


P9 - 9657

X.-¥ .3u6epr, [.Jlemann, [‘.Myanonbf I' .WopHaxk

PEJIATUBUCTCKHUIA PACYET
SHEPT'ETUMYECKON CTPYKTYPH ATOMA 54 Xe

No METOAY AVUPAKA-®OKA-CJETEPA
J10 BHCOKUX CTEINEHE# MOHU3ALIMU

Hanpaeneuo B xyps#an “OnTHKa ¥ CHekTpockonua”

* Texuuueckudl yHuBepcurer, /lpesnen, I'AP.



1. BBEAEHHE

Kak B coBpeMeHHOH (HIHKe NNa3Mbl, TAK ¥ NPH CREKT -
POCKONMAYECKHX HCCHCJOBAMHAX CTEMEeHH HOMH3AUHH 3JIEKT-
poHHO - HOHHBIX kKonen /1/ TpeGyoTCA 3HAHHA IHEPreTHYECKOi
CTPYKTYPHI 060JIOUEK ATOMA B 3aBHCHMOCTH OT €r0 HOHH3a-
HHOHHOrO COCTOAHHA. C Lenblo HACHTHPHKALHH CATEIHTOB
H CHNepPCaTeJUIHTOB PEHTIeHOBCKHX MepexoloB, Habmonae-
MBIX B CNEKTDOCKONHYECKHX 3KCNEPHMEHTAX Ha Ny4YKe THKE -
JIbIX HOHOB, NPOBOAATCA HCCNEeAOBAHHA 3HEPreTHYECKoOro
MOJIOXKEHHS ATOMHBIX YPOBHell B 3aBECHMOCTH OT pacnpene-
neHuil nmpok B obosouxax aToma /2/ 3nanHe amepreTuue-
CKOE CTPYKTyphl 4TOMa BAaXHO AJA pacyeTa BepOATHOCTEl
Mnoroxpm%)? HOHHM3ARMH NPH 3NEKTPOHHO-ATOMHBIX CTOJ-
KHOBECHHAX ’* .

B HacTosuled paGoTe HccllemoBaHa 3JHepreTHYeckas
CTPYKTYpa aTOMa KCEHOMAa B 3aBHCHMOCTH OT €ro HOHH-
3aIHOHHOI"0 COCTOAHHA,. JNA Onpeae/icHHA MOJIOXKEHHHE ypoB-
Hefl aToMa HCHONB30Ba#a peNATHBHCTCKAas mnporpaMma
THna Jlapaka-doxa-Cnetepa /4

2. BHEPTETHYECKAA CTPYKTYPA ATOMA gXe
B 3ABHCHMOCTH OT HOHH3ALIHOHHOI O
COCTOAHHA

C nomomuo/i)fnnnaucrcxoii nporpaMMunl THna Jlmpaka-
Poka-CneTepa PACCUYHTAHH JHepreTHYeCKHe NOJOXKEHHAA
ATOMHBIX YPOBHEH C KBAHTOBLIMH YHCNaMH (n,(,j) JadBcex
BO3MOXHBIX CTEeHeH HOHR3AllHH aTOMa KCeHOHa. IIpuHAMa -
eTcf, YTO aTOM CO CTeneHbio Honm3anHe | ofpasyercsa H3



aToMa CO0 CTeleHbI HOHH3auHH I-1 BciaeacTBHe O0GIHPKH
BHeIIHero 3JIEKTpoHa, T.e. C HaHOONBHIHMH 3Ha4YyeHHAMH
KBAHTOBBIX YHCeEJI.

Ta6a. 1 coaepXHT pacCCYHTAHHBIE 3JHEPrHH YpPOBHel
aToOMa KCEHOHa, NMOJIyYeHHBIE NIPH PEHIEHHH PEJIATHBHCTCKOIO
ypaBHeHHA THna Japaka-®oka-CrneTepa -/ IIpa 3TOM NpH-
GNH3HTENBHO YYTE€H BKIal B3laHMoacHcTBHA oOMeHa MeXny
3JIEKTPOHAMH C INOMOWBI NMOTeHHHAJe oOMeHa THna Cie-

Tepa /5/

2
Voomen(r) = ‘;- '% [372p(r)] '/:f

rae p (r ) - NOKalnbHafA MJIOTHOCTh 3apafa 3JIEKTPoHOB. HMna
OOJNIBINAX PAaCCTOAHHH OT AJApa B AaCHMNTOTHYECKOE nosejne-
HHE NOTE€HHHANA BHECEHBI NONPaBKH MO MEeTONY, NPERJIOKEH-

Hor:v Jlatepom 76/

3. CABHUI'H PEHTIEHOBCKHX SHEPIHHA

3HaHHe CBSi)H MeEXAY BeJIHYHHOH CABHIrOB PEHTIreHOB-
CKHX DJHepruii H HOHH3allHOKHBIM COCTOSHHEM IMO3BojfeT
clenaTh BhIBOALI O CTENEHH HOHH3AllHH ATOMOB B 3JIEKTDOH-
HO-HOHHLIX KOJIblAX H3 3JKCNEepHMEeHTaJlbHO HaliwlaeMuiXx
CABHIrOB DPeHTreHOBCKHX NHHHi. PaccyHTaHHble H3 3HeprHi
aTOMHBIX YpOBHe#l KceHOHA, NpHBeJeHHLIX B maba. 1, CABHTH
HEeKOTOPLIX PEHTIreHOBCKHX nepexonos (K, v KB B l) B 3a-
BHCHMOCTH OT CTENE€HH HOHH3alHH aTOMa, NPEeACTaBJIEHbI
Ha pucynxe. 3aMeTHM, 4YTO 3HauYeHHA cABHros ana La) H
Lg, aydyed OTKIOHAIOTCA APYr OT Opyra B mpejenax He-
CKONLKHX JECHATBHIX 3JIeKTPOHBOJALT. IIpHHHMaeTCA, YTO KakK
o6pa3oBaHHE ABIPOK, TaK H 3al0JIHEHHE HX JJIEKTPOHAMH H3
pPacmoJIOXKEeHHBIX Bhilie 060JI0YEK MPOHCXOOHT 3a BpeMsdA, 3Ha-
YHTEJNHHO MEHBIIEE BPEMEHH PejaKCAUHH ATCMHBIX COCTOA-
HHH. [IpH 3TOM YCGJIOBHH BO3MOHO HCIIOJb30BATH AJIA pacyeTa
CIBHI'OB PEHTr¢HOBCKHX MEPEeX0J0B ONpeAesicHELIX CTeNeHeH
HOHH3ALHH JHEPrHI0 ypoBHEH ATOMHBIX COCTOAHHH, AMEIO-
IHXCA Nepel 3NEeKTPOHHO-AaTOMHLIM CTOJKHOBeHHEM. B
maba. 2 cpaBH1BAKTCA 3KCNepAMEHTalbHEIE 3HAYEHHA 3HEp~
rAii peHTreHoBCKHX nHuEH /8/ ¢ pacueTHBIMH [iif OUEHKH
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TOYHOCTH PACCYHTAHHBIX IHEPTrHH PEHTreHOBCKHX NEPEXOROB
HEHTpAJILHOr0 ATOMA, MO OTHCOWEHHIO KOTOPhIX ONPEeReNnslnTCH
CIOBHICH PEHTTe€HOBCKHX HepeX0A0B. TO CPaBHEHHE MOKA3bI-
BaeT, YT0 3HeprHd K -IIy4yeil, paccyHTAHHHE ¢ NOMOUIBIO
AporpaMMhl /4/ | copnamaioT ¢ 3KCHEpPHMEHTANLHBIMA JaH-
HBIMA C TouHocThio 0,02%. C npyroié cTOpO..u, pacdeThl
¢ NOMOMBLIO HePEJNATHBACTCKOH NporpaMMul Tana XapTpH-
doka-Crnerepa 9/ mawot 3HePrdd PEeHTreHOBCKHX Nepexo-
I0B, OTKJIOHAIOMEXCH OT 3KCHEPAMEHTANBHERIX Ha ~ 4,5%.

4. OBCYXJEHHE

4.1. Duepzuu yposucid amoma

PaccunTaunsie coOCTBEHHbHlE 3HAYEHHA 3JHEPrHH aToMa
noanydyeHnl npeE ydere 3dpekToB o0MeHa R npeHeOpexeHHH
MYIbTHKOHPHrypauRoEHLIME 3bdeKTaMBE H 3ddexTaMu 3anas -
BmBaHHA. B ma6a. 3 paHm 3KcnepAMeHTallbHhle H pac-

CYHTAHHBIE 3HEPrHl  ypoBHeH HeHTpalbHOro aToMa
KCEHOHA, OTKIOHEHEA pacCYHTAHHRIX 0T 3Kcne-
PHEMEHTANBLHBIX IXaHHBIX COCTABAAKT MeHblle 1i%.

Oco0eHHO Xopollee COriacHe MoJdy4aeTcs B clydae JHEpruH
K-YpoBHsA, rie OTKIOHEeHHE HNOCTHraeTr 3HauyeHHs O,005%.
B cBol0 ouepenb, HEPEeJNATHBHCTCKHE pacuyeThl THHA XapTpH-
doxa-Cnetepa /9 jal0T OTKIOHEHAS 3KCHepHMEHTANBHOH
H pPAacCYHTAHHOH 3Heprua K -YDOBHf KCEHOHA Ha BeJIHYHHY,
paBHYIO 4,2%. Tak xaxk 3HaueHAsA sHepruit KX-jnHHE#H CHILHO
3aBHCAT OT 3HepPreTHYECKoro nojoxenus K-ypoBHsA, TOUHBIH
pacdeT 3Heprud K -ypoBHs HMeeT ocofSeHHoe 3HaueHHe s
onpeneneHHs Inepruit KX -nmyyel. {papHeHHE NOJYYEHHBIX
3HEePru#i ypoBHEH AN BHEIIRETI0 3ESKTPOHA C pACCYHTAHHLIMH
NOTEeHIHAaJaMH HOHH3auuH aToMa kcenoHa /11/ mokxasmBaeT
OTKJIOHEHHA MeXIYy 3HepPrHAMA HOHH3ALHHE MeHblWE 5% pus
HOHOB 3apAAHOCTBIO | > §.



4.2. JnepzemuvecKue 02panuUdeHus oan
nepexoooe Kocmepa- Kponuza

3uaHHe 3JHepreTHUeCKoH CTPYKTYDH o0onoudeKk aToma
B 38BHCHMOCTH OT €ro HOHH3AIMOHHOI'O COCTOAHHA MO3BO-
JIAeT CHAeNaTb BHIBOOK O BO3MOXHOCTZX MHOrOKpaTHOi
HOHH3ALEH B HOHE3AUHOHHMX HPOHECCAX BCAEACTBHE IJIEKT-
POHHO-ATOMHBIX CTOJNKHOBeHHH. [IpH HE3KHX CTeNEHRX HOHH -
38LHA HOHER3AUHOHHKIE MPONSCCHI, BC3HHKAICUIAE [IPH flepe-
xoaax Koctepa-KpoHHra, 5alT 3aMeTHBIl BKlaj B ceYeHHe
MHOTOKpaTHOX HoHMH3auuH, TaxHEMH nepexogaMH HA3BLIBAKT
nepexoanl THHA X » YZ Mexay aAByMa nogoGosouykaMa
XH Y, KOTOpHE XapaKTEePH3YIOTCA ONHEM B TEM )€ raBHbIM
KBAHTOBLIM 4HCJOM. [IpR 3THX mepexoaax NepBOHA4YalIbHO
ofpa3oBaHHas AbIpKa H3 nogobosouke X nepexoaut B 6onee
BLICOKO pacnojioxedHyo nogoGosouxky Y. Ipm 3tomM ocCBO-
6oxaaeMas JHEpruf, paBHAIIAACA paj3HHNE MEXKAY JHep-
ruAMH 3THX ABYXx nomo6onouex (X, Y), ncnonpsyerca ans
HOHH3AUHH HAONOJHHTEJALHOrO cJabGOCBA3AHHOIO 3IJMEKTPOHA
H3 nomoGonouke Z. Ha maGa. 4, rae NPHBOAATCAH BLIXOAM
(bayopecUeHUHR &L i) B Bmxoan nepexoaoB KocTtepa-
Kpourara fL“- na L -o6onouxax /12/, BiTekaeT BaXHOCTH

yyeTa 3THX NE€pexXoioB AJIA pacyeToB ceyeHERH HOHH3AUHH.
C nmoMmouipl0 NpEBENEHHHX B maba. I pe3ynbTaToB pacyeTa
JHepreTHYecKoli CTPYKTYPH ATOMHLIX YpoBHe#d HOHOB Kce-
HOHA MOXHO HA QMCHOBE 3HepPreTHYECKHX COooOpaxkeHHii onpe-
AeNHTH JHEPreTHYECKHe OrpaHHYEHHSA AJIfA BO3MOXHLIX iepe -
XO0B B 3aBHCHMOCTH OT CTEIIeHH HOHH3aUHH /CM. RabA.5/.
I[Ips nepexone MnpHBeNEeHHLIX TIPaHHI CTENEeHH HOHH3ANMH
o)Ke-KacKaahl OKa3biBAaWTCA BAXHEHWHM YlIeHOM NPOUECCOD
MHOIOKPATHOH HOHH3AUHH,



Tabnusua 1
PaccunTanHble 3HePrHH YDOBHel ATOMA KCEHOHA B 3aBH-
CHMOCTH OT CTeNeHH HOHHIAUHH, HOJNYYEHHME C MOMOMBIO
PENATHBECTCKO# mporpaMMm JQapaxa-Poka-Crerepa /47,

Crenens SHEPIWR ATOMMEX

RORNSMNAN | 1s1/2 2e1/2 2pV/2 2p3/2 3m\/2  3p1/2  3p3/2
(V] 34559,7 5417,7 5104,3 4774,6 1122,3 989,7 926,5
1 34570,5 5428,5 5115,1 4785,4 1133,1 1000,5 937,3
2 34582,6 5440,5 5127,1 4797,5 1145,0 1012,5 ©49,2
3 34595,9 5453,6 5140,2 4810,6 1158,0. 1025,5 962,2
4 34610,1 5467,6 5154,3 4824,6 1171,9 1039,4 976,1
S 34625,7 5482,9 5169,6 4839,9 1187,1 1054,5 991,3
6 34642,1 5499,1 5185,6 4856,1 1203,0 1070,5 1007,2
7 34660,4 5517,0 5203,8 4874,0 1220,7 1088,2 1024,9
8 34679,5 5535,T7 5222,5 4892,8 1239,2 1106,7 1043,4
9 34710,3 5566,7 5253,6 4923,8 1269,1 1136,6 1073,2
10 34742,5 $599,1 5286,0 4956,2 1300,1 1167,7 1104,3
11 34776,0 5632,8 5319,7 4990,0 1332,2 1199,9 1136,4
12 34810,7 5667,8 5354,8 5025,0 1365,5 1233,3 1169,6
13 34846,8 5704,0 5391,1 5061,3 1399,8 1267,7 1203,9
14 34884,2 5741,5 5428,7 5098,9 1435,1 1303,1 1239,2
15 34923,2 5780,6 5467,9 5138,0 1471,7 1339,8 1275,8
16 34963,4 5820,8 5508,3 5178,7 1509,3 1377,5 1313,4
17 35004,9 5862,3 5550,0 5220,0 1547,9 1416,3 1351,9
18 35047,6 5905,1 5592,9 5262,9 1587,4 1455,9 1391,4
19 35094,4 5949,2 5637,5 5307,3 1628,3 1497,0 1432,3
20 35142,2 5994,3 5683,0 5352,7 1669,9 1538,9 1474,0
21 35191,0 6040,2 5729,5 5399,0 1712,3 1581,4 1516,3
22 35240,9 6087,1 5776,8 5446,2 175%,3 1624,6 1559,3
23 35293,3 6135,8 5826,2 5495,4 1799,8 1669,4 1603,8
24 35346,8 6185,5 5876,5 5545,4 1845,0 1714,9 1649,0
25 35400,3 6235,6 5927,1 5595,9 1891,0 1761,1 1694,9
26 35454,9 6286,7 5978,6 5647,3 1937,6 1808,0 1741,6
27 35555,1 6385,4 6078,4 5T746,7 2014,5 1886,3 1818,6
28 35657,7 6486,4 6180,4 5848,4 2092,5 1965,9 1896,8
29 35762,6 6589,4 6284,5 5952,2 2171,7 2046,7 1976,2
30 35863,8 6694,4 6390,8 6058,1 2251,9 2128,6 2056,7
3 35979,5 €801,4 6499,2 6166,2 2333,2 2211,7 2136,4



ypobuefi, sB

3d3/2  3d5/2 4s1/2 4p1/2 4p3/f2 4d3/2 445/2 5eV/2  Sp1f2 Spi/2
6%0,9 677,4 208,5 160,8 148,0 69,8 67,7 23,6 12,4 11,0
701,6 688,1 219,2 171,5 15,6 80,5 78,3 33,4 21,7 20,1
713,6 T00,1 231,0 183,3 170,4 92,2 90,1 44,0 31,8 30,1
726,6 T13,1 243,8 196,1 183,2 105,0 102,86 55,2 42,6 40,7
740,5 727,06 257,5 209,7 196,8 118,4 116,3 67,0 53,9

755,7 142,1 272,3 224,5 211,6 133,0 10,8 79,5 66,0

771,6 758,1 287,8 239,9 227,0 148,3 146,1 92,6

789,3 115,8 304,9 257,0 244,17 165,1 162,9 106,7

807,8 794,3 322,7 274,8 261,7 182,6 180,3

837,9 824,4 349,5 301,2 287,9 208,0 205,6

869,2 855,6 376,9 328,4 314,8 234,71 23,7

901,6 888,0 405,1 356,3 J42,4 261,0 258,5

935,2 921,5 434,0 384,9 370,7 288,7 286,0

969,8 356,11 463,6 414,2 399,6 .317,0 314,)

1005,5 991,8 493,7 444,01 429,2 346,0

1042,5 1028,8 524,T7 474,8 459,5 375.8
1080,6 1066,8 556,2 506,1 490,3 406,2

1119,7 1105,8 588,2 537,9 521,8 437,2

1159,7 114%,8 620,8 570,3 553,8

1201,1 1187,1 654,3 603,5 586,6

1243,2 1229,1 688,1 637,1 619,8

1286,0 1271,9 722,2 671,1 653,3

1329,5 1315,3 756,6 705,4

1374,7 1360,4 791,8 7T49,5

1420,5 1406,1 827,5

1467,0 1452,6 B64,4

1514,4 1499,9

1596,0 1581,1

1679,2 1663,8

1763,8 1748,0

1849.9 1833,6

1937,4 1920,7




Ta6naua 1 /mpoaomxenne/

creneas SEEPTES sTOMMMK YPOX 'of, oB
NOUNB AR 10172 20172 2p1/2 2p3/2 381/2 3p1/2 3p3/2 343/2
5 36091,5 6310,5  6609,8  6276,5  2015,5  2296,0  2221,3  2026,2
33 36207,6  7022,6  6723,7  6383,7 2499,2  2381,8  2305,6  2116,9
34 36525,7  7136,7  6939,8  6505,2  2564,0  2498,7  2354,0  22%9,0
5 36u86,5  7252,7  6957,9  £622,7  2665,6  2556,6  2877,8  230R,%
56 369,8  7370,6 207°.1 57 2,3  2756,5  26A5,6  2564,9
57 1%6695,0  7479,> 7149,  6853,1  26838,5 2730,0 2648,
3 36R22,8  7599,0  7303,1  6365,2  2921,2  28WM,9  2731,6
59 36951,6  7700,0  7417,6  ?2073,6  3(M™,3  2900,5  2B15,8
a0 57082,0 7912,3 75335 7193,4 30087,8 2986,2
a1 37220,7  7928,6  7653,9  7M2,8  3172,7 30736
42 57560,7  BOMG,1  7775,5  7a32,7  3258,3
al 37491,9  B15A,6  7891,2  7547,3  3586,7
agy 37625,4 8274 ,2 8009,8 7668.,7
45 379%2,7  9890,5  B2%6,9  7896,0
“6 33267,9  R704,2  8486,2  9129,0
47 34587,4  A926,9  3726,7  A365.%
«B *8015,6  OWh,6  H965,2
49 59267,5 0372, ap16,3
0 59621,6  9593,7
9 59931,9 aysy,
b 40315, %
«1 LN
Ta6nrua 2

CpaBHeHHEe 3HaYeHHN SKCNEDHMeHTANbMON H paccyHTanHOKi

JHEPrHH pPEeHTIreHOBCKHX nyyelh anx Hei'rpam.lloro aTtoma
KCeHOHA.

Pentrenopcrm Earen.~ Epzc
nepexon Eaxcn.' 3B Emc. 3B | L —
K,1 29779 £ 1.4 29785, 1 0,00020
%5, 33624 1,8 | 33633,2 0,00027
L“1 4109,9 + 2,7 4097,2 0,00309
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TaGnsua 3
CpasHeHHe JKCHEDHMEHTANbHHIX H DACCYHTAHHBIX 3Heprui
YpPOBHe# HeHTPANLHOTO ATOMA KCeHOHA

YpopeHs Bﬁg; + % Eypos. ,axcn.~ Bypos. ,1ec
axKet. JeC Ey'pon. ,3Ren,
K 34561,4 & 1,1 | 34559,7 0,00005
Ly 5452,8 % 0,4 | S5417,7 0,0064
L1 5103,7 &+ 0,4 | 5104,3 0, 0001
Lrrr 4782,2 + 0,4 | 4774,6 0,0016
¥y 999,0 & 2,1 989,6 0,0093
11 937,0 £ 2,1 | 926,5 0,0112
¥y 672,3 £ 0,5 677,4 09,0076
N1z 146,7 £ 3,1 148,0 0,0089
Tabnuna 4

Brixoar: gnyopecueHUEHE © 1 jj H BRIXOJb nepexonos Kogrte-
pa-Kponsara L;j Ha L -o6osnoukax /o aanHbiM paGots /12//

® o @ z z t
Iy Ly1 L1z Ly, 11 L1, 111 1,111

0,058 0,091 0,097 0,179 0,274 0,173

1



Ta6riana 5

I'paHAYHLIE CTeNeHH HOHH3IANHH JUIA BO3HHKHOBEHHN NEepexo-
noB Koctepa-KpoHHEra B cllyyae KCeHoHa

X —e Y 3 CTengggnﬁonn-
Ly — Lz O 7
by = Iy1 §; 7
Ly = L3 Npg 9
Ly = Ly3 Fpp 9
Ly = Iy Ny 12
L; — Ly By 12
Lx —— LII M 3anpeleH
Ly —~ Liy M 3anpeiiey
Iy = Igpr© 7
Lyy —= LIIIM 3sanpelen
Ly = Lgpg¥ 13
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