäíî
èç êîòîðûõ îáðàùåíî â ñòîðîíó ñïåêòðîìåòðà, à äðóãîå � â ïðîòèâîïîëîæíóþ. Ïîëóïðî-
ñòðàíñòâî, îáðàùåííîå â ñòîðîíó ñïåêòðîìåòðà, íàçîâåì âåðõíèì îòíîñèòåëüíî âûáðàí-
íîãî íàïðàâëåíèÿ íàáëþäåíèÿ. Ïîâåðõíîñòü áóäåì íàçûâàòü õàîòè÷åñêîé îòíîñèòåëüíî
äàííîãî íàïðàâëåíèÿ íàáëþäåíèÿ, åñëè îðèåíòàöèÿ ëîêàëüíîé íîðìàëè ê âûáðàííîìó
íàóãàä áåñêîíå÷íî ìàëîìó ó÷àñòêó ïîâåðõíîñòè ÿâëÿåòñÿ ñëó÷àéíîé è èìååò ðàâíîìåð-
íîå ðàñïðåäåëåíèå â âåðõíåì ïîëóïðîñòðàíñòâå íàïðàâëåíèÿ íàáëþäåíèÿ. Ìîæíî ïðåä-
ïîëîæèòü, ÷òî îïðåäåëåííàÿ òàêèì îáðàçîì õàîòè÷åñêàÿ ïîâåðõíîñòü âî ìíîãèõ ñëó÷àÿõ
áóäåò ìîäåëèðîâàòü ðåàëüíûå øåðîõîâàòûå ïîâåðõíîñòè, ïðè÷åì ñòåïåíü ñîîòâåòñòâèÿ
ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íî ðàçóìíîé äëÿ óãëîâ íàáëþäåíèÿ Θ íå ñëèøêîì áëèçêèõ ê π/2.

Ëåãêî ìîäèôèöèðîâàòü óðàâíåíèÿ (À.7)�(À.10) äëÿ ñëó÷àÿ õàîòè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé.
Èç ôîðìóë (À.3)�(À.5) ñëåäóåò, ÷òî ïðèâåäåííàÿ èíòåíñèâíîñòü ëþáîé ëèíèè ñïåêòðà â
ñëó÷àå ïëîñêîé ïîâåðõíîñòè ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäå:

J(Θ) = S
dJ(Θ)

dS
, (À.11)
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ãäå dJ(Θ)/dS èìååò ñìûñë ïðèâåäåííîé èíòåíñèâíîñòè ëèíèè, îòíîñÿùåéñÿ ê åäèíèöå
ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè îáðàçöà äëÿ íàïðàâëåíèÿ íàáëþäåíèÿ Θ. Âêëàä êàæäîãî áåñêîíå÷-
íî ìàëîãî ó÷àñòêà øåðîõîâàòîé ïîâåðõíîñòè ïî-ïðåæíåìó áóäåò äàâàòüñÿ âûðàæåíèåì
(À.11) ñ çàìåíîé S íà dS. Óãîë Θ òåïåðü áóäåò îçíà÷àòü óãîë ìåæäó ëîêàëüíîé íîðìàëüþ
ê ïîâåðõíîñòè è íàïðàâëåíèåì íàáëþäåíèÿ. Ïîëíàÿ íàáëþäàåìàÿ èíòåíñèâíîñòü ëèíèè
ïîëó÷èòñÿ èíòåãðèðîâàíèåì ïî âñåé âèäèìîé ñî ñòîðîíû ñïåêòðîìåòðà è íå çàòåíåííîé
îò ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ ÷àñòè ïîâåðõíîñòè S̄ îáðàçöà:

J =

∫

S̄

dJ(Θ)

dS
dS. (À.12)

Èíòåãðàë â âûðàæåíèè (À.12) ìîæåò áûòü çàïèñàí êàê ïðîèçâåäåíèå ýôôåêòèâíîé ïëî-
ùàäè îáðàçöà S̄ íà óñðåäíåííîå çíà÷åíèå ïîäèíòåãðàëüíîãî âûðàæåíèÿ. Ñ ó÷åòîì ââå-
äåííîãî âûøå ïîíÿòèÿ õàîòè÷íîñòè ïîâåðõíîñòè ýòî óñðåäíåíèå ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê
óñðåäíåíèå âûðàæåíèÿ dJ(Θ)/dS ïî åäèíè÷íîé ïîëóñôåðå âåðõíåãî ïîëóïðîñòðàíñòâà:

J = S̄

π/2∫

0

dJ(Θ)

dS

sin Θ

2π
dΘ. (À.13)

Ìîæíî óáåäèòüñÿ, ÷òî ôîðìóëà (À.13) âìåñòå ñ ôîðìóëàìè (À.3)�(À.5) äàåò:

J i
S =

1

4π
k∆tS̄

T0

(Ei
S)γ

χ̄(a/λi
S) (À.14)

JO =
1

4π
k∆tS̄

T0

Eγ
O

[1− χ̄(a/λO)] (À.15)

JC =
1

4π
k∆tS̄

T0

Eγ
C

[1− χ̄(a/λC)] (À.16)

ãäå ââåäåíà ôóíêöèÿ χ̄(α):

χ̄(α) =

∫ π/2

0

χΘ(α) sin 2Θ dΘ (À.17)

Âû÷èñëåíèå èíòåãðàëà (À.17) äàåò:

χ̄(α) = (1− α) exp(−α) + α2E1(α), (À.18)

ãäå E1(α) � îäíî èç ïðåäñòàâëåíèé èíòåãðàëüíîé ýêñïîíåíòû:

E1(α) =

∫ ∞

α

exp(−x)

x
dx.

Ôóíêöèþ E1(α) ëåãêî âû÷èñëèòü ñ ïîìîùüþ äðîáíî-ðàöèîíàëüíîé àïïðîêñèìàöèè [178].
Èç óðàâíåíèé (À.14)�(À.16) ëåãêî ïîëó÷èòü ìîäèôèöèðîâàííûå äëÿ ñëó÷àÿ õàîòè÷å-

ñêîé ïîâåðõíîñòè óðàâíåíèÿ (À.7)�(À.10). Îíè çäåñü íå âûïèñàíû ÿâíî, òàê êàê èõ âèä
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â òî÷íîñòè ñîâïàäàåò ñ óðàâíåíèÿìè (À.7)�(À.10), ëèøü ñ çàìåíîé ôóíêöèè χΘ (À.6) íà
χ̄ (À.18). Ìîäèôèöèðîâàííûå óðàâíåíèÿ (À.7) è (À.10) äàþò äâà ìåòîäà îïðåäåëåíèÿ
òîëùèíû ñîðáèðîâàííîé ïëåíêè íà õàîòè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè.

À.1.5 Ñëó÷àé íåèçâåñòíîé ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà è
ïëîòíîñòè ñîðáàòà.

Â äàëüíåéøåì îáñóæäåíèè ìû íå áóäåì ðàçëè÷àòü ñëó÷àé ïëîñêîé è õàîòè÷åñêîé
ïîâåðõíîñòè, òàê êàê àíàëèç â îáîèõ ñëó÷àÿõ ñîâåðøåííî îäèíàêîâ, ðàçíèöà ñîñòîèò
òîëüêî â èñïîëüçîâàíèè ëèáî ôóíêöèè χΘ, ëèáî χ̄ â ôîðìóëàõ (À.7)�(À.10).

Äî ñèõ ïîð ìû ñ÷èòàëè, ÷òî ïîêàçàòåëü γ è ïëîòíîñòü nsorb èçâåñòíû, òàê ÷òî óðàâ-
íåíèÿ (À.7) è (À.10) ìîãóò áûòü îäíîçíà÷íî ðàçðåøåíû îòíîñèòåëüíî òîëùèíû ïëåíêè
a. Îäíàêî â äåéñòâèòåëüíîñòè ýòî äàëåêî íå âñåãäà òàê. Ðàññìîòðèì íàèáîëåå îáùèé
ñëó÷àé, êîãäà íåèçâåñòíî íè γ, íè nsorb.

Ïðåæäå âñåãî çàìåòèì, ÷òî óðàâíåíèå (À.7), êàê ïðàâèëî, ìîæíî çàïèñàòü íå äëÿ îä-
íîé, à ïî êðàéíåé ìåðå äëÿ äâóõ äîñòàòî÷íî äàëåêî îòñòîÿùèõ ëèíèé ñóáñòðàòà. Åñëè ê
ýòèì äâóì óðàâíåíèÿì äîáàâèòü åùå óðàâíåíèå (À.10), ñâÿçûâàþùåå èíòåíñèâíîñòè ýòèõ
æå äâóõ ëèíèé, òî ïîëó÷èì ñèñòåìó, â êîòîðîé èìååòñÿ òðè óðàâíåíèÿ è òðè íåèçâåñòíûå
âåëè÷èíû: a, γ è ν (èëè nsorb). Ñ ôîðìàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé äëÿ a, γ è ν

ïîëíîñòüþ îïðåäåëåíà, è ðåøàÿ åå ìîæíî íàéòè âñå ýòè âåëè÷èíû. Ïðàêòè÷åñêè, îäíàêî,
òàêîå ðåøåíèå îêàæåòñÿ î÷åíü íåóñòîé÷èâûì îòíîñèòåëüíî îøèáîê â îïðåäåëåíèè èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé ñïåêòðà. Ãîðàçäî ëó÷øå èñïîëüçîâàòü âîçìîæíî áîëüøåå êîëè÷åñòâî
ëèíèé ñóáñòðàòà, çàïèñàòü äëÿ âñåõ ýòèõ ëèíèé óðàâíåíèÿ (À.7) è äîïîëíèòü ýòó ñèñòå-
ìó íåñêîëüêèìè óðàâíåíèÿìè âèäà (À.10), ñâÿçûâàþùèìè ìåæäó ñîáîé èíòåíñèâíîñòè
ðàçëè÷íûõ ïàð ëèíèé ñóáñòðàòà. Òîãäà ïîëó÷èòñÿ ïåðåîïðåäåëåííàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé
ïî-ïðåæíåìó îòíîñèòåëüíî òðåõ íåèçâåñòíûõ a, γ è ν, åå ðåøåíèå ìîæíî ïðèáëèçèòü,
íàïðèìåð, ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ. Òàêîå ðåøåíèå áóäåò ãîðàçäî áîëåå óñòîé-
÷èâûì, ÷åì ðåøåíèå ñèñòåìû ðîâíî èç òðåõ óðàâíåíèé. Ìîæíî ïîéòè åùå äàëüøå, è
âîñïîëüçîâàòüñÿ òåì, ÷òî îáû÷íî èçó÷àåòñÿ íå îäèí, à íåñêîëüêî àíàëîãè÷íûõ îáðàçöîâ.
Ýòè îáðàçöû áóäóò, âîîáùå ãîâîðÿ, îòëè÷àòüñÿ òîëùèíîé ñîðáèðîâàííîé ïëåíêè, íî âñåì
èì ñîîòâåòñòâóåò îäíî è òî æå çíà÷åíèå γ è îäèíàêîâûå èëè î÷åíü áëèçêèå çíà÷åíèÿ ν.
Åñëè ñîáðàòü âñå äàííûå ñî âñåõ îáðàçöîâ âîåäèíî, òî ïîëó÷èòñÿ î÷åíü áîëüøàÿ è ñèëüíî
ïåðåîïðåäåëåííàÿ ñèñòåìà, ñîñòàâëåííàÿ èç óðàâíåíèé òèïà (À.7) è (À.10). Ïðèáëèçèâ åå
ðåøåíèå ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ íàéäåì γ, ν è òîëùèíû ñîðáèðîâàííûõ ïëå-
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íîê äëÿ êàæäîãî èç îáðàçöîâ. Ðåøåíèå òàêîé ñèñòåìû áóäåò åùå áîëåå óñòîé÷èâûì, ÷åì
ðåøåíèå ïåðåîïðåäåëåííîé ñèñòåìû òîëüêî äëÿ îäíîãî îáðàçöà. Óñòîé÷èâîñòü ðåøåíèÿ
ìîæíî åùå áîëåå ïîâûñèòü, ïðåäïîëàãàÿ ÷òî âñå òîëùèíû ñëîåâ îäèíàêîâû. Òîãäà ðå-
øåíèåì ñèñòåìû áóäóò âñåãî òðè âåëè÷èíû: γ, ν è ā, ãäå ā � íåêîòîðàÿ óñðåäíåííàÿ
òîëùèíà ñîðáàòà ïî âñåìó ìàññèâó îáðàçöîâ. Òàêèì îáðàçîì, ïðîâåäÿ ïðîñòîå èçìåðåíèå
ñïåêòðà ÐÝÑ âñåãî íà îäíîì, èëè ëó÷øå íà íåñêîëüêèõ îäèíàêîâî ïðèãîòîâëåííûõ îáðàç-
öàõ, ìîæíî îïðåäåëèòü íå òîëüêî òîëùèíû ñîðáèðîâàííûõ ïëåíîê, íî è ïîêàçàòåëü γ äëÿ
ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà, àòîìàðíóþ ïëîòíîñòü ñîðáàòà nsorb è êîíöåíòðàöèè
óãëåðîäà è êèñëîðîäà â ñîðáàòå nO è nC (ïî ôîðìóëàì (À.8) è (À.9)).

Âìåñòî ðåøåíèÿ óïîìÿíóòûõ âûøå ïåðåîïðåäåëåííûõ ñèñòåì ñ ïîìîùüþ ïðèáëèæå-
íèÿ ðåøåíèÿ ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ïðîùå èñïîëüçîâàòü ñëåäóþùóþ èòåðà-
öèîííóþ ñõåìó, ñîñòîÿùóþ èç íåñêîëüêèõ øàãîâ. Ðàññìîòðèì âàðèàíò ýòîé ïðîöåäóðû
äëÿ ñëó÷àÿ íåñêîëüêèõ îáðàçöîâ.

Ïðåäâàðèòåëüíûé øàã. Çàäàäèì êàêîå-íèáóäü ïðàâäîïîäîáíîå çíà÷åíèå äëÿ îòíîøå-
íèÿ ïëîòíîñòåé ñîðáàòà è ñóáñòðàòà ν. Îáû÷íî ìîæíî íà÷àòü ñ ν =1. Ýòî ñëåäóåò èç òîãî,
÷òî ñòåïåíü íàñûùåííîãî ïîêðûòèÿ ïîâåðõíîñòåé ìåòàëëîâ ìîëåêóëàìè CO ñîñòàâëÿåò
âåëè÷èíó îêîëî 0.5 [168] � íà äâà àòîìà ìåòàëëà ïðèõîäèòñÿ îäíà ìîëåêóëà CO. Òàê
êàê â îäíîé ìîëåêóëå CO ñîäåðæèòñÿ äâà àòîìà, òî ñòåïåíü íàñûùåííîãî ïîêðûòèÿ â
ïåðåñ÷åòå íà àòîìû áëèçêà ê åäèíèöå. Ýòî è îçíà÷àåò, ÷òî äîëæíî áûòü ν∼1.

Øàã 1. Òàê êàê γ íåèçâåñòíî, áóäåì ðåøàòü óðàâíåíèÿ âèäà (À.7) äëÿ êàæäîãî èç
îáðàçöîâ ñ ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè γ (è ïðèíÿòûì çíà÷åíèåì ν). Ïðåäïîëîæèì äëÿ
îïðåäåëåííîñòè, ÷òî äëÿ êàæäîãî îáðàçöà èñïîëüçóåòñÿ äâå ëèíèè ñóáñòðàòà I1

S è I2
S (â

ðàçäåëå À.2 ðàññìàòðèâàåòñÿ áîëåå ñëîæíûé ñëó÷àé). Òîãäà, èç-çà òîãî, ÷òî èñòèííîå
γ íåèçâåñòíî, òîëùèíû ñîðáèðîâàííûõ ñëîåâ, îïðåäåëÿåìûå ïî ëèíèÿì I1

S è I2
S áóäóò

ïîëó÷àòüñÿ ðàçíûìè. Îáîçíà÷èì òîëùèíû, îïðåäåëåííûå íà n-ì îáðàçöå ïî ëèíèÿì I1
S è

I2
S ñîîòâåòñòâåííî êàê a

(n)
1 è a

(n)
2 . Â êà÷åñòâå ìåðû ðàçëè÷èÿ ýòèõ äëèí âûáåðåì, íàïðèìåð,

îòíîøåíèå r(n) = a
(n)
1 /a

(n)
2 . Ïîñëå ýòîãî íàäî ïîäîáðàòü òàêîå γ, ÷òîáû ñîâîêóïíîñòü

îòíîøåíèé r(n) ïî âñåì îáðàçöàì ìèíèìàëüíî óêëîíÿëàñü îò 1, ò.å. äîáèòüñÿ, ÷òîáû

r̄ =
1

N

N∑
n=1

r(n) = 1. (À.19)

Òàê ïîëó÷àåì ïåðâîå ïðèáëèæåíèå äëÿ γ.
Øàã 2. Ñ íàéäåííûì çíà÷åíèåì γ è ïðèíÿòûì çíà÷åíèåì ν ðåøàåì âñå óðàâíåíèÿ

âèäà (À.10) äëÿ êàæäîãî èç îáðàçöîâ. Ýòè óðàâíåíèÿ äàþò çíà÷åíèÿ òîëùèí ïëåíîê,
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íåçàâèñèìûå îò ν. Åñëè ïîëó÷àåìûå çíà÷åíèÿ òîëùèí ñ òðåáóåìîé òî÷íîñòüþ ñîâïàäà-
þò ñî çíà÷åíèÿìè, ïîëó÷åííûìè íà øàãå 1, òî çíà÷èò íà÷àëüíîå ïðèáëèæåíèå äëÿ ν

áûëî äîñòàòî÷íî õîðîøèì, è èòåðàöèè ìîæíî íà ýòîì îáîðâàòü. Ïîëó÷åííûå ïðè ðåøå-
íèè óðàâíåíèé (À.7) è (À.10) çíà÷åíèÿ òîëùèí ïëåíîê, ïðèíÿòîå ïðèáëèæåíèå äëÿ ν è
ïîëó÷åííîå íà øàãå 1 çíà÷åíèå γ åñòü âñå èñêîìûå âåëè÷èíû.

Øàã 3. Åñëè çíà÷åíèÿ òîëùèí, îïðåäåëåííûå íà øàãå 1 è øàãå 2 íå ñîâïàäàþò, òî ïðè-
áëèæåíèå äëÿ ν áûëî íåäîñòàòî÷íî òî÷íûì. Íóæíî ïîäîáðàòü òàêîå çíà÷åíèå ν, ÷òîáû
ðåøåíèÿ óðàâíåíèé (À.7) íàèëó÷øèì îáðàçîì ñîâïàëè ñ ðåøåíèÿìè óðàâíåíèé (À.10).
Åñëè ïðè ýòîì çíà÷åíèå r̄ (À.19) íå óêëîíèëîñü îò 1, òî èòåðàöèè îïÿòü ìîæíî îáîðâàòü,
íàéäåííîå çíà÷åíèå ν åñòü èñòèííîå çíà÷åíèå nsorb/nsub. Åñëè îòêëîíåíèå èìååò ìåñòî, òî
èòåðàöèè íóæíî ïîâòîðÿòü íà÷èíàÿ ñ øàãà 1, ïîêà ïðîöåññ íå ñîéäåòñÿ.

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì áûë ðåàëèçîâàí â âèäå äâóõ íåáîëüøèõ
íåçàâèñèìûõ ïðîãðàìì äëÿ IBM-PC-ñîâìåñòèìûõ êîìïüþòåðîâ, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ
ðåøåíèÿ óðàâíåíèé (À.7) è (À.10) ïðè çàäàííûõ ν è γ. Âñå îñòàëüíûå âû÷èñëåíèÿ î÷åíü
ïðîñòû, è ëåãêî âûïîëíÿþòñÿ âðó÷íóþ. Íèæå ðàññìîòðåíà ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà ïðè èñ-
ñëåäîâàíèè ïîâåðõíîñòè ìåäíûõ îáðàçöîâ, èñïîëüçóåìûõ â êà÷åñòâå ïîäëîæåê äëÿ ñáîðà
èçîìåðà óðàíà-235.

À.2 Îïðåäåëåíèå òîëùèíû ïëåíêè óãëåâîäîðîäíûõ çà-
ãðÿçíåíèé íà ïîâåðõíîñòè ìåäè.

Ðåøàëàñü ñëåäóþùàÿ çàäà÷à. Òðåáîâàëîñü îïðåäåëèòü, êàê èçìåíÿåòñÿ òîëùèíà ïëåí-
êè ñîðáèðîâàííûõ óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé íà ïîâåðõíîñòè ìåäíîãî îáðàçöà ïðè âû-
äåðæêå åãî â òå÷åíèè 40 ìèí â êàìåðå ñáîðà èçîìåðà 235mU (ñì. ðàçäåë 2.1) ïðè äàâëåíèè
7 · 103 Ïà âîçäóõà è îòêà÷êå ìàñëÿíûì ôîðâàêóóìíûì íàñîñîì ñ àçîòíîé ëîâóøêîé ïî
ñðàâíåíèþ ñî ñâåæåïðèãîòîâëåííîé ïîâåðõíîñòüþ ìåäè. ×åðåç ðàçðÿäíóþ êàìåðó ñ îá-
ðàçöîì â êà÷åñòâå êàòîäà ïðîïóñêàëñÿ òîê îêîëî 5 íÀ, ðàáî÷àÿ ïîâåðõíîñòü îáðàçöà
ïðåäñòàâëÿëà ñîáîé ïðÿìîóãîëüíèê 5×10ìì2.

Ñïåêòðû ÐÝÑ îáðàçöîâ èçìåðÿëèñü íà ñåðèéíîì ýëåêòðîñòàòè÷åñêîì ýëåê-
òðîííîì ñïåêòðîìåòðå Hewlett-Packard (HP5950A) ñ âîçáóæäåíèåì ôîòîýëåêòðîíîâ
Al Kα (1486.6 ýÂ) ìîíîõðîìàòèçèðîâàííûì ðåíòãåíîâñêèì èçëó÷åíèåì â âàêóóìå (1�
3)×10−9 Òîðð è êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Ýíåðãåòè÷åñêîå ðàçðåøåíèå ñïåêòðîìåòðà ñî-
ñòàâëÿåò îêîëî 1 ýÂ. Ïî ïîâîäó ôóíêöèè òðàíñìèññèè ñïåêòðîìåòðà Hewlett-Packard èìå-
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þòñÿ âåñüìà ïðîòèâîðå÷èâûå ñâåäåíèÿ. Â äîêóìåíòàöèè, ïðèëàãàåìîé ê ñïåêòðîìåòðó,
ýòà èíôîðìàöèÿ îòñóòñòâóåò. Â ðàáîòàõ [102, 179, 103] óêàçûâàåòñÿ, ÷òî äîëæíî áûòü
T (E)∝1/E1/2, èç ðàáîòû [180] ñëåäóåò, ÷òî â äèàïàçîíå ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ 900�1478 ýÂ
T (E) âåäåò ñåáÿ êàê 1/E ñ òî÷íîñòüþ 10%, à â ðàáîòå [167] äëÿ äèàïàçîíà ýíåðãèé 550�
1478 ýÂ óêàçûâàåòñÿ òîëüêî îäíî çíà÷åíèå òðàíñìèññèè, èçîáðàæàåìîå êîíóñîì ñ ðàñòâî-
ðîì 7.0o, ò.å. T (E)=const. Òàêèì îáðàçîì, çäåñü èìååò ìåñòî ñëó÷àé, êîãäà ïîêàçàòåëü γ

â ôîðìóëå (À.1) íåèçâåñòåí.
Áûëè èçó÷åíû ÷åòûðå ìåäíûõ îáðàçöà, äâà èç êîòîðûõ áûëè êîíòðîëüíûìè (No1 è

No3) è äâà � ðàáî÷èìè (No2 è No4). Êîíòðîëüíûå îáðàçöû ïîäâåðãàëèñü ìåõàíè÷åñêîé
÷èñòêå ñòàëüíûì ëåçâèåì íà âîçäóõå è çàòåì ñðàçó ââîäèëèñü â ðàáî÷óþ êàìåðó ñïåêòðî-
ìåòðà. Ââîä îñóùåñòâëÿëñÿ ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íóþ øëþçîâóþ êàìåðó ñ ôîðâàêóóìíîé
îòêà÷êîé è çàíèìàë íå áîëåå äâóõ ìèíóò. Ðàáî÷èå îáðàçöû òî÷íî òàê æå ÷èñòèëèñü íà
âîçäóõå, çàòåì âûäåðæèâàëèñü â êàìåðå ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöîâ èçîìåðà óðàíà-235 â
òå÷åíèè 40ìèí. Ïîñëå ìåõàíè÷åñêîé ÷èñòêè ïîâåðõíîñòü îáðàçöîâ îñòàåòñÿ âåñüìà øå-
ðîõîâàòîé, ïîýòîìó â àíàëèçå ìû èñïîëüçîâàëè îïèñàííûé â ðàçäåëå À.1.4 ôîðìàëèçì
õàîòè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè.

Äëÿ êàæäîãî îáðàçöà ñíà÷àëà èçìåðÿëñÿ îáçîðíûé ñïåêòð â äèàïàçîíå ýíåðãèé ñâÿçè
0�1000 ýÂ äëÿ êîíòðîëÿ ýëåìåíòíîãî ñîñòàâà ïîâåðõíîñòè. Íèêàêèõ ïîñòîðîííèõ ðåíò-
ãåíîýëåêòðîííûõ ëèíèé êðîìå ëèíèé ìåäè (ñóáñòðàò) è ëèíèé êèñëîðîäà è óãëåðîäà
(ñîðáàò) íè â îäíîì ñëó÷àå íå îáíàðóæåíî. Çàòåì äëÿ êàæäîãî îáðàçöà áîëåå òùàòåëüíî
èçìåðÿëèñü 3p-, 3s-, 2p3/2- è 2p1/2- ëèíèè ìåäè, à òàê æå 1s-ëèíèè êèñëîðîäà è óãëåðîäà.
Â òàáëèöå À.1 ïðèâåäåíû ýíåðãèè ñâÿçè è ïëîùàäè (èíòåíñèâíîñòè) ðåíòãåíîýëåêòðîí-
íûõ ëèíèé âñåõ îáðàçöîâ. Ïëîùàäè, íîðìèðîâàííûå íà îäíî è òî æå âðåìÿ èçìåðåíèÿ,
ïðèâåäåíû â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ. Â ñêîáêàõ óêàçàíû ñòàòèñòè÷åñêèå ïîãðåøíîñòè,
ñâÿçàííûå ñ ïóàññîíîâñêîé ñòàòèñòèêîé îòñ÷åòà ýëåêòðîíîâ. Äëÿ âû÷èòàíèÿ ôîíà èç-ïîä
ýëåêòðîííûõ ïèêîâ èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä Øèðëè [181]. Ïîìèìî ñòàòèñòè÷åñêèõ îøèáîê
â îïðåäåëåíèè èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ïðèñóòñòâóåò åùå è ìåòîäè÷åñêàÿ îøèáêà, ñâÿçàí-
íàÿ â îñíîâíîì ñ íåîïðåäåëåííîñòüþ âûáîðà íà÷àëüíîé è êîíå÷íîé òî÷åê ïðè âû÷èòàíèè
ôîíà. Åå âåëè÷èíà äëÿ âñåõ ïèêîâ ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 7%, â ÷åì ìîæíî óáåäèòüñÿ ïðî-
ñëåäèâ çà óñòîé÷èâîñòüþ îòíîøåíèÿ I(Cu2p3/2)/I(Cu2p1/2) èëè I(Cu3p)/I(Cu3s) äëÿ âñåõ
îáðàçöîâ. Ýíåðãèè ñâÿçè ïðèâåäåíû â êàëèáðîâêå íà 2p3/2-ëèíèþ ìåäè, ýíåðãèÿ ñâÿçè êî-
òîðîé ïðèíèìàëàñü ðàâíîé 932.7 ýÂ [103, 119]. Ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå â îïðåäåëåíèè
ýíåðãèé ñâÿçè ñîñòàâëÿåò 0.1�0.2 ýÂ. Ýíåðãèè ñâÿçè ëèíèé ìåäè ñîîòâåòñòâóþò ìåòàëëè-
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÷åñêîìó (íåîêèñëåííîìó) ñîñòîÿíèþ ìåäè. Íà îáðàçöàõ No2 è No4 (ðàáî÷èå) ó ëèíèé ìåäè
2p3/2 è 2p1/2 âèäíà ñëàáàÿ âòîðàÿ êîìïîíåíòà (îêîëî 10% èíòåíñèâíîñòè ãëàâíîãî ïèêà)
ñî ñòîðîíû áîëåå âûñîêèõ ýíåðãèé ñâÿçè. Ýòî ãîâîðèò î íàëè÷èè íà ïîâåðõíîñòè ìåäè
ïðèìåðíî îäíîãî ìîíîñëîÿ îêñèäà. Íà îáðàçöàõ No1 è No2 ñëåäîâ îêñèäà íå âèäíî. Ìû
ïðåíåáðåãàëè íàëè÷èåì ñëîÿ îêñèäà íà îáðàçöàõ 2 è 4, ò.ê. òîëùèíà ñëîÿ óãëåâîäîðîäíûõ
çàãðÿçíåíèé îêàçûâàåòñÿ çíà÷èòåëüíî áîëüøå.

Â òàáëèöå À.2 ïðèâåäåíû ñå÷åíèÿ ôîòîèîíèçàöèè [109], íîðìèðîâàííûå íà 1s-óðîâåíü
óãëåðîäà, è äëèíû ïðîáåãîâ ôîòîýëåêòðîíîâ â ñëîå ñîðáèðîâàííûõ çàãðÿçíåíèé è â ìåäè
[132], êîòîðûå ìû èñïîëüçóåì â àíàëèçå.

Èñïîëüçóåì èòåðàöèîííûé ïðîöåññ, îïèñàííûé â ðàçäåëå À.1.5. Â êà÷åñòâå íà÷àëüíî-
ãî ïðèáëèæåíèÿ ïðèíèìàåì ν = 1. Íà ïåðâîì ýòàïå èòåðàöèé óðàâíåíèå (À.7) ðåøàåòñÿ

Òàáëèöà À.1: Ýíåðãèè ñâÿçè è èíòåíñèâíîñòè ðåíòãåíîýëåêòðîííûõ ëèíèé äëÿ îáðàçöîâ
No1�No4. Â ñòðîêàõ ïîìå÷åííûõ �Eb� ïðèâåäåíû ýíåðãèè ñâÿçè â ýÂ, â ñòðîêàõ ïîìå÷åí-
íûõ �I� � èíòåíñèâíîñòè â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ.

Îáðàçåö C1S O1s Cu3p Cu3s Cu2p3/2 Cu2p1/2

1 Eb 285.1 530.9 76.0 122.8 932.7 952.4
I 1.00(0.06) 3.42(0.07) 6.04(0.09) 2.19(0.08) 30.6(0.13) 16.9(0.14)

2 Eb 285.0 532.1 75.9 122.4 932.7 952.4
I 1.84(0.07) 4.90(0.08) 4.57(0.09) 1.28(0.08) 18.5(0.12) 8.97(0.12)

3 Eb 285.2 530.8 75.8 122.4 932.7 952.3
I 1.13(0.06) 2.89(0.07) 5.80(0.09) 1.97(0.08) 34.3(0.14) 14.5(0.14)

4 Eb 285.0 531.9 76.0 122.6 932.7 952.8
I 1.84(0.07) 5.54(0.08) 5.15(0.09) 1.58(0.07) 18.8(0.12) 9.69(0.13)

Òàáëèöà À.2: Êèíåòè÷åñêèå ýíåðãèè Ek, ñå÷åíèÿ ôîòîèîíèçàöèè σ è ñðåäíèå äëèíû ñâî-
áîäíûõ ïðîáåãîâ ýëåêòðîíîâ äëÿ ëèíèé, èñïîëüçóåìûõ â àíàëèçå. λ � ïðîáåãè â ñîðáè-
ðîâàííîì ñëîå, µ � â ìåäè.

Ëèíèÿ Ek(ýÂ) σ(îòí. åä.) λ(íì) µ(íì)
C1s 1202 1.00 2.22 �
O1s 955 3.00 1.88 �
Cu3p 1411 2.48 2.40 2.03
Cu3s 1376 0.96 2.37 2.00
Cu2p3/2 556 17.0 1.51 1.27
Cu2p1/2 536 8.66 1.48 1.25
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Òàáëèöà À.3: Òîëùèíà ñîðáèðîâàííûõ ñëîåâ (íì) è ïàðàìåòðû r(n), r̄ (ñì. òåêñò) äëÿ
ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïîêàçàòåëÿ γ íà ïåðâîì øàãå èòåðàöèé.

Ëèíèÿ ñóáñòðàòà
γ Îáðàçåö Cu3p Cu3s Cu2p3/2 Cu2p1/2 r(n) r̄

1 0.822 0.851 0.583 0.536 1.495
0 2 1.499 1.839 1.150 1.174 1.435 1.456±0.050

3 0.832 0.909 0.523 0.590 1.564
4 1.438 1.659 1.183 1.150 1.328
1 0.645 0.688 0.930 0.884 0.735

1 2 1.229 1.567 1.675 1.729 0.822 0.768±0.019
3 0.663 0.784 0.859 0.997 0.761
4 1.170 1.397 1.709 1.692 0.755
1 0.714 0.752 0.768 0.721 0.985

0.576 2 1.337 1.677 1.438 1.479 1.033 1.001±0.020
3 0.730 0.812 0.700 0.792 1.033
4 1.277 1.503 1.472 1.478 0.952

äëÿ ëèíèé ñóáñòðàòà Cu3p, Cu3s, Cu2p3/2 è Cu2p1/2. Â òàáëèöå À.3 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû
âû÷èñëåíèé òîëùèí ñîðáèðîâàííûõ ñëîåâ äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé γ. Â êà÷åñòâå êðèòåðèÿ
àäåêâàòíîñòè ïðèíÿòîãî çíà÷åíèÿ γ èñïîëüçîâàëîñü îòíîøåíèå ñðåäíåé òîëùèíû ñîðáè-
ðîâàííîãî ñëîÿ, ïîëó÷åííîå ñ ëèíèÿìè Cu3p è Cu3s ê ñðåäíåé òîëùèíå, ïîëó÷åííîé ñ
ëèíèÿìè Cu2p3/2 è Cu2p1/2. Ñîîòâåòñòâóþùèå îòíîøåíèÿ r(n) ïðèâåäåíû â ïðåäïîñëåä-
íåì ñòîëáöå òàáëèöû À.3. Â ïîñëåäíåì ñòîëáöå ïðèâåäåíî ñîîòâåòñòâóþùåå çíà÷åíèå r̄,
óñðåäíåííîå ïî âñåì ÷åòûðåì îáðàçöàì è ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå ñðåäíåãî. Âèäíî, ÷òî
çíà÷åíèÿ r̄ äëÿ γ =0 è γ =1 îòëè÷àþòñÿ îò 1 áîëåå ÷åì íà 10 ñòàíäàðòíûõ îòêëîíåíèé,
ò.å. ôóíêöèè T (E)=T0 è T (E)=T0/E íåóäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàþò ðåàëüíóþ òðàíñ-
ìèññèþ ñïåêòðîìåòðà. Çíà÷åíèå γ =1/2 äàåò çíà÷èòåëüíî ëó÷øèé ðåçóëüòàò (íå ïîêàçàí
â òàáëèöå À.3), íî âñå æå r̄ îòëè÷àåòñÿ îò 1 áîëåå ÷åì íà äâà ñòàíäàðòíûõ îòêëîíåíèÿ.
Êðèòåðèþ r̄ = 1 óäîâëåòâîðÿåò ïîêàçàòåëü γ = 0.576 (ñì. òàáëèöó À.3). Áûëî îïðåäåëå-
íî òàê æå r̄ äëÿ γ = 0.565: r̄ = 1.0075. Ýòî äàåò âîçìîæíîñòü ðàññ÷èòàòü dγ/dr â òî÷êå
γ =0.576 è ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå äëÿ γ:

σγ =

∣∣∣∣
dγ

dr

∣∣∣∣σr̄ = 0.033.

Òàêèì îáðàçîì, ïåðâûé øàã èòåðàöèé äàåò:

γ = 0.576± 0.033. (À.20)
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Òàáëèöà À.4: Òîëùèíû ñîðáèðîâàííûõ ñëîåâ (íì), ïîëó÷åííûå íà âòîðîì øàãå èòåðàöèé.
ā � òîëùèíà ñëîÿ, óñðåäíåííàÿ ïî ðàçíûì ñî÷åòàíèÿì ëèíèé ñóáñòðàòà, σa � ñòàíäàðòíîå
îòêëîíåíèå òîëùèí îò ñðåäíåãî, σā � îøèáêà ñðåäíåãî.

Ñî÷åòàíèå ëèíèé ñóáñòðàòà
Îáðàçåö Cu3p Cu3p Cu3s Cu3s ā σa σā

Cu2p1/2 Cu2p3/2 Cu2p1/2 Cu2p3/2

1 0.748 1.028 0.576 0.844 0.799 0.189 0.094
2 1.917 1.769 0.919 0.732 1.334 0.596 0.298
3 1.077 0.559 0.705 0.201 0.635 0.362 0.181
4 1.987 2.123 1.281 1.375 1.692 0.425 0.213

Îáðàùàåò íà ñåáÿ âíèìàíèå äîâîëüíî âûñîêàÿ óñòîé÷èâîñòü â îïðåäåëåíèè òîëùè-
íû ñëîÿ ñîðáàòà ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ ëèíèé ñóáñòðàòà äëÿ êàæäîãî èç îáðàçöîâ
(ïîñëåäíèå ÷åòûðå ñòðîêè â òàáëèöå À.3). Íè äëÿ îäíîãî èç îáðàçöîâ ñòàíäàðòíîå îòêëî-
íåíèå σa íå ïðåâûøàåò 10% îò ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ.

Íà âòîðîì øàãå èòåðàöèé ðåøàþòñÿ óðàâíåíèÿ (À.10) ïðè çíà÷åíèè ïîêàçàòåëÿ γ

(À.20). Ïðè ýòîì äëÿ êàæäîãî îáðàçöà áðàëèñü ñëåäóþùèå ñî÷åòàíèÿ äàëåêî îòñòîÿ-
ùèõ ëèíèé ìåäè: (Cu3p−Cu2p1/2), (Cu3p−Cu2p3/2), (Cu3s−Cu2p1/2) è (Cu3s−Cu2p3/2),.
Ðåçóëüòàòû ýòîé îáðàáîòêè ïðèâåäåíû â òàáëèöå À.4. Ñðàâíåíèå òàáëèö À.3 è À.4 ïîêà-
çûâàåò, ÷òî îïðåäåëåíèå òîëùèíû ñëîÿ ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ (À.10) äàåò çíà÷èòåëüíî
ìåíåå óñòîé÷èâûé ðåçóëüòàò, ÷åì ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ (À.7). Îäíàêî ïîñëå óñðåäíåíèÿ
ïî âñåì ñî÷åòàíèÿì ëèíèé ñóáñòðàòà ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ (ñòîëáåö
σā, òàáë. À.4) îêàçûâàåòñÿ íå ñëèøêîì áîëüøèì.

Íà òðåòüåì øàãå èòåðàöèé íóæíî ïðîâåðèòü, íàñêîëüêî ñîãëàñóþòñÿ ðåçóëüòàòû ïåð-
âîãî è âòîðîãî øàãà â îïðåäåëåíèè òîëùèí ïëåíîê. Â òàáëèöå À.5 ïðèâåäåíà ñâîäêà
ñðåäíèõ çíà÷åíèé a, ïîëó÷åííûõ äëÿ êàæäîãî îáðàçöà íà ïåðâîì è âòîðîì øàãå. Âèä-
íî, ÷òî ðåçóëüòàòû ïåðâîãî è âòîðîãî øàãà èòåðàöèé (èëè, èíà÷å � ðåçóëüòàòû ìåòîäîâ,
ñâÿçàííûõ ñ óðàâíåíèÿìè (À.7) è (À.10)) ñîâïàëè â ïðåäåëàõ îäíîãî ñòàíäàðòíîãî îòêëî-
íåíèÿ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî íà÷àëüíîå ïðåäïîëîæåíèå nsorb =nsub áûëî äîñòàòî÷íî òî÷íûì,
íåò íóæäû äîâîäèòü òðåòèé øàã èòåðàöèé äî êîíöà è ïðîöåññ íà ýòîì ìîæíî îáîðâàòü. Â
êà÷åñòâå îêîí÷àòåëüíûõ çíà÷åíèé òîëùèí ñîðáèðîâàííûõ ïëåíîê äëÿ êàæäîãî îáðàçöà
ìîæíî âçÿòü ñðåäíåâçâåøåííîå ðåøåíèé óðàâíåíèé (À.7) è (À.10) (ïîñëåäíèé ñòîëáåö â
òàáë. À.5).

Ïîìèìî òîëùèí ïëåíîê ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèé (À.7) ïîëó÷àþòñÿ è îòíîñèòåëüíûå

164



Òàáëèöà À.5: Òîëùèíû ñîðáàòà, ïîëó÷åííûå íà ïåðâîì è âòîðîì øàãå èòåðàöèé, è ñðåä-
íåâçâåøåííûå çíà÷åíèÿ òîëùèí ïî îáåèì øàãàì (ìåòîäàì). Âñå âåëè÷èíû â íì, â ñêîáêàõ
óêàçàíû ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ.

Îáðàçåö Øàã 1, óð-å (À.7) Øàã 2, óð-å (À.10) ñðåäíåâçâåøåííîå
1 (êîíòðîëü) 0.739(0.013) 0.799(0.094) 0.740(0.013)
2 (ðàáî÷èé) 1.483(0.071) 1.334(0.298) 1.475(0.069)
3 (êîíòðîëü) 0.759(0.026) 0.635(0.181) 0.756(0.026)
4 (ðàáî÷èé) 1.425(0.051) 1.692(0.213) 1.439(0.050)

êîíöåíòðàöèè êèñëîðîäà è óãëåðîäà â ñîðáàòå. Äëÿ êàæäîãî îáðàçöà ýòè âåëè÷èíû ïî-
÷òè íå çàâèñÿò îò ëèíèè ñóáñòðàòà, èñïîëüçóåìîé ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿ (À.7). Äëÿ
îáðàçöîâ No1�No4 áûëè ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ äëÿ êîíöåíòðàöèè óãëåðîäà nC,
âûðàæåííîé â åäèíèöàõ nsorb: 0.49±0.05, 0.55±0.05, 0.56±0.06 è 0.52±0.05 ñîîòâåòñòâåí-
íî. Êîíöåíòðàöèÿ êèñëîðîäà îïðåäåëÿåòñÿ êàê nO =1−nC. Âèäíî, ÷òî âî âñåõ ñëó÷àÿõ â
ïðåäåëàõ îøèáîê nO/nC =1. Íà îñíîâàíèè ýòîãî ìîæíî áûëî áû ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ñëîé
çàãðÿçíåíèé ïðåäñòàâëåí â îñíîâíîì ìîëåêóëàìè CO, îäíàêî òàêîìó ïðåäïîëîæåíèþ
ïðîòèâîðå÷èò òî, ÷òî êèñëîðîä íà ðàáî÷èõ è êîíòðîëüíûõ îáðàçöàõ ÿâíî îêàçûâàåòñÿ â
ðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèÿõ, ÷òî âèäíî ïî ñäâèãó ýíåðãèè ñâÿçè ëèíèè O1s (ñì.
òàáë. À.1).

À.3 Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ.

Íåîáõîäèìî ñäåëàòü äâà çàìå÷àíèÿ îòíîñèòåëüíî ñìûñëà ïîëó÷àåìûõ â ïðåäëîæåí-
íîé ìåòîäèêå âåëè÷èí. Çíà÷åíèå òîëùèíû ñîðáèðîâàííîé ïëåíêè õîòÿ è âûðàæàåòñÿ
â àáñîëþòíûõ åäèíèöàõ äëèíû, ÿâëÿåòñÿ ñêîðåå íå àáñîëþòíûì, à îòíîñèòåëüíûì. Â
âåëè÷èíå òîëùèíû çàëîæåíà ñóùåñòâåííàÿ ìåòîäè÷åñêàÿ îøèáêà, ñâÿçàííàÿ ñ èñïîëü-
çóåìûìè çíà÷åíèÿìè äëèí ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ôîòîýëåêòðîíîâ. Îñíîâíàÿ ÷àñòü îøèáêè
àáñîëþòíîãî çíà÷åíèÿ òîëùèíû ïëåíêè îáóñëîâëåíà íåîïðåäåëåííîñòüþ äëèí ñâîáîäíîãî
ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ â ñîðáèðîâàííîé ïëåíêå, è âûðàæàåòñÿ ìóëüòèïëèêàòèâíûì ôàêòî-
ðîì ∼2 [132]. Îäíàêî ýòà îøèáêà áóäåò îäèíàêîâîé â ïðîöåíòíîì îòíîøåíèè äëÿ âñåõ
îïðåäåëåííûõ òîëùèí ïëåíîê, ïîýòîìó ìîæíî êîððåêòíî ñðàâíèâàòü, âî ñêîëüêî ðàç îä-
íà ïëåíêà òîëùå äðóãîé. Ìîæíî áûëî áû ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû âûðàæàòü â åäèíèöàõ
äëèíû ïðîáåãà ôîòîýëåêòðîíîâ. Åñëè ýòî íåîáõîäèìî, äîñòàòî÷íî êîíå÷íûé ðåçóëüòàò
â àáñîëþòíûõ åäèíèöàõ äëèíû ðàçäåëèòü íà ñîîòâåòñòâóþùóþ äëèíó ïðîáåãà. Îòíîñè-
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òåëüíîå âûðàæåíèå òîëùèíû ñîðáàòà íå ÿâëÿåòñÿ ïðåïÿòñòâèåì äëÿ ïîñëåäóþùåãî èñ-
ïîëüçîâàíèÿ â êîëè÷åñòâåííîì àíàëèçå ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ÐÝÑ.

Äðóãîå çàìå÷àíèå ñâÿçàíî ñî ñìûñëîì ïîêàçàòåëÿ γ, îïðåäåëÿåìîãî ïðåäëîæåííûì
ìåòîäîì. Ýòà âåëè÷èíà òîæå èìååò ñêîðåå îòíîñèòåëüíîå, ÷åì àáñîëþòíîå çíà÷åíèå. Â
èñïîëüçîâàííûõ íàìè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ôîðìóëàõ äëÿ îïðåäåëåíèÿ äëèíû ñâîáîäíîãî
ïðîáåãà ðàáîòû [132] çàëîæåíà ýíåðãåòè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü äëÿ λ(E) âèäà

λ(E) = BE1/2, (À.21)

êîòîðàÿ ìîæåò áûòü íå ñîâñåì âåðíîé. Îïðåäåëÿåìîå çíà÷åíèå γ àâòîìàòè÷åñêè ïîëó÷à-
åòñÿ òàêèì, ÷òîáû ñêîìïåíñèðîâàòü âîçìîæíóþ îøèáêó â óïîìÿíóòîé çàâèñèìîñòè λ(E).
Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åííîå çíà÷åíèå γ áóäåò ïðèâîäèòü ê êîððåêòíûì ðåçóëüòàòàì ñîâ-
ìåñòíî ñ ïðåäïîëîæåíèåì î çàâèñèìîñòè λ(E) âèäà (À.21).

Èç òàáëèöû À.5 âèäíî, ÷òî èìååò ìåñòî õîðîøàÿ ïîâòîðÿåìîñòü ðåçóëüòàòîâ � äëÿ
îáðàçöîâ, ïðèãîòîâëåííûõ îäèíàêîâûì îáðàçîì, îáðàáîòêà äàåò îäèíàêîâóþ òîëùèíó
ñîðáèðîâàííîãî ñëîÿ óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé â ïðåäåëàõ îäíîãî ñòàíäàðòíîãî îò-
êëîíåíèÿ, ïðè ýòîì ñàìè ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ íåâåëèêè. Ýòî ãîâîðèò î òîì, ÷òî
ïðåäëîæåííàÿ êîìáèíèðîâàííàÿ ìåòîäèêà â öåëîì äîñòàòî÷íî óñòîé÷èâà è ïîçâîëÿåò
ðàññìàòðèâàòü åå êàê ðåãóëÿðíûé ýêñïåðèìåíòàëüíûé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ òîëùèí ïî-
âåðõíîñòíûõ ïëåíîê êàê íà ïëîñêèõ, òàê è íà øåðîõîâàòûõ (õàîòè÷åñêèõ) ïîâåðõíîñòÿõ.
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Ïðèëîæåíèå Á

Ïàêåò ïðîãðàìì SPRO è ÿçûê
ïðîãðàììèðîâàíèÿ SL

Êàê âèäíî èç ñîäåðæàíèÿ äèññåðòàöèè, áîëüøîé óäåëüíûé âåñ â ðàáîòå çàíèìàåò ìàòå-
ìàòè÷åñêàÿ îáðàáîòêà êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU. Ìàòåìàòè÷åñêàÿ îáðàáîòêà îêàçà-
ëàñü ñòîëü ðàçíîîáðàçíîé, ÷òî áûëî öåëåñîîáðàçíî ðàçðàáîòàòü åäèíûé ïàêåò ïðîãðàìì
äëÿ îáðàáîòêè ñïåêòðîâ � SPRO. Îäíàêî âñå ðàçíîîáðàçèå âîçíèêàþùèõ çàäà÷ îêàçàëîñü
íåâîçìîæíî âìåñòèòü íà ïîñòîÿííîé îñíîâå è â ñîñòàâ îäíîãî ïàêåòà, ïîýòîìó â ñðåäå ïà-
êåòà SPRO áûë îïðåäåëåí âñòðîåííûé ÿçûê ïðîãðàììèðîâàíèÿ SL (ñîêðàùåíèå îò SPRO
Language). Ðàáîòà ñ ïàêåòîì SPRO ñòðîèòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Âîéäÿ â ïàêåò ïîëü-
çîâàòåëü èìååò ïîä ðóêîé áîëüøîå êîëè÷åñòâî áàçîâûõ ïðîöåäóð îáðàáîòêè ñïåêòðîâ è
ðàçíîîáðàçíîãî ñåðâèñà, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ ìîæíî ðåøèòü ìíîãèå ñòàíäàðòíûå çàäà÷è.
Åñëè, îäíàêî, âîçíèêàåò ïðîáëåìà, êîòîðàÿ íå ìîæåò áûòü ðåøåíà ñ ïîìîùüþ ñòàíäàðò-
íûõ ñðåäñòâ, òî ïîëüçîâàòåëü äëÿ åå ðåøåíèÿ ìîæåò äîïèñàòü ñâîé ñîáñòâåííûé ìîäóëü
íà ÿçûêå SL è ïîëüçîâàòüñÿ èì ïî ìåðå íåîáõîäèìîñòè, ñîõðàíÿÿ ïðè ýòîì ïîä ðóêîé
äîñòóï êî âñåìó ñòàíäàðòíîìó ôóíêöèîíàëüíîìó íàïîëíåíèþ ïàêåòà è ñåðâèñó. Áîëåå
òîãî, â SL-ïðîãðàììàõ èìååòñÿ âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàòü ñòàíäàðòíûé ïîëüçîâàòåëü-
ñêèé èíòåðôåéñ ïàêåòà SPRO (ìåíþ, ãðàôè÷åñêèå îêíà, êîíòåêñòíóþ ïîìîùü è ïðî÷.),
ïîýòîìó SL-ïðîãðàììû ïî ñâîåìó âíåøíåìó îôîðìëåíèþ è ïðåäîñòàâëÿåìîìó ñåðâèñó
ìîãóò íè÷åì íå óñòóïàòü ïîñòîÿííûì ïðîãðàììàì ïàêåòà SPRO. Èç SL-ïðîãðàìì ìî-
ãóò òàê æå âûçûâàòüñÿ ëþáûå ïðîãðàììû ñòàíäàðòíîãî ôóíêöèîíàëüíîãî íàïîëíåíèÿ
ïàêåòà SPRO (âìåñòå ñ ïðèñóùèì èì ïîëüçîâàòåëüñêèì èíòåðôåéñîì). Ïîýòîìó îäíèì
èç ñàìûõ òðèâèàëüíûõ è ÷àñòî èñïîëüçóåìûõ ïðèëîæåíèé ÿçûêà SL ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå
ïîëüçîâàòåëüñêèõ ìåíþ, â êîòîðûõ ìîãóò áûòü ñîáðàíû íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåìûå
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ïîëüçîâàòåëåì ïðîãðàììû.
Â ïåðâîì ðàçäåëå äàííîãî ïðèëîæåíèÿ îïèñàíû îñíîâíûå êîìïîíåíòû ïîëüçîâàòåëü-

ñêîãî èíòåðôåéñà SPRO, âî âòîðîì ðàçäåëå êðàòêî îïèñàíî ôóíêöèîíàëüíîå íàïîëíåíèÿ
ïàêåòà, â òðåòüåì ðàçäåëå � îñíîâû ÿçûêà SL.

Á.1 Ïîëüçîâàòåëüñêèé èíòåðôåéñ è îñíîâíûå õàðàêòå-
ðèñòèêè ïàêåòà

Ïàêåò SPRO íàïèñàí íà ÿçûêå Ñè äëÿ îïåðàöèîííîé ñèñòåìû DOS íà÷èíàÿ ñ âåðñèè
3.30. Ïðîãðàììà ìîæåò áûòü âûïîëíåíà íà ëþáîì IMB PC-ñîâìåñòèìîì êîìïüþòåðå
íà÷èíàÿ ñ XT, èìåþùåì ãðàôè÷åñêèé àäàïòåð EGA (256 Êáàéò) è âûøå. Íà ìàãíèòíîì
äèñêå âåñü ïàêåò çàíèìàåò íåìíîãî ìåíüøå 1Ìáàéò ïàìÿòè. SPRO ìîæåò îäíîâðåìåííî
ðàáîòàòü ñ 10-þ ñïåêòðàìè ëþáîé äëèíû äî 8192 êàíàëîâ. Íîðìàëüíî ñïåêòðû õðàíÿòñÿ
â êîìïàêòíûõ äâîè÷íûõ ôàéëàõ (*.bsp), íî ïàêåò ïîääåðæèâàåò åùå òðè ðàçëè÷íûõ
òåêñòîâûõ ôîðìàòà ôàéëîâ è èìååò ñðåäñòâà äëÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ âñåõ ôîðìàòîâ äðóã
â äðóãà. Êðîìå òîãî, èìååòñÿ îòäåëüíûé SL-ìîäóëü, ïðåîáðàçóþùèé ñïåêòðû â ôîðìàò,
ñîâìåñòèìûé ñ ñèñòåìîé GRAPHER.

Ïîëüçîâàòåëüñêèé èíòåðôåéñ îñíîâàí íà òðåõ îñíîâíûõ ýëåìåíòàõ: èåðàðõè÷åñêîé ñè-
ñòåìå ìåíþ, ãðàôè÷åñêîì îêíå è ðåäàêòîðå òàáëèö. Òèïè÷íûé âèä ýêðàíîâ ïðè ðàáîòå
ñ ïàêåòîì SPRO ïðèâåäåí íà ðèñ. Á.1 è ðèñ. Á.2, íà êîòîðûõ âèäíû îñíîâíûå ýëåìåíòû
èíòåðôåéñà ïîëüçîâàòåëÿ.

Ìåíþ ìîãóò áûòü ãîðèçîíòàëüíûìè, êîòîðûå ðàçìåùàþòñÿ â âåðõíåé ÷àñòè ýêðàíà,
ïàäàþùèìè, êîòîðûå ðàñêðûâàþò ñîäåðæàíèå ïóíêòîâ ãîðèçîíòàëüíîãî ìåíþ, è âñïëû-
âàþùèìè, êîòîðûå ïîõîæè íà ïàäàþùèå, íî ïîÿâëÿþòñÿ íåçàâèñèìî îò ãîðèçîíòàëüíûõ
ìåíþ. Ïàäàþùèå è âñïëûâàþùèå ìåíþ ìîãóò ñîäåðæàòü ïàðàìåòðû, èëè èíôîðìàöèîí-
íûå ñòðîêè (ñì. ðèñ. Á.1), òàêèì îáðàçîì, îíè ñîâìåùàþò â ñåáå ñâîéñòâà îáû÷íûõ ìåíþ
è äèàëîãîâûõ îêîí. Âñå òèïû ìåíþ, â òîì ÷èñëå è ãîðèçîíòàëüíûå, ìîãóò íåîãðàíè÷åííîå
÷èñëî ðàç âêëàäûâàòüñÿ äðóã â äðóãà.

Ñïåêòðû, êîòîðûå îáðàáàòûâàþòñÿ ïàêåòîì, ðàçìåùàþòñÿ â äåñÿòè ðàçäåëàõ ïàìÿ-
òè. Äëÿ ïðîñìîòðà ñïåêòðîâ (èëè, ÷òî òî æå ñàìîå � ñîäåðæèìîãî ðàçäåëîâ) îïðåäå-
ëåíî åäèíñòâåííîå ãðàôè÷åñêîå îêíî. Êëàâèøà F10 ïåðåâîäèò ïàêåò èç ñèñòåìû ìåíþ
â ãðàôè÷åñêîå îêíî (â ëþáîé ñèòóàöèè, äàæå èç âëîæåííîãî íåñêîëüêî ðàç ïàäàþùåãî
ìåíþ) è îáðàòíî. Â ðåæèìå ãðàôè÷åñêîãî îêíà ìîãóò áûòü âûçâàíû íà ïðîñìîòð èëè
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Ðèñ. Á.1: Òèïè÷íûé âèä ýêðàíà ïàêåòà SPRO
.

Ðèñ. Á.2: Òàáëè÷íûé ðåäàêòîð è êîíòåêñòíàÿ ïîìîùü.

ñïðÿòàíû ñîäåðæèìûå ðàçëè÷íûõ ðàçäåëîâ ïàìÿòè, è âîçìîæíû ðàçíîîáðàçíûå ìàíè-
ïóëÿöèè ñî ñïåêòðàìè: ìîãóò áûòü ðàçìå÷åíû êàíàëû èëè îáëàñòè, èçìåíåí ìàñøòàá,
èçìåíåí òèï øêàëû (ëèíåéíàÿ èëè ëîãàðèôìè÷åñêàÿ), ñïåêòðû ìîãóò áûòü ðàñòÿíóòû
è ñæàòû ïî ãîðèçîíòàëè, ïðîêðó÷åíû ïî ãîðèçîíòàëè (åñëè íå ïîìåùàþòñÿ öåëèêîì),
èçìåíåí òèï ïðåäñòàâëåíèÿ (òî÷êè èëè ãèñòîãðàììà), ñìåùåíû ââåðõ-âíèç äðóã îòíî-
ñèòåëüíî äðóãà è äð. Ðàçìåòêà ñïåêòðà è íåêîòîðûå äðóãèå îïåðàöèè îñóùåñòâëÿþòñÿ
ñ ïîìîùüþ ãðàôè÷åñêîãî êóðñîðà (ìûøü íå ïîääåðæèâàåòñÿ). Îäíîâðåìåííî íà ýêðàíå
ìîæåò ïðèñóòñòâîâàòü ó÷àñòîê ñïåêòðà äëèíîé íå áîëåå 512 êàíàëîâ. Íà ýêðàí ìîæåò
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áûòü âûäàíî ëþáîå ÷èñëî íàõîäÿùèõñÿ â îáðàáîòêå ñïåêòðîâ, íî ïðè ýòîì òîëüêî îäèí
èç íèõ ìîæåò áûòü àêòèâíûì. Óñòàíîâêà/ñíÿòèå àêòèâíîñòè òàêæå ïðîèñõîäèò â ðåæèìå
ãðàôè÷åñêîãî îêíà. Àêòèâíûé ñïåêòð âûäåëÿåòñÿ öâåòîì, è ïîäðàçóìåâàåòñÿ, ÷òî èìåí-
íî îí áóäåò îáðàáàòûâàòüñÿ, åñëè ïîëüçîâàòåëü âîñïîëüçóåòñÿ êàêîé-íèáóäü èç ïðîãðàìì
ïàêåòà, îñòàëüíûå ñïåêòðû âûâåäåíû òîëüêî äëÿ ïðîñìîòðà (âïðî÷åì, â SL-ïðîãðàììàõ
ýòî ñîãëàøåíèå ìîæåò áûòü íàðóøåíî).

Òàáëè÷íûé ðåäàêòîð âûçûâàåòñÿ ïðîãðàììàìè ïàêåòà, êîãäà íóæíî ââåñòè íåêîòîðûå
äàííûå äëÿ ïîñëåäóþùåé îáðàáîòêè (íàïðèìåð, íà÷àëüíîå ïðèáëèæåíèå äëÿ ðàçëîæåíèÿ
ñïåêòðà èëè ïàðàìåòðû ëèíèé äëÿ ãåíåðàöèè ìîäåëüíîé êðèâîé), è äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ
ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèé. Íà ðèñ. Á.2 ïîêàçàí òèïè÷íûé ýêðàí ïðè ðàáîòå ñ òàáëè÷íûì
ðåäàêòîðîì.

Â ïàêåòå SPRO ïðåäóñìîòðåíà âîçìîæíîñòü ïðîòîêîëèðîâàíèÿ ñåàíñà îáðàáîòêè
ñïåêòðîâ, åñëè ïîëüçîâàòåëü îòêðûâàåò ñïåöèàëüíûé ôàéë ïðîòîêîëà.

Â ëþáîé ñèòóàöèè ïðè ðàáîòå ñ ïàêåòîì SPRO èìååòñÿ äîñòóï ê êîíòåêñòíî-çàâèñèìîé
ïîìîùè (êëàâèøà F1). Èç êîíòåêñòíîé ïîìîùè ìîæíî óçíàòü ïîäðîáíîñòè äåéñòâèé ïî
êàæäîìó ïóíêòó âñåõ òèïîâ ìåíþ, ãîðÿ÷èì êëàâèøàì, äîñòóïíûì â äàííîé ñèòóàöèè,
è ò. ä. Íà ðèñ. Á.2 íà ôîíå ðåäàêòèðóåìîé òàáëèöû îòêðûòî îêíî ïîìîùè ñ îïèñàíè-
åì êëàâèø ðåäàêòèðîâàíèÿ. Ïðè ðåäàêòèðîâàíèè òàáëèö êðîìå îáùåé ïîìîùè èìååòñÿ
ñïåöèàëüíàÿ ïîìîùü ïî õàðàêòåðó èíôîðìàöèè êîíêðåòíîé òàáëèöû (Ctrl-F1).

Ñèñòåìà SPRO ïðåäíàçíà÷åíà ïðåæäå âñåãî äëÿ îáðàáîòêè ñïåêòðîâ, è íå ìîæåò çàìå-
íèòü ñïåöèàëèçèðîâàííûå ñèñòåìû ãðàôè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ òàáëè÷íûõ äàííûõ òèïà
ñèñòåìû GRAPHER. Òåì íå ìåíåå â ñîñòàâ ñèñòåìû âõîäèò íåñëîæíàÿ ñèñòåìà ïîäãîòîâ-
êè èçîáðàæåíèé äëÿ ïå÷àòè (ðåàëèçîâàíà â âèäå âíåøíåãî SL-ìîäóëÿ GOODPRNT.PRG), êî-
òîðàÿ ïîçâîëÿåò íàíåñòè íàäïèñè íà ãðàôèêè è îòðåäàêòèðîâàòü âèä øêàë. Íà ðèñ. Á.1
ïîêàçàí âèä ýêðàíà ïðè ðàáîòå ñ ìîäóëåì GOODPRNT.PRG, õîòÿ òàêîå îôîðìëåíèå ýêðàíà
õàðàêòåðíî è äëÿ ïàêåòà SPRO â öåëîì.

Á.2 Ôóíêöèîíàëüíîå íàïîëíåíèå ïàêåòà

Â äàííîì ðàçäåëå ìû îïèøåì îñíîâíûå êîìïîíåíòû ïîñòîÿííîãî ôóíêöèîíàëüíîãî
íàïîëíåíèÿ ïàêåòà SPRO (âåðñèÿ 2.1), ñëåäóÿ èåðàðõè÷åñêîé ñèñòåìå ìåíþ. Ïðèâîäèìîé
èíôîðìàöèè äîñòàòî÷íî äëÿ îðèåíòàöèè â ïàêåòå, âñå íåîáõîäèìûå ïîäðîáíîñòè ìîãóò
áûòü ïîëó÷åíû ïðè ðàáîòå ñ ïàêåòîì èç êîíòåêñòíîé ïîìîùè.

170



Ðèñ. Á.3: Îòêðûòî ãîëîâíîå ìåíþ ïàêåòà SPRO.

Îïèñàíèå íà÷íåì ñ ãîëîâíîãî ìåíþ (ðèñ. Á.3), êîòîðîå îòêðûâàåòñÿ ñðàçó ïîñëå çàïóñ-
êà ïàêåòà (SPRO.EXE), è áóäåì ïîñëåäîâàòåëüíî ðàñêðûâàòü ñîäåðæèìîå ïóíêòîâ ìåíþ,
äâèãàÿñü ñëåâà íàïðàâî è ñâåðõó âíèç.

Á.2.1 Main menu|File

Ïðîãðàììû ñïàñåíèÿ è çàãðóçêè ñïåêòðîâ, ïðåîáðàçîâàíèÿ ôîðìàòîâ ôàéëîâ, ãåíå-
ðàöèÿ ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ è îïåðàöèè ñ ôàéëîì ïðîòîêîëà. Ïðîãðàììà ðàñêðûâàåò ñîá-
ñòâåííîå ãîðèçîíòàëüíîå ìåíþ.

File|Load � çàãðóçêà ôàéëà ñïåêòðà (*.bsp) ñ äèñêà â îäèí èç ðàçäåëîâ ïàìÿòè, ïðî-
ñìîòð êîììåíòàðèÿ ôàéëà, è ñâÿçàííûå ñ ýòèì îïöèè.

File|Save � Çàïèñü ñïåêòðà èç íåêîòîðîãî ðàçäåëà íà äèñê, îïðåäåëåíèå êîììåíòàðèÿ,
è ñâÿçàííûå ñ ýòèì îïöèè.

File|History � Âûäà÷à íà ýêðàí èñòîðèè çàãðóçêè ôàéëîâ ñïåêòðîâ (20 ïîñëåäíèõ çà-
ãðóçîê).

File|formatTransform � ïðåîáðàçîâàíèå äâîè÷íûõ ôàéëîâ ñïåêòðîâ â òåêñòîâûå è îá-
ðàòíî. Ïîääåðæèâàþòñÿ ñëåäóþùèå òåêñòîâûå ôîðìàòû: ñïèñîê îäíèõ òîëüêî àìïëèòóä
(*.cts), äâóõêîëîíî÷íàÿ òàáëèöà êàíàë�àìïëèòóäà (*.sts), òàáëèöà â ñâîáîäíîì ôîð-
ìàòå (ïðîèçâîëüíî ðàñïîëîæåííàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ïàð êàíàë�àìïëèòóäà, *.lts).

File|phAntom � ïðîãðàììà ãåíåðàöèè ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ. Ýòà ïðîãðàììà ìîæåò ãåíå-
ðèðîâàòü øèðîêèé íàáîð ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ, êîòîðûå íóæíû, ïðåæäå âñåãî, äëÿ îòëàä-
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êè è ïðîâåðêè ðàçëè÷íûõ àëãîðèòìîâ îáðàáîòêè ñïåêòðîâ. Ïðîãðàììà ìîæåò:

•Ãåíåðèðîâàòü ñïåêòð, ñîñòîÿùèé èç ïèêîâ àñèììåòðè÷íîé ãàóññ-ëîðåíöîâñêîé ôîð-
ìû (ñì. ðàçäåë 3.6), è èç ïèêîâ ïðîèçâîëüíîé, çàäàííîé ïî òî÷êàì ôîðìû;

•Ãåíåðèðîâàòü ìíîãîêîìïîíåíòíûå ýêñïîíåíöèàëüíûå è ãèïåðáîëè÷åñêèå ðàñïàäíûå
êðèâûå;

•Ãåíåðèðîâàòü êóñî÷íî-ëèíåéíûå ñïëàéíû (äî 50 âåðøèí);

•Ýìóëèðîâàòü ðàçíûå òèïû ôîíîâ, â òîì ÷èñëå ôîíû íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðî-
íîâ ñ ïèêàìè õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ïîòåðü èëè áîëåå ïðîñòûå;

•Ãåíåðèðîâàòü ñóììó ëþáîãî íàáîðà ïåðå÷èñëåííûõ ýëåìåíòîâ;

•Âìåñòî ñàìîãî ìîäåëüíîãî ñèãíàëà ãåíåðèðîâàòü åãî èíòåãðàë èëè ïðîèçâîäíóþ;

•Çàøóìëÿòü ðåçóëüòèðóþùèé ñïåêòð ñëó÷àéíûìè îòêëîíåíèÿìè ñ ïóàññîíîâñêèì
èëè íîðìàëüíûì ðàñïðåäåëåíèåì.

Ïàðàìåòðû ìîäåëüíûõ êðèâûõ ìîãóò ñïàñàòüñÿ â âèäå ôàéëîâ ñïåöèàëüíîãî ôîðìàòà è
çàãðóæàòüñÿ ñ äèñêà.

File|Protocol � ïîçâîëÿåò îòêðûòü ôàéë ïðîòîêîëà. Åñëè ôàéë ïðîòîêîëà îòêðûò,
òî ïðè çàêðûòèè ëþáîé òàáëèöû è ïî ïîäòâåðæäåíèþ ïîëüçîâàòåëÿ ñîäåðæèìîå ýòîé
òàáëèöû âìåñòå ñ òåêóùåé äàòîé, âðåìåíåì è, âîçìîæíî, êîììåíòàðèåì, â òåêñòîâîì
ôîðìàòå áóäåò çàïèñàíî â ôàéë ïðîòîêîëà è ïðîäîëæèò óæå èìåþùèåñÿ òàì çàïèñè.
Òàê êàê ðåçóëüòàòû îáðàáîòêè ñïåêòðîâ âñåãäà âûäàþòñÿ â âèäå òàáëèö, òî, òåì ñàìûì,
àâòîìàòè÷åñêè áóäåò ãåíåðèðîâàòüñÿ îò÷åò î ñåàíñå îáðàáîòêè ñïåêòðîâ.

Á.2.2 Main menu|Command

Ðàçíûå ñåðâèñíûå îïåðàöèè ñî ñïåêòðàìè, â òîì ÷èñëå êàëèáðîâêà øêàëû. Ïðîãðàììà
îòêðûâàåò ñîáñòâåííîå ãîðèçîíòàëüíîå ìåíþ.

Command|Copy � êîïèðîâàíèå ñïåêòðîâ èç ðàçäåëà â ðàçäåë.

Command|Move � ïåðåìåùåíèå ñïåêòðîâ èç ðàçäåëà â ðàçäåë.

Command|Delete � îáíóëåíèå ñîäåðæèìîãî ðàçäåëà.

Command|deleteAll � î÷èñòêà âñåõ ðàçäåëîâ.
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Command|calibraTion � íåñêîëüêî ñïîñîáîâ êàëèáðîâêè øêàëû è ñáðîñ êàëèáðîâêè. Âîç-
ìîæíà êàê ëèíåéíàÿ êàëèáðîâêà (ýíåðãèÿ ëèíåéíî çàâèñèò îò íîìåðà êàíàëà), òàê è
èíäèâèäóàëüíàÿ êàëèáðîâêà êàæäîãî êàíàëà èç ñïåöèàëüíîãî ôàéëà.

Command|Goto � ïåðåõîä íà çàäàííûé êàíàë èëè ýíåðãèþ (îáû÷íî èìååò ñìûñë äëÿ äëèí-
íûõ ñïåêòðîâ, íå ïîìåùàþùèõñÿ öåëèêîì â îêíî).

Command|PrtScr � ðàñïå÷àòêà òåêóùåãî ñîäåðæèìîãî ãðàôè÷åñêîãî îêíà íà ïðèíòåðå
(ïîääåðæèâàþòñÿ ìàòðè÷íûå 9- è 24-èãîëü÷àòûå ïðèíòåðû).

Command|View � âðåìåííîå ñæàòèå äëèííîãî ñïåêòðà, òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îí öåëèêîì
ïîìåñòèëñÿ â ãðàôè÷åñêîå îêíî.

Command|Undo � àííóëèðîâàíèå ïîñëåäíåé îïåðàöèè ìåíþ Command (âîññòàíîâëåíèå ñòåð-
òîãî ñïåêòðà è ò. ä.).

Á.2.3 Main menu|Processing

Íàáîð áàçîâûõ îòíîñèòåëüíî ïðîñòûõ ïðîöåäóð îáðàáîòêè ñïåêòðîâ. Îòêðûâàåò ñîá-
ñòâåííîå ãîðèçîíòàëüíîå ìåíþ.

Á.2.3.1 Processing|coRrect/transform

Íàáîð òåõ ïðîöåäóð îáðàáîòêè, êîòîðûå èçìåíÿþò âíåøíèé âèä ñïåêòðà. Îòêðûâàåò
ñîáñòâåííîå ãîðèçîíòàëüíîå ìåíþ.

Processing|coRrect/transform|setVal� ïîçâîëÿåò âðó÷íóþ ïîìåíÿòü çíà÷åíèå â íåñêîëü-
êèõ êàíàëàõ ñïåêòðà.

Processing|coRrect/transform|Outr � ïðîãðàììà óäàëåíèÿ âûáðîñîâ (âûáðîñû ðàçìå-
÷àþòñÿ âðó÷íóþ, è íà èõ ìåñòî âïèñûâàåòñÿ ïîëóñóììà àìïëèòóä â ñîñåäíèõ êàíàëàõ).

Processing|coRrect/transform|Back � íàáîð ïðîãðàìì âû÷èòàíèÿ ôîíîâ (ïàäàþùåå
ìåíþ). Ïîääåðæèâàåòñÿ âû÷èòàíèå ïîñòîÿííîãî è ëèíåéíîãî ôîíà, ìåòîä Øèðëè [181],
ìîäèôèöèðîâàííûé ìåòîä Øèðëè ñ ëèíåéíîé ôóíêöèåé ðàññåÿíèÿ, è àëãîðèòì âû÷èòà-
íèÿ ôîíà äëÿ êîíâåðñèîííûõ ñïåêòðîâ 235mU (ðàçäåë 3.3).

Processing|coRrect/transform|Zero � îáíóëåíèå çàäàííûõ ó÷àñòêîâ ñïåêòðà.

Processing|coRrect/transform|shift/Norm � ñäâèã ñïåêòðîâ (â òîì ÷èñëå íà äðîáíîå
÷èñëî êàíàëîâ) è íîðìèðîâêà ïîñòîÿííûì ìíîæèòåëåì (ìîæåò áûòü, îòðèöàòåëüíûì).
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Processing|coRrect/transform|Add/Sub � ñëîæåíèå ñïåêòðîâ ñ îäíîâðåìåííîé íîðìè-
ðîâêîé ïîëîæèòåëüíûì èëè îòðèöàòåëüíûì ìíîæèòåëåì è ñî ñäâèãîì.

Processing|coRrect/transform|Smooth � ñãëàæèâàíèå ìåòîäîì ïàðàáîë ïî ëþáîìó
íå÷åòíîìó ÷èñëó ñîñåäíèõ êàíàëîâ îò 5 äî 51.

Processing|coRrect/transform|Rough � îðãóáëåíèå ñïåêòðà, ò. å. çàìåíà èñõîäíîãî
ñïåêòðà íà ñæàòûé â íåñêîëüêî ðàç ïóòåì ñóììèðîâàíèÿ ïî ãðóïïàì êàíàëîâ.

Processing|coRrect/transform|rEvrs � èíâåðòèðîâàíèå ñïåêòðà îòíîñèòåëüíî åãî öåí-
òðà.

Processing|coRrect/transform|Undo � àííóëèðîâàíèå ïîñëåäíåé îïåðàöèè ïðîãðàììû
coRrect/transform.

Á.2.3.2 Processing|caLculations

Íàáîð ïðîöåäóð îáðàáîòêè ñïåêòðîâ, êîòîðûå ñâîäÿòñÿ ê íåêîòîðûì âû÷èñëåíèÿì è
íå ìåíÿþò âèä ñïåêòðîâ. Îòêðûâàåò ñîáñòâåííîå ãîðèçîíòàëüíîå ìåíþ.

Processing|caLculations|Squares � ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü ïëîùàäè íåñêîëüêèõ ðàçìå-
÷åííûõ ó÷àñòêîâ ñïåêòðîâ.

Processing|caLculations|Positions � ïàäàþùåå ìåíþ. Äâå î÷åíü ïðîñòûå ïðîãðàììû
äëÿ îïðåäåëåíèÿ òîëüêî ïîëîæåíèé ïèêîâ. Â îäíîé ïðîãðàììå ïîëîæåíèÿ âûäàþòñÿ ïî
ðó÷íîé ðàçìåòêå êàíàëîâ, â äðóãîé îïðåäåëÿþòñÿ àâòîìàòè÷åñêè ïî ïîëîæåíèþ íóëÿ
ïðîèçâîäíîé.

Processing|caLculations|Peaks � �ýâðèñòè÷åñêàÿ� ïðîãðàììà äëÿ àíàëèçà ôîðìû ïè-
êîâ. Ïîçâîëÿåò ïî íåñêîëüêèì ðàçìå÷åííûì îáëàñòÿì âûäàòü ïîëîæåíèÿ, àìïëèòóäû,
øèðèíû, ïëîùàäè è àñèììåòðèè ñîîòâåòñòâóþùèõ ïèêîâ.

Processing|caLculations|ConstBase � àïïðîêñèìàöèÿ çàäàííîãî ó÷àñòêà ñïåêòðà ãî-
ðèçîíòàëüíîé ëèíèåé (âû÷èñëåíèå ïîñòîÿííîãî ôîíà). Âû÷èñëÿåòñÿ òàê æå äèñïåðñèÿ è
îøèáêà ñðåäíåãî.

Á.2.3.3 Processing|Derivations

Ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü ïåðâóþ è âòîðóþ ïðîèçâîäíóþ ñïåêòðà ïî çàäàííîìó øàáëî-
íó, à òàê æå ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü èíòåãðàë îò ñïåêòðà ñëåâà íàïðàâî èëè ñïðàâà íàëåâî.
Ïðîãðàììû âûïîëíÿþò ìàñøòàáèðîâàíèå ðåçóëüòàòà äëÿ óäîáíîãî ïðîñìîòðà â ãðàôè÷å-
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ñêîì îêíå. Èìååò ñîáñòâåííóþ îïöèþ Undo. Ïðîãðàììà îòêðûâàåò ñîáñòâåííîå ïàäàþùåå
ìåíþ.

Á.2.4 Main menu|Decomp

Ýòîò ïóíêò ìåíþ ñîäåðæèò äâå ïðîãðàììû äëÿ ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ íà ïåðåêðûâàþ-
ùèåñÿ ëèíèè: ìåòîä äèôôåðåíöèàëüíûõ ìîìåíòîâ è ìåòîä ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ
(èëè ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ).

Á.2.4.1 Decomp|DiffMom

Ïðîãðàììà ìåòîäà äèôôåðåíöèàëüíûõ ìîìåíòîâ. Ìåòîä ââåäåí À. Ï. Êó÷åðîâûì â
ðàáîòå [182]. Â ðàáîòàõ [183, 184] àëãîðèòì ìåòîäà áûë íàìè óñîâåðøåíñòâîâàí (ââåäå-
íà îáðàòíàÿ ñâÿçü ìåæäó èòåðàöèÿìè è óëó÷øåíà ñõîäèìîñòü) è ðàñïðîñòðàíåí íà ïèêè
àñèììåòðè÷íîé ôîðìû. Â äàííîé ðåàëèçàöèè ìåòîä ðàñïðîñòðàíåí íà àñèììåòðè÷íûå
ïèêè ãàóññ-ëîðåíöîâñêîé ôîðìû è íà ïèêè ïðîèçâîëüíîé ôîðìû, çàäàâàåìîé òàáëèöåé.
Ïîìèìî ýòîãî ââåäåíî âû÷èñëåíèå ñòàòèñòè÷åñêèõ îøèáîê ïàðàìåòðîâ ðàçëîæåíèÿ ìåòî-
äîì Ìîíòå-Êàðëî. Ïðåèìóùåñòâîì ìåòîäà äèôôåðåíöèàëüíûõ ìîìåíòîâ ÿâëÿåòñÿ î÷åíü
áîëüøàÿ ñêîðîñòü è âîçìîæíîñòü ðàáîòàòü ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì ïèêîâ. Îäíàêî äàæå
â ïðîñòûõ ñëó÷àÿõ ìåòîä äèôôåðåíöèàëüíûõ ìîìåíòîâ ÷àñòî äàåò ðåçóëüòàòû, íåóäî-
âëåòâîðèòåëüíûå â ñìûñëå êðèòåðèÿ χ2, õîòÿ âèçóàëüíî ðåçóëüòàòû ðàáîòû ýòîé ïðî-
ãðàììû îáû÷íî êàæóòñÿ ïðèåìëåìûìè. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ýòîò ìåòîä íàäî ïðèçíàòü
óñòàðåâøèì, òàê êàê íà ñîâðåìåííûõ êîìïüþòåðàõ (ñ ïðîöåññîðîì 80386 è ñòàðøå) ãî-
ðàçäî ëó÷øå èñïîëüçîâàòü áîëåå îáîñíîâàííûé ìåòîä ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ (ñì.
íèæå). Â äàííîé äèññåðòàöèè ìåòîä äèôôåðåíöèàëüíûõ ìîìåíòîâ íå èñïîëüçîâàëñÿ. Ìå-
òîä äèôôåðåíöèàëüíûõ ìîìåíòîâ ñîõðàíÿåò ñâîå çíà÷åíèå òîëüêî ïðè èñïîëüçîâàíèè
êîìïüþòåðîâ IBM XT è AT-80286, ïîýòîìó çäåñü ïîäðîáíî ðàññìàòðèâàòüñÿ íå áóäåò.

Á.2.4.2 Decomp|LeastSquare

Ïðîãðàììà ìåòîäà ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ íà ëèíèè
(âîçìîæåí òàê æå âàðèàíò åå èñïîëüçîâàíèÿ êàê ïðîñòîãî ìåòîäà íàèìåíüøèõ êâàäðà-
òîâ). Àëãîðèòì ìåòîäà è ñïîñîá âû÷èñëåíèÿ îøèáîê ðàçëîæåíèÿ îïèñàíû â ðàçäåëå 3.6.
Ýòà ïðîãðàììà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äîñòàòî÷íî ñëîæíóþ ñèñòåìó, ïîýòîìó ðåàëèçîâàíà â
âèäå îòäåëüíîãî ãîðèçîíòàëüíîãî ìåíþ.
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Decomp|LeastSquare|Pre � ïàäàþùåå ìåíþ. Íà÷àëüíûå óñòàíîâêè ïðîãðàììû: èç êàêîãî
ðàçäåëà ñïåêòð îáðàáàòûâàåòñÿ, â êàêîì ðàçäåëå çàïèñàíû âåëè÷èíû σ2

i , ðàáî÷èé ó÷àñòîê
ñïåêòðà.

Decomp|LeastSquare|init_Appr � ïàäàþùåå ìåíþ. Ïðîãðàììà ïîäãîòîâêè íà÷àëüíîãî
ïðèáëèæåíèÿ. Ïîçâîëÿåò â ïîëóàâòîìàòè÷åñêîì ðåæèìå çàäàòü íà÷àëüíûå ïàðàìåòðû
ëèíèé, íà÷àëüíûå äèàïàçîíû íåîïðåäåëåííîñòè íà âñå ïàðàìåòðû, òî÷íîñòè îïðåäåëåíèÿ
ïàðàìåòðîâ, âîçìîæíóþ ôèêñàöèþ òåõ èëè èíûõ ïàðàìåòðîâ, èëè ðåäàêòèðîâàòü ýòè
âåëè÷èíû, åñëè îíè áûëè çàäàíû ðàíüøå.

Decomp|LeastSquare|Iterate � ïàäàþùåå ìåíþ. Â ýòîì ïóíêòå ìîæíî óñòàíîâèòü ðå-
æèì òðàññèðîâêè èòåðàöèé ìåòîäà ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ è çàïóñòèòü ïðîöåññ ïîä-
ãîíêè. Òðàññèðîâêà ïðîâîäèòñÿ â ãðàôè÷åñêîì âèäå, ñ âûäà÷åé òåêóùåãî ñîñòîÿíèÿ ðàç-
ëîæåíèÿ ñïåêòðà â ãðàôè÷åñêîå îêíî.

Decomp|LeastSquare|Picture � ïàäàþùåå ìåíþ. Îòðèñîâêà ðåçóëüòàòîâ ðàçëîæåíèÿ
ðàçíûìè ñïîñîáàìè. Ìîãóò áûòü âûäàíû îòäåëüíûå ïèêè, ñóììàðíûé òåîðåòè÷åñêèé
ñïåêòð è ñóììà ëþáîãî íàáîðà ïèêîâ, ïðè÷åì ëèáî â âèäå ïðîñòî ðèñóíêà, ëèáî ñ çàíåñå-
íèåì èíôîðìàöèè â îäèí èç ðàçäåëîâ ïàìÿòè, íîìåð êîòîðîãî óñòàíîâèò ïîëüçîâàòåëü.

Decomp|LeastSquare|List � ïàäàþùåå ìåíþ. Ïðîãðàììà ïðîñìîòðà ðàçëè÷íûõ òàáëèö
ñ ðåçóëüòàòàìè ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðà.

Decomp|LeastSquare|Errors � ïàäàþùåå ìåíþ. Ïðîãðàììà âû÷èñëåíèÿ îøèáîê ðàçëî-
æåíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Ìåíþ ñîäåðæèò óñòàíîâêó îïöèé êîëè÷åñòâà ìîäåëüíûõ
ñïåêòðîâ è íåêîòîðûõ äðóãèõ, çàïóñê ïðîöåññà è ïðîñìîòð ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèé.

Á.2.5 Main menu|Options

Ïðîãðàììà óñòàíîâêè ðàçëè÷íûõ îïöèé ðàáîòû ïàêåòà SPRO. Ïðåäñòàâëåíà ïàäàþ-
ùèì ìåíþ.

Options|Representation units� óñòàíîâêà åäèíèö èçìåðåíèÿ, â êîòîðûõ áóäóò ïðåä-
ñòàâëÿòüñÿ ïîëîæåíèÿ (îòäåëüíî) è øèðèíû (îòäåëüíî) ïèêîâ: â êàíàëàõ, èëè ýíåðãåòè-
÷åñêèõ åäèíèöàõ (åñëè áûëà ïðîâåäåíà êàëèáðîâêà øêàëû).

Options|You can allocate...� âûäàåò òàáëèöó, â êîòîðîé ïîêàçàíî, ñêîëüêî ðàçäåëîâ
äëÿ ñïåêòðîâ ìîæíî ðàçìåñòèòü â ïàìÿòè, â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà ñïåêòðîâ.

Options|Number of spectra� óñòàíîâèòü êîëè÷åñòâî ðàçäåëîâ ïàìÿòè äëÿ ñïåêòðîâ (îò
1 äî 10).

176



Options|sPectrum length� óñòàíîâèòü ðàçìåð ðàçäåëà ïàìÿòè (îò 16 äî 8192).

Options|Colors� óñòàíîâêà öâåòîâ 14 îñíîâíûõ ýëåìåíòîâ ýêðàíà â èíòåðàêòèâíîì ðå-
æèìå. Îñòàâøèåñÿ ïðèìåðíî 40 öâåòîâ ìîæíî èçìåíÿòü ñ ïîìîùüþ SL-ïðîãðàìì.

Options|Save sets� ñïàñåíèå òåêóùèõ óñòàíîâîê ïàêåòà â ôàéë ïî óìîë÷àíèþ èëè â
ñïåöèàëüíûé ïîëüçîâàòåëüñêèé ôàéë.

Options|Load sets� çàãðóçêà óñòàíîâîê èç ïîëüçîâàòåëüñêîãî ôàéëà.

Á.2.6 Äðóãèå ïóíêòû ãîëîâíîãî ìåíþ

Îñòàâøèåñÿ òðè ïóíêòà ãîëîâíîãî ìåíþ èìåþò ñëåäóþùåå íàçíà÷åíèå:

pRog� çàïóñê ïîëüçîâàòåëüñêîé SL-ïðîãðàììû.

caLc� êàëüêóëÿòîð ñ ôóíêöèÿìè.

Help� îáùàÿ ïîìîùü ïî ïàêåòó SPRO, ñîäåðæèò, â îñíîâíîì, îïèñàíèå ïîëüçîâàòåëüñêî-
ãî èíòåðôåéñà.

Á.3 ßçûê ïðîãðàììèðîâàíèÿ SL

Â äàííîé äèññåðòàöèè íåâîçìîæíî äàòü ïîëíîå îïèñàíèå ÿçûêà SL è âñòðîåííîé áèá-
ëèîòåêè ïðîöåäóð è ôóíêöèé. Áóäóò îïèñàíû òîëüêî íàèáîëåå õàðàêòåðíûå ÷åðòû ÿçûêà
è ïðèâåäåíû íåêîòîðûå ïðèìåðû. Ïîëíîå îïèñàíèå ÿçûêà ñîäåðæèòñÿ â îò÷åòå [138] è â
äèñêîâîì ôàéëå SL_RUS.DOC, âõîäÿùåì â êîìïëåêò ïàêåòà SPRO.

ßçûê SL ðàçðàáîòàí äëÿ ðåøåíèÿ ñëåäóþùåãî îñíîâíîãî êðóãà çàäà÷:

1. Ðåîðãàíèçàöèÿ ñóùåñòâóþùåãî èëè ñîçäàíèå íîâîãî ïîëüçîâàòåëüñêîãî èíòåðôåéñà ïîä
êîíêðåòíûå çàäà÷è èëè ãðóïïû çàäà÷, ñîçäàíèå ïîëüçîâàòåëüñêèõ ìåíþ èç èìåþùåãîñÿ
â ïàêåòå íàáîðà óòèëèò;

2. Ìàòåìàòè÷åñêîå ïðîãðàììèðîâàíèå: äîáàâëåíèå ê ïàêåòó íîâûõ àëãîðèòìîâ îáðàáîòêè
äàííûõ, ñîçäàíèå íåäîñòàþùèõ ãåíåðàòîðîâ ìîäåëüíûõ êðèâûõ è ò.ä.;

3. Ñâÿçü ïàêåòà ñ íåñòàíäàðòíûì âíåøíèì îáîðóäîâàíèåì: ìíîãîêàíàëüíûìè àíàëèçàòî-
ðàìè, ñïåêòðîìåòðàìè, íàêîïèòåëÿìè èíôîðìàöèè è ò.ä., ÷òî ïîçâîëÿåò ñäåëàòü ïàêåò
ïîëíîé èíòåãðèðîâàííîé ñèñòåìîé ñáîðà è îáðàáîòêè ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìàöèè.

Ïðîãðàììà íà ÿçûêå SL äëÿ ïàêåòà SPRO ïðåäñòàâëÿåò èç ñåáÿ òåêñòîâûé ôàéë (ðàç-
ìåðîì äî 64Êáàéò), êîòîðûé ìîæåò áûòü ïîäãîòîâëåí ëþáûì òåêñòîâûì ðåäàêòîðîì.
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Äëÿ ôàéëà ðåêîìåíäóåòñÿ ðàñøèðåíèå .PRG. Ïðîãðàììà ìîæåò áûòü çàïóùåíà íà âû-
ïîëíåíèå ëèáî èç ãîëîâíîãî ìåíþ ïàêåòà (Main menu|pRog), ëèáî, ìèíóÿ ãîëîâíîå ìåíþ,
ñðàçó ïîñëå çàïóñêà SPRO.EXE. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå èìÿ ïðîãðàììû äîëæíî áûòü çàäàíî
â êîìàíäíîé ñòðîêå ñ êëþ÷îì -P=, íàïðèìåð:

spro.exe -P=myprog.prg

ßçûê SL ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òèïè÷íûé óíèâåðñàëüíûé, ñòðóêòóðíûé, ïðîöåäóðíî-
îðèåíòèðîâàííûé ÿçûê ïðîãðàììèðîâàíèÿ ñ àëãåáðàè÷åñêîé íîòàöèåé è âêëþ÷àåò â ñåáÿ
íåêîòîðûå ýëåìåíòû ÿçûêîâ Ñè, Ïàñêàëü, Ôîðòðàí-77 è ñòðóêòóðíûõ äèàëåêòîâ BASIC.
Ñïåöèôèêîé ÿçûêà SL ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå âñòðîåííîãî èíòåðôåéñà ñ ïàêåòîì SPRO. Äî-
ñòóï ê äàííûì è ïðîãðàììàì ïàêåòà SPRO èç SL-ïðîãðàììû îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç íàáîð
ïðåäîïðåäåëåííûõ ïåðåìåííûõ, ôóíêöèé è ïðîöåäóð. ßçûê SL ðåàëèçîâàí â âèäå èíòåð-
ïðåòàòîðà ñ ïðåäêîìïèëÿöèåé, ïîýòîìó îí èìååò òèïè÷íîå äëÿ òàêèõ ñèñòåì (íå î÷åíü
âûñîêîå) áûñòðîäåéñòâèå. Îäíàêî èç SL-ïðîãðàììû ìîãóò áûòü çàïóùåíû êàê îâåðëåè
âíåøíèå .EXE-ìîäóëè, âûïîëíåííûå ñ ïîìîùüþ ëþáîãî êîìïèëÿòîðà. Ïðè ýòîì îðãàíè-
çîâàí ïðÿìîé äîñòóï èç âíåøíèõ ïðîãðàìì ê îñíîâíûì äàííûì ïàêåòà. Òàêèå âíåøíèå
.EXE-ìîäóëè ìîãóò âûïîëíèòü ÷àñòü ðàáîòû, ñâÿçàííóþ ëèáî ñ áîëüøèì îáúåìîì âû-
÷èñëåíèé, ëèáî ñî ñëîæíûìè ñèñòåìíûìè îïåðàöèÿìè, â òî âðåìÿ êàê ïîëüçîâàòåëüñêèé
èíòåðôåéñ ìîæåò ïîëíîñòüþ âçÿòü íà ñåáÿ SL-ïðîãðàììà.

Á.3.1 Îñíîâû SL

Èìåíà

ßçûê SL case-sensitive, ò. å. îí ÷óâñòâèòåëåí ê ðàçëè÷èþ áîëüøèõ è ìàëûõ áóêâ. Èìåíà
ìîãóò áûòü òðåõ òèïîâ:

i. Çàðåçåðâèðîâàííûå èìåíà. Îíè ïðåäñòàâëÿþò ðàçëè÷íûå ïîíÿòèÿ ÿçûêà è íå ìî-
ãóò èñïîëüçîâàòüñÿ íè â êàêèõ äðóãèõ ñìûñëàõ. Çàðåçåðâèðîâàííûå èìåíà â òî÷íîñòè
ñëåäóþùèå:

ABORT ENDIF IF PROG exp

AND ENDSW INPUT RETURN int

AUTO EXIT LOOP STATIC isdefine

BEGIN FGETVAR MOD STEP log

CASE FINPUT NEXT SWITCH rnd
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CONTINUE FOR NOP THEN sgn

DEFAULT FPRINT NOT VAR sin

DO FPUTVAR NULL WHILE sqr

ELSE FUNC OR abs tan

ELSEIF GLOBAL PRINT atn

END GOTO PROC cos

ii. Ïîëüçîâàòåëüñêèå èìåíà. Ýòî èìåíà ïåðåìåííûõ, ôóíêöèé è ïîäïðîãðàìì, êîòîðûå
ïîëüçîâàòåëü ñàì ââîäèò â ñâîåé ïðîãðàììå. Ïîëüçîâàòåëüñêèå èìåíà ñòðîÿòñÿ òîëüêî
èç áîëüøèõ è ìàëûõ áóêâ ëàòèíñêîãî àëôàâèòà è öèôð, ïðè ýòîì äîëæíû íà÷èíàòüñÿ ñ
áóêâû è èìåòü íå áîëåå 8 ñèìâîëîâ.

iii. Ïðåäîïðåäåëåííûå èìåíà. Ýòè èìåíà ïðåäñòàâëÿþò ðàçëè÷íûå ýëåìåíòû èíòåð-
ôåéñà SL-ïðîãðàììû è ïàêåòà SPRO, à òàê æå áèáëèîòå÷íûå ïðîãðàììû. Âñå ïðåäîïðå-
äåëåííûå èìåíà íà÷èíàþòñÿ ñ ñèìâîëà ïîä÷åðêèâàíèÿ �_� è â ñèëó ýòîãî íå ìîãóò áûòü
ñïóòàíû ñ ïîëüçîâàòåëüñêèìè èìåíàìè. Èìåþòñÿ ïðåäîïðåäåëåííûå ïåðåìåííûå, ôóíê-
öèè è ïðîöåäóðû.

Îïåðàòîðû è êîììåíòàðèè

Îïåðàòîðû ìîãóò áûòü äâóõ òèïîâ: îïåðàòîðû îïèñàíèÿ ïåðåìåííûõ è çàãîëîâêîâ ïðî-
ãðàììíûõ ìîäóëåé (íåèñïîëíÿåìûå) è èñïîëíÿåìûå. Ê ýòîìó ñëåäóåò äîáàâèòü ìåòêè, à
òàê æå îïåðàòîðíûå ñêîáêè BEGIN è END, îãðàíè÷èâàþùèå íà÷àëî è êîíåö èñïîëíÿåìî-
ãî êîäà êàæäîãî ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ. Â êàæäîé ñòðîêå ïðîãðàììû ìîæåò âñòðåòèòüñÿ
ðîâíî îäèí îïåðàòîð èëè ìåòêà. Äëèíà ñòðîêè íå ìîæåò ïðåâûøàòü 80 ñèìâîëîâ. Åñëè
åñòü íåîáõîäèìîñòü ââåñòè â ïðîãðàììó áîëåå äëèííûé îïåðàòîð, îïåðàòîð ìîæíî ðàçî-
ðâàòü â ëþáîì ìåñòå, ãäå ìîæåò âñòðåòèòüñÿ ïðîáåë, âñòàâèòü ñèìâîë "\" è ïðîäîëæèòü
îïåðàòîð íà ñëåäóþùåé ñòðîêå. Êðîìå òîãî, â ðàçðûâ îïåðàòîðà äî îêîí÷àíèÿ ñòðîêè
ìîæåò áûòü âñòàâëåí ëþáîé êîììåíòàðèé. Êðîìå êîììåíòàðèåâ â ðàçðûâå îïåðàòîðà,
â ëþáîì ìåñòå ïðîãðàììû ìîæåò âñòðåòèòüñÿ êîììåíòàðèé, íà÷èíàþùèéñÿ ñ äâîéíîãî
ñèìâîëà äðîáè // è ïðîäîëæàþùèéñÿ äî êîíöà ñòðîêè. Ïðèìåð:

PROC outStr(x%,y%,string$[]) // è

PROC outStr(x%, \ x-coordinate of output

y%, \ y-coordinate of output

string$[] \ output string

) \\ ýòî çàãîëîâîê ïðîöåäóðû âûâîäà ñòðîêè
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åñòü äâå ýêâèâàëåíòíûå çàïèñè îäíîãî è òîãî æå îïåðàòîðà çàãîëîâêà ïðîöåäóðû. Ïóñòûå
ñòðîêè èãíîðèðóþòñÿ â ëþáîì ìåñòå ïðîãðàììû, íî íå ìîãóò âñòðå÷àòüñÿ âíóòðè ðàçî-
ðâàííîãî îïåðàòîðà, ïðîáåëû íå èãðàþò ðîëè â ñèíòàêñèñå SL è ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ
ïðîãðàììèñòîì ïðîèçâîëüíûì îáðàçîì.

Òèïû äàííûõ

ßçûê SL ïîääåðæèâàåò 5 áàçîâûõ òèïîâ äàííûõ:
byte � îäíîáàéòîâîå áåççíàêîâîå öåëîå;
int � äâóõáàéòîâîå öåëîå;
long � ÷åòûðåõáàéòîâîå öåëîå;
float � ÷åòûðåõáàéòîâîå âåùåñòâåííîå ÷èñëî;
double� âîñüìèáàéòîâîå âåùåñòâåííîå ÷èñëî.

Â òåêñòå ïðîãðàììû äëÿ îáîçíà÷åíèÿ òèïîâ äàííûõ èñïîëüçóþòñÿ ñïåöèàëüíûå ñèì-
âîëû:

byte - $

int - %

long - &

float - !

double - #

Ñèìâîëû òèïîâ äàííûõ èñïîëüçóþòñÿ â ñëåäóþùèõ òðåõ ñëó÷àÿõ:
i. Äëÿ ÿâíîãî çàäàíèÿ òèïà ÷èñëîâîé êîíñòàíòû (åñëè íåîáõîäèìî). Íàïðèìåð: 10$, 25%, 0&, 2.5!, 2.5#1.
ii. Ïðè îáúÿâëåíèè ïåðåìåííîé (â ðàçäåëå îïèñàíèé). Íàïðèìåð:

doubleX# - ïåðåìåííàÿ doubleX îáúÿâëåíà êàê double,

text$[100,81] - ïåðåìåííàÿ text îáúÿâëåíà êàê ìàññèâ ýëåìåíòîâ

òèïà byte ðàçìåðîì 100*81 (100 ñòðîê òåêñòà).

iii. Êàê ÿâíûé ìîäèôèêàòîð òèïà âûðàæåíèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå ñèìâîëû òèïà èñïîëüçó-
þòñÿ êàê èìåíà ôóíêöèé: #(i*j) � âû÷èñëèòü i*j è ïðèâåñòè ðåçóëüòàò ê òèïó double.

Ïðîñòûå ïåðåìåííûå è ìàññèâû. Ñòðîêè è ñòðî÷íûå êîíñòàíòû

Ïåðåìåííàÿ ìîæåò áûòü ëèáî ïðîñòîé, ëèáî ìàññèâîì. Ìàññèâû ìîãóò áûòü ëèáî
îäíîìåðíûìè, ëèáî äâóõìåðíûìè (íî íå áîëåå), ïðè îáðàùåíèè ê ýëåìåíòàì ìàññèâà

1Äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ êîíñòàíò òèïà byte ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ ôîðìà çàïèñè òèïà 'A', 'c',...,
îçíà÷àþùàÿ ñîîòâåòñòâóþùèé ASCII-êîä
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èñïîëüçóåòñÿ ñòàíäàðòíàÿ çàïèñü âèäà a[i], b[i,j], ïðè ýòîì èíäåêñû ìîãóò çàäàâàòüñÿ
ëþáûìè âûðàæåíèÿìè. Ýëåìåíòû ìàññèâà íóìåðóþòñÿ íà÷èíàÿ ñ íóëÿ, òîëüêî öåëûìè
÷èñëàìè. Äëÿ ìàññèâîâ êëàññîâ ïàìÿòè GLOBAL è STATIC (ñì. ñòð. 182) èíäåêñû ìîãóò
ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ îò 0 äî 32766, à äëÿ ìàññèâîâ êëàññà AUTO � îò 0 äî 255.

Ìàññèâû òèïà byte ($) îáû÷íî èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ ñòîê (îäíîìåðíûå)
èëè ìàññèâîâ ñòðîê (äâóõìåðíûå). Êîíåö ñòðîêè íå ñîâïàäàåò ñ êîíöîì ìàññèâà, íî îòìå-
÷àåòñÿ ýëåìåíòîì 0 � ò. å. ñòðîêè ïðåäñòàâëÿþòñÿ â ñòàíäàðòíîì ASCIIZ - ôîðìàòå. Ïðè
èíèöèàëèçàöèè ñòðîê, à òàê æå ïðè ïåðåäà÷å ôàêòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ïîäïðîãðàììàì è
ôóíêöèÿì ìîæíî èñïîëüçîâàòü ñòðî÷íûå êîíñòàíòû. Ñòðî÷íàÿ êîíñòàíòà çàïèñûâàåòñÿ
êàê ñòðîêà â äâîéíûõ êàâû÷êàõ. Íàïðèìåð, êîïèðîâàíèå ñòðîêè â ìàññèâ-ñòðîêó string

ìîæåò áûòü çàïèñàíî òàê:

_copy(string,"Any string of characters.")

Îáùàÿ ñòðóêòóðà ïðîãðàììû

Ïðîãðàììà íà÷èíàåòñÿ ñ ñåêöèè îïèñàíèÿ ãëîáàëüíûõ ïåðåìåííûõ (ïåðåìåííûõ, âè-
äèìûõ èç ëþáîãî ìåñòà ïðîãðàììû). Çà íåé ñëåäóþò ïðîãðàììíûå ìîäóëè. Ñåêöèÿ îïè-
ñàíèÿ ãëîáàëüíûõ ïåðåìåííûõ ìîæåò îòñóòñòâîâàòü. Ïðîãðàììíûå ìîäóëè ìîãóò áûòü
òðåõ òèïîâ: ãîëîâíàÿ ïðîãðàììà, ïðîöåäóðû è ôóíêöèè. Ãîëîâíîé ìîäóëü îáÿçàòåëüíî
äîëæåí ïðèñóòñòâîâàòü â ïðîãðàììå è ðàñïîëàãàòüñÿ òåêñòóàëüíî ïåðâûì ñðåäè âñåõ
äðóãèõ ìîäóëåé. Ëþáîé ïðîãðàììíûé ìîäóëü èìååò ñëåäóþùóþ ñòðóêòóðó:

çàãîëîâîê ìîäóëÿ

ñåêöèÿ îïèñàíèÿ ëîêàëüíûõ ïåðåìåííûõ

BEGIN

èñïîëíÿåìàÿ ÷àñòü ìîäóëÿ

END

Çàãîëîâêè ïðîãðàììíûõ ìîäóëåé èìåþò ðàçëè÷íûé âèä äëÿ ìîäóëåé ðàçíûõ òèïîâ:

Ãîëîâíîé ìîäóëü: PROG

Ïðîöåäóðà: PROC èìÿ_ïðîöåäóðû (ñïèñîê ôîðìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ)

Ôóíêöèÿ: FUNC èìÿ_ôóíêöèè (ñïèñîê ôîðìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ)

Çàìåòèì, ÷òî â çàãîëîâêå ôóíêöèè îòñóòñòâóåò èíôîðìàöèÿ î òèïå âîçâðàùàåìîãî çíà÷å-
íèÿ. Ïîñëåäíåå ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî òèï çíà÷åíèÿ, âîçâðàùàåìûé ôóíêöèåé, îïðåäåëÿåòñÿ
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äèíàìè÷åñêè, è îäíà è òà æå ôóíêöèÿ â ðàçíûõ ñëó÷àÿõ ìîæåò, âîîáùå ãîâîðÿ, âîçâðà-
ùàòü çíà÷åíèÿ ðàçíûõ òèïîâ.

Êëàññû ïàìÿòè è ñåêöèè îïèñàíèÿ ïåðåìåííûõ

Â ñîîòâåòñòâèè ñ ìîäóëüíîé ñòðóêòóðîé ïðîãðàìì ïåðåìåííûå ìîãóò áûòü ãëîáàëü-
íûìè � âèäèìûìè èç ëþáîé ÷àñòè ïðîãðàììû, è ëîêàëüíûìè � âèäèìûìè òîëüêî èç
òîãî ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ, â êîòîðîì îíè áûëè îïðåäåëåíû. Ñàìè èìåíà ïðîãðàììíûõ
ìîäóëåé ÿâëÿþòñÿ ãëîáàëüíûìè. Â ñâîþ î÷åðåäü ëîêàëüíûå ïåðåìåííûå ìîãóò áûòü ñòà-
òè÷åñêèìè è àâòîìàòè÷åñêèìè. Çíà÷åíèÿ ñòàòè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ ñîõðàíÿþòñÿ ìåæäó
âûçîâàìè ìîäóëÿ, â êîòîðîì îíè áûëè îïðåäåëåíû, à çíà÷åíèÿ àâòîìàòè÷åñêèõ � íåò, îá-
ëàñòü ïàìÿòè, êîòîðóþ îíè çàíèìàþò, îñâîáîæäàåòñÿ ïîñëå âûõîäà èç ìîäóëÿ, â êîòîðîì
îíè áûëè îïèñàíû.

Ñåêöèÿ îïèñàíèÿ ãëîáàëüíûõ ïåðåìåííûõ. Ïðè îïèñàíèè ïåðåìåííîé ïðèâîäèòñÿ
åå èìÿ, â âèäå ñóôôèêñà ñèìâîë òèïà (îáÿçàòåëüíî, íèêàêèõ óìîë÷àíèé), è ðàçìåðíîñòü
ìàññèâà, åñëè ýòî ìàññèâ. Íàïðèìåð:

GLOBAL x%, y%, floatarr![10], dblarr#[5,5]

GLOBAL list$[20,40]

Ïðè îïèñàíèè ãëîáàëüíûõ ïåðåìåííûõ îíè ìîãóò áûòü ÿâíî èíèöèàëèçèðîâàíû. Â êà-
÷åñòâå èíèöèàëèçàòîðîâ ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ ÷èñëîâûå è ñèìâîëüíûå êîíñòàíòû, à äëÿ
$-ìàññèâîâ è ñòðîêè:

a). GLOBAL x% := 1, y% := -1, eps# := 1e-20, c$ := 'A'

b). GLOBAL floatarr![10] := [1,2,3,4,5,6,7,8,9,10]

c). GLOBAL dblarr#[5,5] := [[1,2,3],[4,5,6],[7,8,9,10,11]]

d). GLOBAL string$[81] := "Any string no longer then 80."

e). GLOBAL list$[20,40] := ["string1","string2","string3"]

Åñëè ÿâíûé èíèöèàëèçàòîð îòñóòñòâóåò, èëè ïðèñóòñòâóþùèõ èíèöèàëèçàòîðîâ íå õâà-
òàåò (êàê â ïðèìåðå c).), ïðîèçâîäèòñÿ íåÿâíàÿ èíèöèàëèçàöèÿ íóëÿìè.

Ñåêöèÿ îïèñàíèÿ ëîêàëüíûõ ïåðåìåííûõ. Ñåêöèÿ îïèñàíèÿ ëîêàëüíûõ ïåðåìåí-
íûõ ðàñïîëàãàåòñÿ ìåæäó çàãîëîâêîì ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ è ñëîâîì BEGIN, ñ êîòîðîãî
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íà÷èíàåòñÿ èñïîëíÿåìàÿ ÷àñòü ìîäóëÿ. Ýòà ñåêöèÿ ñîñòîèò èç îïåðàòîðîâ îïèñàíèÿ ñòàòè-
÷åñêèõ è àâòîìàòè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ. Îíè ìîãóò ÷åðåäîâàòüñÿ â ïðîèçâîëüíîì ïîðÿäêå
è êîëè÷åñòâî èõ íå îãðàíè÷åíî. Îïåðàòîð îïèñàíèÿ ñòàòè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ èìååò âèä:

STATIC ñïèñîê îïèñàíèé

è ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷åí îïåðàòîðó GLOBAL. Â ÷àñòíîñòè, ìîæåò áûòü ïðîâåäåíà èíèöèà-
ëèçàöèÿ ñòàòè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ. Îïåðàòîð îïèñàíèÿ àâòîìàòè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ èìååò
âèä:

AUTO ñïèñîê îïèñàíèé

è àíàëîãè÷åí îïåðàòîðàì GLOBAL è STATIC ñ òîé ëèøü ðàçíèöåé, ÷òî èíèöèàëèçèðîâàòü
ïåðåìåííûå êëàññà AUTO íåëüçÿ, è íèêàêîé íåÿâíîé èíèöèàëèçàöèè íå ïðîèñõîäèò. Ïåðå-
ìåííûå êëàññà AUTO âàæíû äëÿ îðãàíèçàöèè ðåêóðñèâíîãî âûçîâà ïîäïðîãðàìì è ôóíê-
öèé, êîòîðûé âîçìîæåí â ÿçûêå SL.

Ñïèñîê ôîðìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ

Â îïèñàíèè çàãîëîâêà ëþáîãî ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ êðîìå ãîëîâíîé ïðîãðàììû
äîëæåí ïðèñóòñòâîâàòü ñïèñîê ôîðìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ. Ñèíòàêñèñ ñïèñêà îáû÷íûé:
(ïàðàìåòð,...,ïàðàìåòð). Åñëè ìîäóëü íå ïîëó÷àåò ïàðàìåòðîâ, ñïèñîê âñå ðàâíî äîë-
æåí áûòü, íî îí áóäåò ïóñòûì. Íàïðèìåð: PROC mysubr(). Ïðè âûçîâå ïðîöåäóðû èëè
ôóíêöèè ñ ïóñòûì ñïèñêîì ïàðàìåòðîâ ñêîáêè äîëæíû ïðèñóòñòâîâàòü: mysubr(). Èìÿ
ôîðìàëüíîãî ïàðàìåòðà ÿâëÿåòñÿ ëîêàëüíûì èìåíåì âíóòðè ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ, â
êîòîðîì îíî áûëî îïðåäåëåíî, è ìîæåò ïåðåîïðåäåëèòü ëþáîå ãëîáàëüíîå èìÿ.

Îïðåäåëåíû òðè ñïîñîáà ïåðåäà÷è ïàðàìåòðîâ â ïðîãðàììíûé ìîäóëü:
i. Ïåðåäà÷à ïàðàìåòðà ïî çíà÷åíèþ. Â ñïèñêå ôîðìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ â ýòîì ñëó÷àå

ïðèñóòñòâóåò èìÿ ïàðàìåòðà è â êà÷åñòâå ñóôôèêñà ñèìâîë òèïà. Íàïðèìåð:

PROC mysubr1(x!,y!)

Ïðîöåäóðà ïîëó÷àåò äâà float-ïàðàìåòðà. Â êà÷åñòâå ôàêòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ âìåñòî
x è y ìîãóò áûòü ïîäñòàâëåíû ëþáûå âûðàæåíèÿ. Îíè áóäóò âû÷èñëåíû, ïðèâåäåíû ê
float-òèïó è ïåðåäàíû ïðîöåäóðå. Ïðîöåäóðà mysubr1 ìîæåò êàê óãîäíî ìåíÿòü âíóòðè
ñåáÿ ïåðåìåííûå x è y, è ýòî íèêàê íå ñêàæåòñÿ íà çíà÷åíèÿõ ïåðåìåííûõ âíå ýòîãî
ìîäóëÿ.
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ii. Ïåðåäà÷à ïàðàìåòðîâ ïî ññûëêå. Â ñïèñêå ôîðìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ â ýòîì ñëó÷àå
ïðèñóòñòâóåò çàïèñü, íà÷èíàþùàÿñÿ ñ çàðåçåðâèðîâàííîãî ñëîâà VAR, çàòåì èìÿ ïåðåìåí-
íîé è ñóôôèêñ òèïà. Íàïðèìåð:

PROC mysubr2(VAR x!,VAR y!)

Ïðîöåäóðà ïîëó÷àåò ïî ññûëêå 2 float-ïàðàìåòðà x è y. Â êà÷åñòâå ôàêòè÷åñêèõ ïà-
ðàìåòðîâ â äàííîì ñëó÷àå ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ ëèáî ïðîñòûå ïåðåìåííûå òèïà float,
ëèáî ýëåìåíòû ìàññèâà òèïà float, íî íå âûðàæåíèÿ. Ëþáîå èçìåíåíèå VAR-ïàðàìåòðà
âíóòðè ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ âûçîâåò ñîîòâåòñòâóþùåå èçìåíåíèå çíà÷åíèÿ ôàêòè÷åñêî-
ãî ïàðàìåòðà.

iii. Ïåðåäà÷à ìàññèâîâ. Â ñïèñêå ôîðìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ â ýòîì ñëó÷àå ïðèñóòñòâóåò
çàïèñü, ñîñòîÿùàÿ èç èìåíè ôîðìàëüíîãî ïàðàìåòðà-ìàññèâà, ñóôôèêñà òèïà è êâàäðàò-
íûõ ñêîáîê []. Íàïðèìåð:

PROC mysubr3(buffer%[])

Ïåðåäà÷à ìàññèâîâ âñåãäà ïðîèñõîäèò ïî ññûëêå, ïîýòîìó èçìåíåíèå ýëåìåíòîâ ìàññèâà
buffer âíóòðè mysubr3 âûçîâåò ñîîòâåòñòâóþùèå èçìåíåíèÿ â ýëåìåíòàõ ôàêòè÷åñêîãî
ïàðàìåòðà-ìàññèâà. Ïðè îïèñàíèè ôîðìàëüíîãî ïàðàìåòðà-ìàññèâà íå íàäî óêàçûâàòü
ðàçìåðíîñòü ìàññèâà äàæå â òîì ñëó÷àå, êîãäà ìàññèâ äîëæåí áûòü äâóõìåðíûì. Ýòî
ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî âûçâàííîìó ïðîãðàììíîìó ìîäóëþ ïåðåäàåòñÿ è íà÷àëüíûé àäðåñ è
ôàêòè÷åñêàÿ ðàçìåðíîñòü ìàññèâà, â ñâÿçè ñ ÷åì âîçìîæíà åãî êîððåêòíàÿ èíäåêñàöèÿ
âíóòðè ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ. Ðàçìåðíîñòè ïàðàìåòðà-ìàññèâà äîñòóïíû è íà ïîëüçîâà-
òåëüñêîì óðîâíå; îíè ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ñ ïîìîùüþ ñèñòåìíîé ôóíêöèè isdefine().

Ïðè ïåðåäà÷å ôàêòè÷åñêîãî ïàðàìåòðà-ìàññèâà âîçìîæíû ñëåäóþùèå ñëó÷àè.
i. Ïåðåäà÷à ìàññèâà öåëèêîì. Â ýòîì ñëó÷àå â êà÷åñòâå ôàêòè÷åñêîãî ïàðàìåòðà óêà-

çûâàåòñÿ òîëüêî èìÿ ìàññèâà.
ii. Åñëè ôàêòè÷åñêèé ìàññèâ äâóõìåðíûé, òî ìîæíî ïåðåäàòü òîëüêî îäíó èç

åãî ñòðîê. Íàïðèìåð, åñëè buffer áûë îïðåäåëåí êàê buffer%[10,10], òî â âûçîâå
mysubr3(buffer[2]) ïåðåäàåòñÿ òîëüêî âòîðàÿ ñòðîêà ìàññèâà buffer, ò. å. mysubr3 ïî-
ëó÷àåò íà îáðàáîòêó ìàññèâ öåëûõ ÷èñåë ðàçìåðîì 1 × 10, íà÷èíàþùèéñÿ ñ ýëåìåíòà
buffer[2,0].

iii. Ìîæíî ïðåäàòü ÍÈ×ÅÃÎ: NULL. Ýòî ÷àñòî óäîáíî, êîãäà íåêîòîðûå ïàðàìåòðû ìî-
ãóò áûòü îïðåäåëåíû ïî óìîë÷àíèþ. Ñèíòàêñèñ â ýòîì ñëó÷àå òàêîé: mysubr3(NULL). Òîò
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ôàêò, ÷òî ôàêòè÷åñêè íè÷åãî íå áûëî ïåðåäàíî, â ïðîãðàììíîì ìîäóëå ìîæåò áûòü óñòà-
íîâëåí ñ ïîìîùüþ óæå óïîìÿíóòîé ñèñòåìíîé ôóíêöèè isdefine. Àðãóìåíòîì ôóíêöèè
isdefine äîëæíî áûòü ôîðìàëüíîå èìÿ ìàññèâà, îíà âîçâðàùàåò 1, åñëè ìàññèâ äåé-
ñòâèòåëüíî îïðåäåëåí è 0 â ïðîòèâíîì ñëó÷àå. Êðîìå òîãî, isdefine óñòàíàâëèâàåò äâå
ïðåäîïðåäåëåííûå ïåðåìåííûå: _n1% è _n2%. Îíè ñîîòâåòñòâóþò ïåðâîé è âòîðîé ðàçìåð-
íîñòè òåñòèðóåìîãî ìàññèâà. Åñëè òåñòèðóåìûé ìàññèâ áûë íà ñàìîì äåëå îäíîìåðíûì,
òî áóäåò _n1=1, åñëè NULL, òî _n1=_n2=0.

Âûðàæåíèÿ

Âûðàæåíèÿ ñîñòîÿò èç ÷èñëîâûõ ïðèìèòèâîâ, ñâÿçàííûõ çíàêàìè àðèôìåòè÷åñêèõ
îïåðàöèé. Àðèôìåòè÷åñêèå îïåðàöèè ìîãóò áûòü îäíîìåñòíûìè è äâóõìåñòíûìè, îíè
ðàñïðåäåëåíû ïî ïðèîðèòåòàì. Îïðåäåëåíû ñëåäóþùèå îïåðàöèè (â ïîðÿäêå âîçðàñòàíèÿ
ïðèîðèòåòîâ):

Ïðèîðèòåò 0: OR - ëîãè÷åñêîå "èëè" (ñàìûé íèçêèé ïðèîðèòåò).

Ïðèîðèòåò 1: AND - ëîãè÷åñêîå "è".

Ïðèîðèòåò 2: îïåðàöèè ñðàâíåíèÿ.

= ðàâíî;

<> èëè >< íå ðàâíî;

>= èëè => áîëüøå èëè ðàâíî;

<= èëè =< ìåíüøå èëè ðàâíî;

> áîëüøå;

< ìåíüøå.

Ïðèîðèòåò 3: àääèòèâíûå îïåðàöèè.

+ ñëîæåíèå;

- âû÷èòàíèå.

Ïðèîðèòåò 4: ìóëüòèïëèêàòèâíûå îïåðàöèè:

* óìíîæåíèå;

/ äåëåíèå, êàê öåëî÷èñëåííîå, òàê è ïëàâàþùåå,

â çàâèñèìîñòè îò òèïîâ îïåðàíäîâ;

MOD îñòàòîê îò äåëåíèÿ (òîëüêî öåëî÷èñëåííûå îïåðàíäû).

Ïðèîðèòåò 5: ^ âîçâåäåíèå â ñòåïåíü.

Ïðèîðèòåò 6: óíàðíûå îïåðàöèè (ñàìûé âûñîêèé ïðèîðèòåò).

+ óíàðíûé ïëþñ;
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- óíàðíûé ìèíóñ;

NOT ëîãè÷åñêîå îòðèöàíèå.

Â SL íåò ñïåöèàëüíîãî ëîãè÷åñêîãî òèïà äàííûõ. Â îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ ëþáîå ÷èñëî
ìîæåò òðàêòîâàòüñÿ êàê èñòèííîñòíîå çíà÷åíèå, ïðè ýòîì èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùèé àëãî-
ðèòì. Ñíà÷àëà ÷èñëî ïðèâîäèòñÿ ê öåëîìó òèïó, åñëè ïîëó÷åííîå öåëîå ÷èñëî åñòü íóëü,
òî ÷èñëî èíòåðïðåòèðóåòñÿ êàê "ëîæü åñëè íå íóëü � êàê "èñòèíà". Ðåçóëüòàòîì îïåðà-
öèé ñðàâíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ 0% èëè 1%, â çàâèñèìîñòè îò òîãî, èñòèííî äàííîå îòíîøåíèå,
èëè íåò.

×èñëîâûìè ïðèìèòèâàìè, êîòîðûå ñâÿçûâàþòñÿ â âûðàæåíèÿõ çíàêàìè îïåðàöèé,
ìîãóò áûòü:

� ÷èñëîâûå êîíñòàíòû ëþáûõ òèïîâ;
� ïðîñòûå ïåðåìåííûå;
� ýëåìåíòû ìàññèâîâ;
� ôóíêöèè ïðåîáðàçîâàíèÿ òèïîâ $(), %(), &(), !(), #();

� ñèñòåìíûå ôóíêöèè abs(), ... ,isdefine()

� ïðåäîïðåäåëåííûå è ïîëüçîâàòåëüñêèå ôóíêöèè;
� êðóãëûå ñêîáêè (...).
Â SL êðóãëûå ñêîáêè òðàêòóþòñÿ êàê ñèñòåìíàÿ ôóíêöèÿ (ïîäîáíàÿ sin(x) è ò. ä.),

êîòîðàÿ ïðîñòî âîçâðàùàåò çíà÷åíèå ñâîåãî àðãóìåíòà, êîòîðûé ìîæåò áûòü ëþáûì âû-
ðàæåíèåì, áåç èçìåíåíèé. Ýòî àâòîìàòè÷åñêè ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî âûðàæåíèÿ â ñêîáêàõ
âû÷èñëÿþòñÿ â ïåðâóþ î÷åðåäü.

Á.3.2 Îñíîâíûå óïðàâëÿþùèå îïåðàòîðû è ñòðóêòóðû ÿçûêà SL

Îïåðàòîð ïðèñâàèâàíèÿ

Îïåðàòîð ïðèñâàèâàíèÿ èìååò ñèíòàêñèñ:

lvalue1 := ... lvalueN := expression

lvalue � ýòî ïðîñòûå ïåðåìåííûå èëè ýëåìåíòû ìàññèâîâ, â ëåâîé ÷àñòè îïåðàòîðà ïðè-
ñâàèâàíèÿ ìîæåò âñòðåòèòüñÿ îò 1 äî 20 ÷ëåíîâ. Â ïðàâîé ÷àñòè îïåðàòîðà ïðèñâàèâàíèÿ
ñòîèò ëþáîå âûðàæåíèå. Îïåðàòîð ïðèñâàèâàíèÿ âûïîëíÿåòñÿ â SL ñëåäóþùèì îáðàçîì.
Ñíà÷àëà âû÷èñëÿåòñÿ çíà÷åíèå âûðàæåíèÿ, à çàòåì íåçàâèñèìî (!) ýòî çíà÷åíèå ïðèñâà-
èâàåòñÿ êàæäîé èç ïåðåìåííûõ ëåâîé ÷àñòè ðàâåíñòâà. Ïðè ýòîì â ñëó÷àå íåîáõîäèìîñòè
ïðîèçâîäèòñÿ ïðåîáðàçîâàíèå ðåçóëüòàòà âûðàæåíèÿ ê òèïó ïåðåìåííîé.
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Óñëîâíûé îïåðàòîð

Ïîëíàÿ ôîðìà óñëîâíîãî îïåðàòîðà. Ïîëíàÿ ôîðìà óñëîâíîãî îïåðàòîðà èìååò
âèä:

IF expr1

îïåðàòîðû...

ELSEIF expr2

îïåðàòîðû...

........

ELSEIF exprN

îïåðàòîðû...

ELSE

îïåðàòîðû...

ENDIF

Çäåñü expr1...exprN � ëþáûå âûðàæåíèÿ, çíà÷åíèÿ êîòîðûõ áóäóò èíòåðïðåòèðîâàòü-
ñÿ êàê èñòèííîñòíûå çíà÷åíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ àëãîðèòìîì, èçëîæåííûì âûøå. Ñîîò-
âåòñòâóþùèå ÷àñòè óñëîâíîãî îïåðàòîðà áóäóò âûïîëíåíû èëè íåò, â çàâèñèìîñòè îò
çíà÷åíèÿ ýòèõ âûðàæåíèé. Ñîñòàâíûå ÷àñòè ELSEIF è (èëè) ELSE ìîãóò îòñóòñòâîâàòü.
Íèêàêèå îïåðàòîðíûå ñêîáêè íè çäåñü, íè â äðóãèõ ñîñòàâíûõ îïåðàòîðàõ íå òðåáóþòñÿ.
Ñàìè êëþ÷åâûå ñëîâà IF, ELSEIF, ELSE, ENDIF èãðàþò ðîëü îïåðàòîðíûõ ñêîáîê.

Ñîêðàùåííàÿ ôîðìà óñëîâíîãî îïåðàòîðà. Âåñü ñîêðàùåííûé óñëîâíûé îïåðàòîð
äîëæåí ïîìåñòèòüñÿ â îäíîé ñòðîêå (âîçìîæíî ñ ïåðåíîñàìè):

IF expr THEN simple_operator

Simple_operator � ýòî òàêîé îïåðàòîð, êîòîðûé íå ÿâëÿåòñÿ ñîñòàâíîé ÷àñòüþ íåêî-
òîðîãî ñòðóêòóðíîãî îïåðàòîðà, íàïðèìåð ïîëíîãî IF. Ïðèìåðàìè ïðîñòûõ îïåðàòîðîâ
ÿâëÿþòñÿ îïåðàòîð ïðèñâàèâàíèÿ, îïåðàòîð âûçîâà ïðîöåäóðû, îïåðàòîðû EXIT è GOTO.
Íå ìîæåò òàê æå èñïîëüçîâàòüñÿ åùå îäèí ñîêðàùåííûé óñëîâíûé îïåðàòîð.

Îïåðàòîð âûáîðà

Îïåðàòîð âûáîðà çàäàåò äåéñòâèå ïî îäíîé èç àëüòåðíàòèâ, îïðåäåëÿåìîé öåëûì ÷èñ-
ëîì. Åãî äåéñòâèå àíàëîãè÷íî äåéñòâèþ óñëîâíîãî îïåðàòîðà â ïîëíîé ôîðìå, íî îí
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âûïîëíÿåòñÿ ãîðàçäî áûñòðåå, ò. ê. â îïåðàòîðå âûáîðà íå ïåðåáèðàþòñÿ âñå âîçìîæíûå
àëüòåðíàòèâû, ïîêà íå âñòðåòèòñÿ íóæíàÿ. Â ðàñïëàòó îí èìååò ðÿä îãðàíè÷åíèé.

Íàèáîëåå îáùèé âàðèàíò ñèíòàêñèñà îïåðàòîðà âûáîðà òàêîé2:

SWITCH expression

CASE a0:

îïåðàòîðû...

CASE a1:

îïåðàòîðû...

..........

CASE aN:

îïåðàòîðû...

DEFAULT:

îïåðàòîðû...

ENDSW

Çäåñü a0,...,aN � öåëûå êîíñòàíòû, ïðè÷åì íà÷èíàÿ ñ a0 îíè äîëæíû ðàñïîëàãàòü-
ñÿ â âîçðàñòàþùåì ïîðÿäêå è, îáÿçàòåëüíî, ñ øàãîì 1. Îïåðàòîð âû÷èñëÿåò âûðàæåíèå
expression, ïðèâîäèò ðåçóëüòàò ê öåëîìó òèïó, à ïîòîì âûïîëíÿåò òå äåéñòâèÿ, êîòîðûå
ñëåäóþò çà ñîîòâåòñòâóþùåé àëüòåðíàòèâîé CASE :. Âûïîëíèâ ýòè äåéñòâèÿ îí ñðàçó ïå-
ðåõîäèò ê âûïîëíåíèþ îïåðàòîðîâ, ñëåäóþùèõ çà êîíöîì îïåðàòîðà âûáîðà ENDSW. Åñëè
ïîäõîäÿùåé àëüòåðíàòèâû íà íàøëîñü, âûïîëíÿþòñÿ îïåðàòîðû, ñëåäóþùèå çà DEFAULT:.
Êîìïîíåíòà DEFAULT ìîæåò è îòñóòñòâîâàòü, òîãäà ñðàçó ïðîèçîéäåò ïåðåõîä ê êîíöó
îïåðàòîðà.

Ïðèìåð (âîçìîæíûé öèêë îáðàáîòêè ãîðèçîíòàëüíîãî ìåíþ):

DO

SWITCH _topmenu(3,reset,cursor,"Title:sample",menu,NULL)

CASE -1: EXIT

CASE 0: subr0()

CASE 1: subr1()

CASE 2: subr2()

ENDSW

LOOP
2Èìåþòñÿ ñîêðàùåííûå ôîðìû ñèíòàêñèñà îïåðàòîðà âûáîðà.
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Îïåðàòîðû öèêëà

Â ÿçûêå SL îïðåäåëåíû 2 òèïà îïåðàòîðîâ öèêëà: áåçóñëîâíûé öèêë DO...LOOP è öèêë
ñî ñ÷åò÷èêîì FOR...NEXT.

Áåçóñëîâíûé öèêë. Ñèíòàêñèñ áåçóñëîâíîãî öèêëà òàêîâ:

DO

îïåðàòîðû...

LOOP

Åñëè íå áóäåò ÿâíîãî âûõîäà èç öèêëà, òî îí áóäåò ïðîäîëæàòüñÿ áåñêîíå÷íî. Äëÿ ÿâ-
íîãî âûõîäà èç öèêëà èñïîëüçóåòñÿ îïåðàòîð EXIT. Öèêëû ìîãóò âêëàäûâàòüñÿ äðóã â
äðóãà íåîãðàíè÷åííîå ÷èñëî ðàç, ïðè ýòîì ïî îïåðàòîðó EXIT ïðîèñõîäèò âûõîä òîëüêî
èç ñàìîãî âíóòðåííåãî, âêëþ÷àþùåãî äàííûé EXIT, öèêëà.

Äëÿ óïðàâëåíèÿ âûïîëíåíèåì öèêëà îïðåäåëåí òàêæå îïåðàòîð CONTINUE. Åñëè
CONTINUE âñòðåòèëñÿ ãäå-òî â ñåðåäèíå öèêëà, òî ïðîïóñêàþòñÿ âñå îïåðàòîðû, îñòàâ-
øèåñÿ äî êîíöà öèêëà è ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ê îïåðàöèÿì, ñâÿçàííûì ñ ïîâòîðåíèåì
öèêëà.

Îïåðàòîðû EXIT è CONTINUE ìîãóò áûòü êàê óãîäíî ãëóáîêî ñïðÿòàíû â êîíñòðóêöèÿõ
òèïà IF..., SWITCH..., è ïðè ýòîì ïðîäîëæàþò êîððåêòíî ðàáîòàòü ïî îòíîøåíèþ ê
ñîäåðæàùåìó èõ öèêëó.

Öèêë FOR...NEXT. Íàèáîëåå îáùèé ñèíòàêñèñ ýòîãî öèêëà òàêîé:

FOR loopVar:=expr1 WHILE expr2 STEP expr3

îïåðàòîðû...

NEXT

Öèêë âûïîëíÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïåðåä ïåðâûì âõîäîì â öèêë ïåðåìåííîé öèêëà
loopVar áóäåò ïðèñâîåíî çíà÷åíèå âûðàæåíèÿ expr1. Çàòåì âû÷èñëÿåòñÿ çíà÷åíèå âû-
ðàæåíèÿ expr3 è çàïîìèíàåòñÿ â íåêîòîðîé ñèñòåìíîé îáëàñòè � ýòî øàã ïðèðàùåíèÿ
ïåðåìåííîé öèêëà. Äàëåå, êàæäûé ðàç ïî äîñòèæåíèè êîíöà òåëà öèêëà çíà÷åíèå ïå-
ðåìåííîé öèêëà áóäåò óâåëè÷èâàòüñÿ íà ýòîò øàã ïðèðàùåíèÿ. ×àñòü îïåðàòîðà öèêëà
�STEP expr3� ìîæåò îòñóòñòâîâàòü, òîãäà øàã ïðèíèìàåòñÿ ðàâíûì 1. Ïåðåä êàæäûì
íîâûì ïðîõîäîì òåëà öèêëà âû÷èñëÿåòñÿ çíà÷åíèå âûðàæåíèÿ expr2 (êîòîðîå ìîæåò,
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âîîáùå ãîâîðÿ, áûòü íèêàê íå ñâÿçàííûì ñ ïåðåìåííîé öèêëà) è åñëè çíà÷åíèå âûðàæå-
íèå "èñòèíà òî î÷åðåäíîé ïðîõîä âûïîëíÿåòñÿ, â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ïðîèñõîäèò âûõîä èç
öèêëà. Îïåðàòîðû EXIT è CONTINUE ðàáîòàþò ñ öèêëîì FOR...NEXT òî÷íî òàê æå, êàê
ñ DO...LOOP. Òèï ïåðåìåííîé öèêëà ìîæåò áûòü ëþáîé, îäíàêî ýòî äîëæíà áûòü ïðî-
ñòàÿ ïåðåìåííàÿ, íå ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ ýëåìåíòû ìàññèâà è ëþáûå ïðåäîïðåäåëåííûå
ïåðåìåííûå.

Îïåðàòîð GOTO

ßçûê SL ïîääåðæèâàåò îïåðàòîð GOTO (ëîêàëüíûé, òîëüêî âíóòðè îäíîãî ïðîãðàìì-
íîãî ìîäóëÿ), õîòÿ ýòîò îïåðàòîð ÷àñòî êðèòèêóåòñÿ êàê íàðóøàþùèé ñòðóêòóðíîñòü
ïðîãðàììû. Ñèíòàêñèñ îïåðàòîðà GOTO òàêîé:

GOTO lablName

Èìÿ ìåòêè äîëæíî âñòðåòèòüñÿ ãäå-òî â òîì æå ñàìîì ïðîãðàììíîì ìîäóëå, ÷òî è GOTO.
Îíî ðàñïîëàãàåòñÿ â îòäåëüíîé ñòðîêå ñ äâîåòî÷èåì íà êîíöå ïåðåä òîé ñòðîêîé ïðîãðàì-
ìû, íà êîòîðóþ äîëæåí ïðîèçîéòè ïåðåõîä. Íàïðèìåð:

START:

a:=1

......

GOTO START

Ïåðåõîä âîçìîæåí è íà ñàìûé êîíåö ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ:

GOTO TheEnd

îïåðàòîðû...

TheEnd:

END

Îïåðàòîð âîçâðàòà RETURN

Îïåðàòîð âîçâðàòà RETURN îñóùåñòâëÿåò âûõîä èç ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ â âûçâàâ-
øóþ åãî ïðîãðàììó è ìîæåò âñòðåòèòüñÿ â äâóõ ôîðìàõ:

Äëÿ âûõîäà èç ïðîöåäóðû: RETURN

Äëÿ âûõîäà èç ïîäïðîãðàììû-ôóíêöèè: RETURN expression
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Çíà÷åíèå âûðàæåíèÿ expression áóäåò âîçâðàùåíî â âûçâàâøóþ ïðîãðàììó, ïðè÷åì òèï
ýòîãî çíà÷åíèÿ íèêàê íå áóäåò èçìåíåí. Â ïðîöåäóðàõ ðîëü îïåðàòîðà RETURN ìîæåò èã-
ðàòü îïåðàòîð êîíöà ìîäóëÿ END, â ôóíêöèÿõ îáÿçàòåëüíî íóæåí ÿâíûé RETURN ñ âûðà-
æåíèåì.

Îïåðàòîðû NOP è ABORT

Îïåðàòîð NOP íå âûçûâàåò íèêàêîãî äåéñòâèÿ, åãî ìîæíî èñïîëüçîâàòü ïðè íàëè÷èè
ïóñòûõ àëüòåðíàòèâ â îïåðàòîðå SWITCH è ò. ä.

Îïåðàòîð îêîí÷àíèÿ ABORT âûçûâàåò íåìåäëåííîå ïðåêðàùåíèå âûïîëíåíèÿ SL-ïðîã-
ðàììû è âîçâðàò â ïàêåò SPRO. Àëüòåðíàòèâíûé ñïîñîá îêîí÷àíèÿ ïðîãðàììû � äîñòè-
æåíèå îïåðàòîðà RETURN èëè END â ãîëîâíîì ìîäóëå PROG.

Âûçîâ ïðîöåäóð è ôóíêöèé

Âûçîâ ïîëüçîâàòåëüñêîé èëè ïðåäîïðåäåëåííîé ïðîöåäóðû ÿâëÿåòñÿ ïðîñòûì îïåðà-
òîðîì, êîòîðûé ìîæåò çàíèìàòü îòäåëüíóþ ñòðîêó, âñòðå÷àòüñÿ â ñî÷åòàíèè ñ ñîêðàùåí-
íîé ôîðìîé IF, èëè ïîñëå CASE :. Âûçîâû âñåõ âèäîâ ôóíêöèé êðîìå ñèñòåìíûõ ìàòå-
ìàòè÷åñêèõ ôóíêöèé abs()...tan() òàê æå ìîãóò âñòðå÷àòüñÿ, ïîäîáíî ïîäïðîãðàììàì,
â âèäå îòäåëüíûõ îïåðàòîðîâ (âíå âûðàæåíèé). Âîçâðàùàåìûå çíà÷åíèÿ ïðè ýòîì, åñòå-
ñòâåííî, òåðÿþòñÿ. Â âûçîâàõ ïðîöåäóð è ôóíêöèé âîçìîæíà ÿâíàÿ è íåÿâíàÿ ðåêóðñèÿ.

Á.3.3 Çàïóñê âíåøíèõ ïðîãðàìì

Èç SL-ïðîãðàììû â ïðèíöèïå ìîæíî çàïóñòèòü âíåøíèå ïðîãðàììû (*.EXE, *.COM)
ëþáîãî ïðîèñõîæäåíèÿ â ñëó÷àå, åñëè îíè íå òðåáóþò ïàðàìåòðîâ êîìàíäíîé ñòðîêè.
Ïåðåäà÷à ïàðàìåòðîâ êîìàíäíîé ñòðîêè íå ïîääåðæèâàåòñÿ, âìåñòî ýòîãî îáåñïå÷åí äðó-
ãîé ìåõàíèçì ïåðåäà÷è èíôîðìàöèè � ÷åðåç îáëàñòü ñâÿçè BIOS. Äëÿ çàïóñêà âíåøíèõ
ïðîãðàìì èñïîëüçóåòñÿ ïðåäîïðåäåëåííàÿ ïðîöåäóðà:

_exec(name$[],

paramb$[], parami%[], paraml&[], paramf![], paramd#[],

VAR exitcode%)

Çäåñü name$[] - èìÿ âûçûâàåìîé ïðîãðàììû, âêëþ÷àÿ ïóòü, åñëè îíà íå ðàñïîëî-
æåíà â äèðåêòîðèè, èç êîòîðîé áûëà çàïóùåíà SL-ïðîãðàììà. ×åðåç VAR exitcode%
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ïåðåäàåòñÿ êîä çàâåðøåíèÿ âûçâàííîé ïðîãðàììû. Èç âûçâàííîé ïðîãðàììû âîçìî-
æåí ïðÿìîé äîñòóï ê îñíîâíûì äàííûì ïàêåòà, à òàê æå ê ìàññèâàì ïàðàìåòðîâ
paramb$[]...paramd#[]. Âñå ìàññèâû ïàðàìåòðîâ - íåîáÿçàòåëüíûå ïàðàìåòðû ïðîöå-
äóðû _exec, âìåñòî ëþáîãî èç íèõ ìîæåò áûòü ïåðåäàí NULL. Ìàññèâû param* ìîãóò
áûòü êàê îäíîìåðíûå, òàê è äâóõìåðíûå, ëþáîãî ðàçìåðà. Ìåõàíèçì ïåðåäà÷è äàííûõ
âî âíåøíèå ïðîãðàììû ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Íà÷èíàÿ ñ àäðåñà 4F0H â îáëàñòè äàííûõ
BIOS ðàñïîëîæåíû 16 áàéò îáëàñòè ìåæïðîãðàììíîé ñâÿçè. Ýòà îáëàñòü íèêàê íå èñïîëü-
çóåòñÿ ñèñòåìîé, ïîýòîìó ëþáàÿ ïðîãðàììà ìîæåò ïîìåñòèòü òóäà êàêèå-íèáóäü äàííûå
äëÿ ñâîèõ ïîòîìêîâ. Ôàêòè÷åñêè, ïðîöåäóðà _exec èñïîëüçóåò ëèøü ïåðâûå 4 áàéòà èç
ýòîé îáëàñòè, ïîìåùàÿ òóäà ïîëíûé far-àäðåñ ìàññèâà, îïðåäåëåííîãî â îáëàñòè äàííûõ
ïàêåòà SPRO è ñîñòîÿùåãî èç 17 ýëåìåíòîâ (â âåðñèè SPRO 2.1). Êàæäûé ýëåìåíò ìàñ-
ñèâà ñàì ÿâëÿåòñÿ far-àäðåñîì íåêîòîðîé ïåðåìåííîé èëè îáëàñòè äàííûõ ïàêåòà SPRO
[138], 5 èç ýòèõ àäðåñîâ ñîîòâåòñòâóþò ìàññèâàì ïàðàìåòðîâ param*. Èñïîëüçóÿ ýòó èí-
ôîðìàöèþ ëþáàÿ ïðîãðàììà, ñïîñîáíàÿ ðàáîòàòü ñ àäðåñàìè, ìîæåò ïîëó÷èòü ïðÿìîé
äîñòóï ê äàííûì ïàêåòà SPRO äëÿ ÷òåíèÿ è çàïèñè, à òàê æå ê ìàññèâàì ïàðàìåòðîâ
paramb$[],... . Åñëè âìåñòî íåêîòîðîãî ïàðàìåòðà áûë ïåðåäàí NULL, òî ñîîòâåòñòâó-
þùèé ýëåìåíò ìàññèâà àäðåñîâ áóäåò far-íóëåì 0000:0000. Äëÿ îáëåã÷åíèÿ ñîçäàíèÿ
âíåøíèõ ïðîãðàìì äëÿ ïàêåòà SPRO íà ÿçûêå Ñè, â ñîñòàâ ïàêåòà âõîäèò ñïåöèàëüíûé
ôàéë îïðåäåëåíèé SL.H.

Á.3.4 Èíòåðôåéñ ñ ïàêåòîì SPRO

Âçàèìîäåéñòâèå ñ ïàêåòîì SPRO è äîñòóï ê äàííûì ïàêåòà îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç íà-
áîð ïðåäîïðåäåëåííûõ ïåðåìåííûõ, ïðîöåäóð, ôóíêöèé è îïåðàòîðîâ. Íàïðèìåð, ïðåä-
îïðåäåëåííûé äâóõìåðíûé ìàññèâ _specrtum[ , ] äàåò äîñòóï ê ðàçäåëàì ïàìÿòè ïà-
êåòà, ãäå õðàíÿòñÿ îáðàáàòûâàåìûå ñïåêòðû: _spectrum[1,10] îçíà÷àåò äåñÿòûé êàíàë
ïåðâîãî ñïåêòðà, è ò. ä. Ïðåäîïðåäåëåííàÿ ôóíêöèÿ

_topmenu(numbalt%, VAR reset%, VAR cursor%,

title$[], menu$[], help$[]).

äàåò âîçìîæíîñòü SL-ïðîãðàììå îðãàíèçîâàòü ñâîå ñîáñòâåííîå ãîðèçîíòàëüíîå ìåíþ,
àíàëîãè÷íûå ïîäïðîãðàììû èìåþòñÿ äëÿ äîñòóïà êî âñåì äðóãèì ñòàíäàðòíûì ýëåìåí-
òàì èíòåðôåéñà ïàêåòà SPRO [138]. Êðîìå òîãî, â ÿçûêå SL èìååòñÿ íàáîð ïðåäîïðåäå-
ëåííûõ ïðîöåäóð, ñîîòâåòñòâóþùèõ âñåì åäèíèöàì ôóíêöèîíàëüíîãî íàïîëíåíèÿ ïàêåòà.
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// Ïðèìåð ïîëüçîâàòåëüñêîãî ìåíþ.
// Ôàéë: menusamp.prg

PROG
STATIC menu$[4,18]:=["Load", \

"Save", \
"Command", \
"coRrect/transform"]

STATIC cursor%:=0 // íà÷àëüíîå ïîëîæåíèå êóðñîðà 0 (Load)
STATIC reset%:=1 // ñíà÷àëà âûäàòü âñþ êàðòèíêó ìåíþ

BEGIN
DO
SWITCH _topmenu(4,reset,cursor,"myfirst.prg",menu,NULL)
CASE -1: EXIT // Áûëî íàæàòî Esc, âûõîä è êîíåö.
CASE 0: _Load()
CASE 1: _Save()
CASE 2: _Command()
CASE 3: _coRrecttransform()

ENDSW
reset:=1 // îáíîâèòü êàðòèíêó ìåíþ

LOOP
END

Ðèñ. Á.4: Ïðèìåð ïðîãðàììû ïîëüçîâàòåëüñêîãî ìåíþ.

Ïðè ýòîì èìÿ ïðîöåäóðû â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ òî÷íî ïîâòîðÿåò íàçâàíèå ñîîòâåòñòâó-
þùåãî ïóíêòà â ñèñòåìå ìåíþ SPRO (ïëþñ ñèìâîë ïîä÷åðêèâàíèå ñïåðåäè). Íàïðèìåð,
ïóíêòó ìåíþ LeastSquare ñîîòâåòñòâóåò âûçîâ ïðîöåäóðû _LeastSquare(), è ò. ä. Èñ-
ïîëüçóÿ ýòè ñðåäñòâà ëåãêî ñîçäàâàòü ïîëüçîâàòåëüñêèå ìåíþ èç ðàçëè÷íûõ ïðîãðàìì
SPRO. Ðàññìîòðèì ïðèìåð. Ïóñòü òðåáóåòñÿ ñîçäàòü ïîëüçîâàòåëüñêîå ìåíþ, âêëþ÷àþ-
ùåå òîëüêî ñëåäóþùèå ïóíêòû:

Main menu|File|Load

Main menu|File|Save

Main menu|Command

Main menu|Processing|coRrect/transform

Ýòî ìåíþ ìîæåò áûòü îôîðìëåíî â âèäå SL-ïðîãðàììû, ïðèâåäåííîé íà ðèñ. Á.4.
Ìû íå èìååì çäåñü âîçìîæíîñòè äàëåå îáñóæäàòü áèáëèîòåêó SL è ïðåäîïðåäåëåí-

íûå ïåðåìåííûå, ïðèâåäåì òîëüêî ñïèñîê îïðåäåëåíèé òåõ è äðóãèõ, ïî êîòîðûì ìîæíî
ñîñòàâèòü ïðåäñòàâëåíèå î âîçìîæíîñòÿõ ÿçûêà.
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Á.3.5 Ïðåäîïðåäåëåííûå ïåðåìåííûå
_spnumb% - êîëè÷åñòâî ðàçäåëîâ äëÿ õðàíåíèÿ ñïåêòðîâ;
_spleng% - äëèíà ñïåêòðîâ;
_ch0% - íà÷àëüíûé êàíàë ëèíåéíîé êàëèáðîâêè;
_ch1% - êîíå÷íûé êàíàë ëèíåéíîé êàëèáðîâêè;
_val0# - íà÷àëüíîå çíà÷åíèå øêàëû ëèíåéíîé êàëèáðîâêè;
_val1# - êîíå÷íîå çíà÷åíèå øêàëû ëèíåéíîé êàëèáðîâêè;
_active% - íîìåð àêòèâíîãî ñïåêòðà (äëÿ _spwind());
_marker% - ïîëîæåíèå ìàðêåðà (äëÿ _spwind());
_setscale% - ðåæèì óñòàíîâêè øêàëû ïî îñè îðäèíàò (0/1) (äëÿ _spwind());
_reset% - ðåæèì ïåðåóñòàíîâêè ýêðàíà (-1,0,1,2,3) (äëÿ _spwind());
_autoret% - ðåæèì àâòîâîçâðàòà (äëÿ _spwind());
_spcsclon% - îïðåäåëåíà ëè ñïåö. êàëèáðîâêà (0/1);
_hotkeyson% - äîñòóïíû ëè ãîðÿ÷èå êëàâèøè â ìåíþ (0/1);
_escape% - ôëàã escape, óñòàíàâëèâàåòñÿ ïðè íåêîòîðûõ îøèáêàõ;
_unitmode% - ðåæèì ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ (åäèíèöû èçìåðåíèÿ);
_n1% - ïåðâàÿ ðàçìåðíîñòü ìàññèâà (äëÿ isdefine());
_n2% - âòîðàÿ ðàçìåðíîñòü ìàññèâà (äëÿ isdefine());
_colors%[57] - ìàññèâ öâåòîâ;
_marks%[100] - ìàññèâ ïîìå÷åííûõ òî÷åê (äëÿ \_spwind());
_visual%[10] - ìàññèâ íîìåðîâ âèäèìûõ ñïåêòðîâ (äëÿ _spwind()});
_lststrd%[2] - ìàññèâ íîìåðîâ ïîñëåäíèõ ïîìå÷åííûõ ñïåêòðîâ (äëÿ _spwind());
_fbuf0![_spleng] - âñïîìîãàòåëüíûé ïîëüçîâàòåëüñêèé ìàññèâ;
_fbuf1![_spleng] - âñïîìîãàòåëüíûé ïîëüçîâàòåëüñêèé ìàññèâ;
_fbuf2![_spleng] - âñïîìîãàòåëüíûé ïîëüçîâàòåëüñêèé ìàññèâ;
_spcscale![_spleng] - ìàññèâ ñïåöèàëüíîé (ïîêàíàëüíîé) êàëèáðîâêè;
_spectrum![_spnumb,_spleng] - ñïåêòðû;
_tabitems![800] - áóôåð çíà÷åíèé ÿ÷ååê òàáëèöû (äëÿ _table());
_tabflags![800] - áóôåð ôëàãîâ àêòèâíîñòè ÿ÷ååê òàáëèöû (äëÿ _table()).

Á.3.6 Áèáëèîòåêà ôóíêöèé è ïðîöåäóð; îïåðàòîðû ââîäà-âûâîäà
Ïåðåõîä îò êàíàëîâ ê ýíåðãèÿì è îáðàòíî:

FUNC _chanen(chan)
FUNC _enchan(en)
FUNC _dchanden(dchan)
FUNC _dendchan(den)

Èíòåðàêòèâíîå ãðàôè÷åñêîå îêíî (ââîä ãðàôè÷åñêèõ äàííûõ è ïðîñìîòð ñïåêòðîâ).

PROC _spwind()
Äàííûå ãðàôè÷åñêîãî îêíà:

_active%
_marker%
_setscale%
_reset%
_autoret%
_marks%[100]
_visual%[_spnumb]
_lststrd%[2]
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PROC _virtpict(specrtum![]) - îòðèñîâêà ìàññèâà ñïëîøíîé ëèíèåé

Êîíòåêñòíàÿ ïîìîùü:

PROC _sethelp(helpname$[])
PROC _help(item$[])

Ïîääåðæêà ìåíþ:

FUNC _topmenu(numbalt%, \
VAR reset%, \
VAR cursor%, \
title$[], \ (NULL)
menu$[], \
help$[]) // (NULL)

FUNC _pulldown(level%, \
numalt%, \
VAR cursor%, \
setswdth%, \
menu$[], \
sets$[], \ (NULL)
help$[]) // (NULL)

FUNC _popup(xl%,yt%, \ (-1,-1)
numbalt%, \
VAR cursor%, \
setswdth%, \
title$[], \ (NULL)
menu$[], \
sets$[], \ (NULL)
help$[]) // (NULL)

FUNC _ways(numalt%,title$[],menu$[])
FUNC _confirm(guestion$[])

Ðåäàêòèðîâàíèå òàáëèö:

PROC _table(xl%,yt%, \ (-1,-1)
ncol%, \
nline%, \
windhght%, \
suprcol%, \
save%, \
itmwdht%[], \ (NULL)
comtitle$[], \ (NULL)
titles$[], \
comments$[], \ (NULL)
helpitem$[], \ (NULL)
map%[]) // (NULL)

Âõîäíûå è âûõîäíûå äàííûå òàáëèöû:
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_tabitems![800]
_tabflags%[800]

Îêíî äëÿ ââîäà ÷èñåë ñ êëàâèàòóðû:

îïåðàòîð INPUT mesage$[], lvalue

Îêíî äëÿ ââîäà ñòðîê ñ êëàâèàòóðû:

PROC _getstring(title$[],dest$[])

Ïðåîáðàçîâàíèå ñèìâîëüíîãî ôîðìàòà â ÷èñëîâîé è îáðàòíî:

PROC _valtostr(dest$[],minwidth%,just%,maxdigit%,value#)
PROC _strtoval(source$[],VAR dest#)

Îáðàáîòêà ñòðîê:

FUNC _instr(start%,string1$[],string2$[])
FUNC _len(string$[])
PROC _string(dest$[],lenght%,symbol$)
PROC _left(dest$[],source$[],numb%)
PROC _right(dest$[],source$[],numb%)
PROC _mid(dest$[],source$[],start%,numb%)
PROC _cat(dest$[],source$[])
PROC _copy(dest$[],source$[])

Îïåðàòîð PRINT (âûâîä ñòðîêè íà ýêðàí ìåæäó ãîðèçîíòàëüíûì ìåíþ è ãðàôè÷åñêèì îêíîì):

PRINT string1$[],...,stringN$[] [,]

Òåêñòîâûé âûâîä íà ýêðàí è òåêñòîâûå îêíà:

PROC _outstring(x%,y%,color%,string$[])
PROC _textbar(xl%,yt%,xr%,yb%,color%)
PROC _crewindow(xl%,yt%,xr%,yb%,colframe%,colfield%)
PROC _savewindow(numb%,xl%,yt%,xr%,yb%)
PROC _clrwindow(numb%)

Ïðèåì íàæàòîé êëàâèøè:

PROC _getkey(VAR ascii$,VAR scancode$)

Ôàéëû: îòêðûòèå, çàêðûòèå, ñóùåñòâîâàíèå:

PROC _open(filename$[],filenumb%)
FUNC _exist(filename$[])
PROC _close(filenumb%)

Ôàéëû: ïîñëåäîâàòåëüíûé òåêñòîâûé âûâîä:

îïåðàòîð FPRINT filenumb%,string1$[],...,stringN$[] [,]
PROC _rewrite(filenumb%)

Ôàéëû: ïîñëåäîâàòåëüíûé òåêñòîâûé ââîä:
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îïåðàòîð FINPUT filenumb%, lvalue (ââîä ÷èñåë)
PROC _fgetstring(filenumb%,dest$[]) (ââîä ñòðîê)

Ôàéëû: äâîè÷íûé ââîä-âûâîä è ïðÿìîé äîñòóï:

îïåðàòîð FGETVAR filenumb%, lvalue
îïåðàòîð FPUTVAR filenumb%, lvalue
PROC _rewind(filenumb%,startend%)
FUNC _getpos(filenumb%,VAR filerest&)
PROC _setpos(filenumb%,pos&)

Ðàáîòà ñ äèðåêòîðèÿìè è äèñêàìè:

PROC _currdir(path$[])
PROC _sprodir(path$[])
PROC _setdisk(disknumb%)
PROC _chdir(path$[])

Ìåíþ ôàéëîâ (îêíî ââîäà èìåíè ôàéëà):

FUNC _getname(inoutnam$[])
FUNC _crename(inoutnam$[])

Çàïóñê âíåøíèõ ïðîãðàìì:

PROC _exec(filename$[], \
paramb$[], \ (NULL)
parami%[], \ (NULL)
paraml&[], \ (NULL)
paramf![], \ (NULL)
paramd#[], \ (NULL)
VAR exitcode%)

Ãðàôèêà:

PROC _getpixel(x%,y%,VAR color%)
PROC _putpixel(x%,y%,color%)
PROC _getbar(xl%,yt%,dx%,dy%,buf$[])
PROC _putbar(xl%,yt%,dx%,dy%,buf$[])
PROC _bar(xl%,yt%,dx%,dy%,color%)
PROC _line(xl%,yt%,xr%,yb%,color%)
PROC _graphtext(x%,y%,color%,just%,direct%,string$[])

Ñîîáùåíèÿ:

PROC _topmes(mesage$[])
PROC _clrtopmes()
PROC _centrmes(mesage$[])

Âîññòàíîâëåíèå help-ýêðàíà îêíà èíòåðàêòèâíîé ãðàôèêè:

PROC _rstrhelp()

Âðåìÿ è çâóê:

PROC _sound(freq%,waitms%)
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Ñèñòåìíûå ìàòåìàòè÷åñêèå ôóíêöèè:

abs(x) atn(x) cos(x) exp(x) int(x) rnd(x)
sgn(x) sin(x) sqr(x) tan(x) log(x)

Äðóãèå ìàòåìàòè÷åñêèå ôóíêöèè:

FUNC _nrnd(x) (íîðìàëüíîå ñëó÷àéíîå ÷èñëî ñî ñò. îòêë. x)
FUNC _prnd(x) (ïóàññîíîâñêîå ñëó÷àéíîå ÷èñëî ñî ñðåäíèì x)
FUNC _unitpeak(gs0lr1#, asymm#, x#)
FUNC _unitpeksqr(gs0lr1#, asymm#)

Ìàòåìàòè÷åñêèå ïðîöåäóðû:

PROC _randomize(start%)

PROC _derivative(mode%, \ 0 - èíèöèàëèçàöèÿ, 1 - ðàáîòà
pattern%, \ 3,5,...,51
chan%, \
spectrum![], \
VAR m0#, \
VAR m1#, \
VAR m2#)
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Ïðèëîæåíèå Â

Ëèíåéíûé êîíôëþýíòíûé àíàëèç

Ðàññìîòðèì ñëåäóþùóþ ñòàòèñòè÷åñêóþ ìîäåëü. Ïóñòü â ýêñïåðèìåíòå èçìåðÿþòñÿ
ïàðû âåëè÷èí {xi, yi}, ïðè÷åì xi ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê íåçàâèñèìûå ïåðåìåííûå, à yi êàê
èõ ôóíêöèè. Ïðî êàæäîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå xi è yi èçâåñòíî, ÷òî îíî ÿâëÿåòñÿ
ðåàëèçàöèåé íîðìàëüíîé ñëó÷àéíîé âåëè÷èíû ñ íåêîòîðûì (íåèçâåñòíûì) îæèäàåìûì
çíà÷åíèåì è èçâåñòíîé äèñïåðñèåé σx2

i äëÿ âåëè÷èí xi è σy2
i äëÿ âåëè÷èí yi. Áóäåì ñ÷è-

òàòü, ÷òî èñòèííîå çíà÷åíèå îæèäàåìûõ âåëè÷èí xi â êàæäîì ýêñïåðèìåíòå íàõîäèòñÿ
âíå êîíòðîëÿ ýêñïåðèìåíòàòîðà (ýêñïåðèìåíòàòîð íå ìîæåò íà íèõ âëèÿòü) è ïîä÷èíÿ-
åòñÿ íåêîòîðîìó àïðèîðíîìó ðàñïðåäåëåíèþ âåðîÿòíîñòåé ñ ïëîòíîñòüþ P(x̄). Ïóñòü èç
àïðèîðíûõ ñîîáðàæåíèé èçâåñòíî, ÷òî ìåæäó âåëè÷èíàìè x è y èìååòñÿ ëèíåéíàÿ ñâÿçü:

y = a + bx (Â.1)

ñ íåèçâåñòíûìè êîýôôèöèåíòàìè a è b. Òðåáóåòñÿ ïîëó÷èòü îïòèìàëüíóþ îöåíêó ïà-
ðàìåòðîâ ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè (Â.1) èñïîëüçóÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ {xi, yi} è
äèñïåðñèè {σx2

i , σy2
i }.

Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè òîãî, ÷òî èñòèííîå çíà÷åíèå x îêàçàëîñü â òî÷êå x̄, à ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ x è y îêàçàëèñü â òî÷êàõ xi è yi åñòü

pi(x̄; xi, yi) =
P(x̄)

2σxiσyi

exp

[
−(x̄− xi)

2

2σx2
i

− (a + bx̄− yi)
2

2σy2
i

]
(Â.2)

Òîãäà ìàðãèíàëüíàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ xi è yi ïðè ëþáîì x̄ åñòü:

pi(xi, yi) =

+∞∫

−∞

pi(x̄; xi, yi) dx̄ (Â.3)

Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî P(x̄) � ðàâíîìåðíîå ðàñïðåäåëåíèå íà íåêîòîðîì ñåãìåíòå, à âñå
ýêñïåðèìåíòàëüíûå òî÷êè ðàñïîëîæåíû äîñòàòî÷íî äàëåêî (äàëüøå, ÷åì σxi) îò ãðàíèö
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ýòîãî ñåãìåíòà. Òîãäà èíòåãðàë (Â.3) ñ ïîäñòàíîâêîé (Â.2) âû÷èñëÿåòñÿ òî÷íî è ñ òî÷íî-
ñòüþ äî ïîñòîÿííîãî ìíîæèòåëÿ íàéäåì

pi(xi, yi) =
1√

σy2
i + b2σx2

i

exp

[
− (a + bxi − yi)

2

2(σy2
i + b2σx2

i )

]
.

Ñîâìåñòíàÿ ïëîòíîñòü ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ âñåõ ïàð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê îïðåäåëÿ-
åòñÿ êàê P ({xi, yi}) =

∏
i

pi, à ëîãàðèôìè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ ïðàâäîïîäîáèÿ åñòü

ln P = −1

2

∑
i

[
(a + bxi − yi)

2

σy2
i + b2σx2

i

+ ln(σy2
i + b2σx2

i )

]
. (Â.4)

Ïàðàìåòðû ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè (Â.1) íàéäåì èç óñëîâèÿ ìàêñèìóìà ôóíêöèè ïðàâäî-
ïîäîáèÿ (Â.4). Ýòà çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê ïîèñêó ìèíèìóìà ôóíêöèè

S(a, b, {xi, yi}) =
1

n− 2

∑
i

[
(a + bxi − yi)

2

σy2
i + b2σx2

i

+ ln

(
1 +

b2σx2
i

σy2
i

)]
, (Â.5)

ãäå n � êîëè÷åñòâî ïàð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê. Êàê âèäíî, â äàííîì ñëó÷àå ìåòîä
ìàêñèìàëüíîãî ïðàâäîïîäîáèÿ íå ñâîäèòñÿ ê ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ, äàæå â åãî
íåëèíåéíîé ìîäèôèêàöèè.

Åñëè ôóíêöèÿ (Â.1) àäåêâàòíî àïïðîêñèìèðóåò ýêñïåðèìåíòàëüíûå òî÷êè, òî êà÷å-
ñòâåííî ÿñíî, ÷òî âåëè÷èíà

χ2
c =

1

n− 2

∑
i

(a + bxi − yi)
2

σy2
i + b2σx2

i

äîëæíà áûòü áëèçêà ê åäèíèöå. Ýòî óòâåðæäåíèå ìû ïðèíèìàåì áåç äîêàçàòåëüñòâà.
Òî÷íûå êðèòåðèè ñòàòèñòè÷åñêîé äîñòîâåðíîñòè â ëèíåéíîì êîíôëþýíòíîì àíàëèçå íàì
íåèçâåñòíû, è âîçìîæíî â íàñòîÿùåå âðåìÿ äåòàëüíî íå èññëåäîâàíû.

Ðàññìîòðèì òåïåðü âîïðîñû, ñâÿçàííûå ñ âû÷èñëåíèåì êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöû ïà-
ðàìåòðîâ a è b. Ïàðàìåòðû a è b ìîæíî îïðåäåëèòü êàê ðåøåíèå ñèñòåìû íîðìàëüíûõ
óðàâíåíèé

Sa(a, b, {xi, yi}) = 0

Sb(a, b, {xi, yi}) = 0,

ãäå ÷åðåç Sa è Sb îáîçíà÷åíû ñîîòâåòñòâóþùèå ÷àñòíûå ïðîèçâîäíûå. Ýòà ñèñòåìà îïðå-
äåëÿåò a è b êàê íåÿâíûå ôóíêöèè âåëè÷èí {xi, yi}:

a = a({xi, yi}); b = b({xi, yi}).
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×åðåç ýòè ôóíêöèè ýëåìåíòû êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöû âûðàæàþòñÿ ñòàíäàðòíûì îáðà-
çîì:

cov (pn, pm) =
∑

i

(
∂pn

∂xi

∂pm

∂xi

σx2
i +

∂pn

∂yi

∂pm

∂yi

σy2
i

)
, (Â.6)

ãäå pn è pm îçíà÷àþò ëèáî a, ëèáî b. Íåòðóäíî ïîêàçàòü, ÷òî

∂a

∂xi

= − 1

∆

∂(Sa, Sb)

∂(xi, b)
;

∂b

∂xi

= − 1

∆

∂(Sa, Sb)

∂(a, xi)
;

∂a

∂yi

= − 1

∆

∂(Sa, Sb)

∂(yi, b)
;

∂b

∂yi

= − 1

∆

∂(Sa, Sb)

∂(a, yi)
,

(Â.7)

ãäå
∆ =

∂(Sa, Sb)

∂(a, b)
.

Â ïðèíöèïå âûðàæåíèÿ äëÿ ïðîèçâîäíûõ (Â.7) ñ ïîìîùüþ ôîðìóëû (Â.5) âûïèñûâàþòñÿ
â àíàëèòè÷åñêîì âèäå, è, òåì ñàìûì, âû÷èñëÿþòñÿ ýëåìåíòû êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöû
(Â.6). Îäíàêî ýòè âûðàæåíèÿ îêàçûâàþòñÿ î÷åíü ãðîìîçäêèìè, ïîýòîìó ñ ïðàêòè÷åñêîé
òî÷êè çðåíèÿ ïðîùå ïðîèçâîäíûå (Â.7) íàéòè ÷èñëåííî íåìíîãî âàðüèðóÿ âõîäíûå äàí-
íûå {xi, yi}. Èìåííî ýòîò ñïîñîá áûë èñïîëüçîâàí â íàñòîÿùåé ðàáîòå.
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