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У спiн-поляризованному наближеннi методу оптичного потен-
цiалу (ОП) дослiджено кутову залежнiсть параметра спiнової
обмiнної асиметрiї у пружному розсiюваннi електронiв на ато-
мах золота в дiапазонi енергiй зiткнення 0,2–400 еВ. Розрахун-
ки проведено як у наближеннi безпараметричної дiйсної части-
ни ОП, так i з використанням комплексного ОП для врахуван-
ня ефектiв поглинання. У ролi уявної частини ОП використа-
но два типи потенцiалу поглинання. Систематичнi розрахунки
асиметрiї проведено з використанням емпiричного потенцiалу
поглинання. Енергетичну залежнiсть параметра в цьому по-
тенцiалi знайдено з використанням неемпiричного потенцiалу
поглинання в наближеннi квазiвiльного розсiювання електро-
нiв. Показано, що поведiнка кутової залежностi параметра аси-
метрiї в широкому iнтервалi енергiї визначається спiновою за-
лежнiстю не тiльки обмiнної, але i поляризацiйної взаємодiї
електрона з атомом. Вiдзначено великий вплив ефектiв погли-
нання на поведiнку параметра асиметрiї. Показано, що навiть
для енергiй у декiлька сот електрон-вольтiв параметр асиметрiї
при малих кутах залежить вiд вибору того чи iншого потенцi-
алу поглинання.

1. Вступ

Узгоджений опис процесу пружного потенцiального
розсiювання електрона на багатоелектронному атомi
вимагає визначення модельних потенцiалiв взаємодiї
в однотипних наближеннях. Теоретичнi наближення,
що використовуються для знаходження цих потенцiа-
лiв, мають враховувати особливостi будови електрон-
ної структури мiшенi. Атомнi системи з однiєю напiв-
заповненою електронною пiдоболонкою потрiбно опи-
сувати у спiн-поляризованному наближеннi [1, 2], тоб-
то з урахуванням спiнової поляризацiї цих пiдоболо-
нок. Вiдповiдно до правила Хунда [1] основний стан
таких систем має максимальний спiн, який визначає-

ться сумарним спiном електронiв напiвзаповненої пi-
доболонки. Тому вся електронна оболонка атома роз-
бивається на двi заповненi спiновi пiдоболонки.

Атом золота в основному станi має валентну напiв-
заповнену 6s1-пiдоболонку та у Перiодичнiй таблицi
передує атому ртутi, для якого в лiтературi є досить
багато експериментальних даних з процесу пружно-
го розсiювання електронiв. Причому це не тiльки рi-
зноманiтнi перерiзи розсiювання (див., наприклад, [3]
та посилання там), але й такi прецизiйнi характери-
стики, як параметри спiнової поляризацiї розсiяних
електронiв (див., наприклад, [4] та посилання там).

На вiдмiну вiд атома ртутi для пружного розсiю-
вання електронiв атомами золота експериментальних
даних обмаль. Так, у роботi [5] диференцiальнi пере-
рiзи (ДП) пружного розсiювання електронiв на ато-
мах золота було вимiряно лише для чотирьох значень
енергiї налiтаючого електрона 30, 50, 100 та 200 еВ.
У роботах [6, 7] вимiряно перерiзи iонiзацiї атома зо-
лота.

У данiй роботi розраховано кутову залежнiсть па-
раметра спiнової обмiнної асиметрiї в широкому дiа-
пазонi енергiй 0,2–400 еВ. Це першi данi про таку ха-
рактеристику пружного розсiювання електронiв, що
є достатньо чутливою до вибору як експерименталь-
них методик, так i теоретичних наближень.

Для знаходження електронних орбiталей, повної
i пiдоболонкових електронних густин та потенцiалiв
розсiювання використовують наближення локальної
спiнової густини (ЛСГ) теорiї функцiонала густини
(ТФГ) [2]. У цьому наближеннi всю електронну обо-
лонку атома Au iз спiном 1/2 розбивають на двi за-
повненi спiновi пiдоболонки: 40 електронiв спiну вго-
ру (sp=↑) та 39 електронiв спiну вниз (sp=↓). У ре-
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зультатi атомного розрахунку для цих пiдоболонок
маємо двi електроннi спiновi густини ρ↑(r) та ρ↓(r),
якi нижче позначено як ρsp(r). Повна електронна гу-
стина атома дорiвнює ρ(r) = ρ↑(r) + ρ↓(r).

Обмiнна взаємодiя налiтаючого електрона з фiксо-
ваним напрямком спiну зi спiн-поляризованим ато-
мом можлива лише з електронами вiдповiдної спi-
нової пiдоболонки. Отже, розсiювання електронiв на
атомi золота може бути розглянуто у випадках, ко-
ли напрямки спiнiв налiтаючого електрона та атома
збiгаються – розсiювання з паралельними (↑↑) спiна-
ми та, коли цi спiни мають протилежнi напрямки –
розсiювання з антипаралельними (↓↑) спiнами.

У данiй роботi залежнiсть вiд спiну враховується
також i в поляризацiйнiй взаємодiї налiтаючого еле-
ктрона з атомом. Для цього використовують набли-
ження, в якому у внутрiшнiй областi атома поля-
ризацiйна взаємодiя визначається кореляцiйною вза-
ємодiєю налiтаючого електрона з електронами мi-
шенi (як це зроблено, наприклад, у [8, 9]). У ТФГ
ця взаємодiя описується кореляцiйним функцiона-
лом, який у наближеннi ЛСГ для неоднорiдного спiн-
поляризованного електронного газу визначається гу-
стиною кореляцiйної енергiї εc[ρ↑(r), ρ↓(r)]. Як i в на-
шiй роботi (див. [10] та посилання там) нижче ви-
значено та наведено залежнi вiд спiну поляризацiйнi
потенцiали.

Для енергiй, вищих за перший порiг збудження
атома мiшенi, пружне розсiювання електронiв супро-
воджується непружним розсiюванням. В оптичному
потенцiалi (ОП) для врахування цього поглинання
енергiї як уявну частину використовують певний по-
тенцiал поглинання. У цiй роботi, як i в [10], роз-
рахунки асиметрiї проведено з використанням двох
типiв потенцiалiв поглинання: емпiричного потенцi-
алу, запропонованого у роботах [11, 12] та неемпi-
ричного потенцiалу поглинання в наближеннi квазi-
вiльного розсiювання електронiв [13]. Обидва цi по-
тенцiали залежать вiд обмiнного та поляризацiйно-
го потенцiалiв. Вiдповiдно у спiн-поляризованому на-
ближеннi опис поглинання залежить вiд орiєнтацiї
спiну налiтаючого електрона. В результатi розрахун-
кiв у наближеннi двох рiзних ОП отримуємо пере-
рiзи паралельного та антипаралельного розсiювання,
що вiдрiзняються одне вiд одного. Як наслiдок, має-
мо функцiю спiнової обмiнної асиметрiї в розсiюван-
нi.

У низцi попереднiх дослiджень розсiювання еле-
ктронiв на атомах з незаповненою оболонкою
(див., наприклад, [14, 15]) для врахування поля-
ризацiйної взаємодiї використовували кореляцiйно-

поляризацiйнi потенцiали з [8, 9], якi були отриманi
для випадку, коли ρ↑(r) = ρ↓(r).

Отже, для демонстрацiї необхiдностi врахування
залежностi вiд спiну поляризацiйної взаємодiї пара-
метр асиметрiї буде розрахований також i з вико-
ристанням кореляцiйно-поляризацiйного потенцiалу,
подiбного до потенцiалу в роботi [9].

2. Теоретичний метод

Для дослiдження розсiювання електронiв атомами
золота у двох випадках, паралельної (λ =↑↑) та анти-
паралельної (λ =↓↑) орiєнтацiї спiнiв, нами викори-
стано ОП у локальному спiн-поляризованому набли-
женнi (ЛСПН):

V λopt(r, E) = V λR (r, E) + iV λa (r, E). (1)

Дiйсна частина V λR (r, E) (1) є сумою потенцiалiв:
статичного Vst(r), обмiнного V λex(r, E), поляризацiй-
ного V λpol(r) та спiн-орбiтальної взаємодiї V ±so (r):

V λR (r, E) = Vst(r) + V λex(r, E) + V λpol(r) + V ±so (r). (2)

У (2) позначення ”± ” вiдповiдає величинi повного
кутового моменту електрона j = `±1/2, ` – орбiталь-
ний момент електрона, E – енергiя та k = (2E)1/2 –
iмпульс налiтаючого електрона (у роботi використа-
но атомну систему одиниць, e = me = ~ = 1). Уявна
частина V λa (r, E) в (1) – це потенцiал поглинання.

Так само, як i в наших попереднiх роботах (див.,
наприклад, [15–17] та посилання там) розрахунок з
використанням комплексного потенцiалу (1) будемо
називати нижче Vopt-наближенням, або наближенням
з поглинанням. Вiдповiдно, розрахунок з використа-
нням дiйсного потенцiалу (2) будемо називати VR-
наближенням, або наближенням без поглинання.

Статичний потенцiал Vst(r), електронна орбiталь
ϕ6s(r) та густини ρ(r) i ρsp(r) знайдено чисельно
у самоузгодженому атомному розрахунку у межах
скалярно-релятивiстського та ЛСГ наближень ТФГ
з виключенням енергiї самодiї електронiв (див., на-
приклад, роздiл 2.2 в [18] та посилання там). Цi ве-
личини апроксимованi аналiтичними виразами з [19]
(див. рiвняння (А.1), (А.2) та вiдповiднi параметри
в Додатку А). Потенцiал спiн-орбiтальної взаємодiї
V ±so (r) (пропорцiйний похiднiй dVst/dr) має такий же
вигляд, що i рiвняння (6) в [20] (див. також посилання
там).

Для знаходження потенцiалiв обмiнної взаємодiї у
данiй роботi використано наближення вiльного еле-
ктронного газу (див., наприклад, вираз (2) в [21] та
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посилання там). У ЛСПН маємо два спiновi потенцi-
али V λex(r, E): V ↑↑ex з k↑F та V ↓↑ex з k↓F. Спiновi iмпуль-
си Фермi дорiвнюють: ksp

F (r) = [6π2ρsp(r)]1/3. Необ-
хiдний для розрахункiв V λex потенцiал iонiзацiї атома
золота I = 9, 2256 еВ взято з роботи [22].

Поляризацiйний потенцiал, як i в роботах [8, 9],
складається iз двох частин на малих (SR) та великих
(LR) вiдстанях:

V λpol(r) =

 V pSR
λ (r), r ≤ rλc ,

V pLR(r), r > rλc .
(3)

У внутрiшнiй областi атома V λpol визначається ко-
реляцiйною взаємодiєю налiтаючого електрона з еле-
ктронами мiшенi. В наближеннi ЛСГ ТФГ функцiо-
нал цiєї взаємодiї є

ELSD
c [ρ↑, ρ↓] =

∫
drρ(r) · εc[ρ↑(r), ρ↓(r)]. (4)

Густина енергiї εc[ρ↑(r), ρ↓(r)] ≡ εc[rs(r), ζ(r)] ви-
значається функцiями rs(r) = {3/[4πρ(r)]}1/3 та спi-
нової поляризацiї ζ(r) = [ρ↑(r)− ρ↓(r)]/ρ(r). Густина
кореляцiйної енергiї εc(rs, ζ) обчислюється за форму-
лами (В.1)–(В.4) в Додатку В. Отже, на вiдстанях
r ≤ rλc поляризацiйний потенцiал, отриманий варiа-
цiйно з (4), має вигляд [10]:

V pSR
λ (r) = εc(rs, ζ)−

rs
3
∂εc
∂rs
± (1∓ ζ)∂εc

∂ζ
. (5)

У (5) верхнi знаки “+” та “−” вiдповiдають випад-
ку λ =↑↑, а нижнi знаки “−” та “+” випадку λ =↓↑.
Похiднi ∂εc/∂rs та ∂εc/∂ζ в (5) визначаються за фор-
мулами (B.5)–(B.7) в Додатку B. На вiдстанях r > rλc
поляризацiйний потенцiал має добре вiдомий асим-
птотичний вираз V pLR(r) = −αd(0)/2r4, де αd(0) –
дипольна статична поляризовнiсть (див., наприклад,
рiвняння (12) в [8]). Двi частини поляризацiйного по-
тенцiалу, V pSR

λ (r) та V pLR(r), перетинаються перший
раз в точках: r↑↑c = 9, 544a0 для випадку паралельно-
го λ =↑↑ та r↓↑c = 11, 6a0 для випадку антипаралель-
ного λ =↓↑ розсiювання. Поляризовнiсть атома зо-
лота αd(0) = 33, 3a3

0 розрахована нами у локальному
наближеннi часозалежної ТФГ [23] з релятивiстським
ефективним локальним потенцiалом.

При енергiях зiткнень бiльших за енергiю першо-
го непружного порога Δ=1,1358 еВ [22] для враху-
вання ефектiв поглинання в розсiюваннi розрахун-
ки проведено в наближеннi комплексного потенцiалу
V λopt(r, E) (1). У ролi уявної частини V λa (r, E) в (1)

використано два типи потенцiалiв поглинання. Роз-
рахунки параметра асиметрiї проведено з використа-
нням емпiричного потенцiалу, запропонованого у ро-
ботах [11, 12] та модифiкованого в роботi [13] (див.
там вираз (17)). У ЛСПН цей потенцiал поглинання
має вигляд

V aMcλ(r, E) = −Wλ(E)r2ρ6s(r)/[Tλloc(r, E)]2. (6)

У (6) Wλ(E) – феноменологiчний параметр, ρ6s(r)
електронна густина валентної 6s-пiдоболонки атома
золота (див. (С.1) в Додатку С), а локальна кiнетична
енергiя має вигляд Tλloc = E − Vst − V λex − V λpol.

Для отримання енергетичної залежностi параме-
тра W (E) в потенцiалах типу (6) можна використа-
ти експериментальнi iнтегральнi перерiзи непружно-
го розсiювання електронiв на атомах (як це було зро-
блено нами для випадку атома iндiю у роботi [15]).
Оскiльки для атома золота таких перерiзiв в лiтера-
турi обмаль, то в данiй роботi, як i в [17], ми вико-
ристали теоретичнi iнтегральнi перерiзи непружного
розсiювання σλabs(E). Цi перерiзи розрахованi нами з
використанням модифiкованої версiї 2 (V af2m(r, E))
[24] неемпiричного потенцiалу поглинання в набли-
женнi квазiвiльного розсiювання електронiв [13]. В
спiн-поляризованому наближеннi цей потенцiал бу-
де визначатися потенцiалами V λex(r, E) та V λpol(r). Це
приводить до двох спiнових потенцiалiв поглинання
V af2mλ(r, E).

Модифiкацiя версiї 2 потенцiалу з [13] у ЛСПН по-
лягає в такому. По-перше, локальна швидкiсть налi-
таючого електрона дорiвнює νλloc = [2(E − Vst − V λex −
V λpol)]

1/2. По-друге, параметри αλ(r, E) та βλ(r, E) ма-
ють такий вигляд: αλ = k2

F + Δ − 2(Vst + V λex + V λpol)
та βλ = αλ (порiвняй з виразами (21a) i (21b) в
[13]). У даному випадку локальний iмпульс Фермi
kF(r) = [3π2ρ(r)]1/3 визначається повною густиною
атомних електронiв ρ(r).

Безумовно, з використанням потенцiалу поглинан-
ня V af2mλ, крiм перерiзiв σλabs(E), можна розраху-
вати також i ДП розсiювання та параметр асиметрiї.
Але, як було продемонстровано нами в роботi [17],
для E < 40 еВ кутова залежнiсть ДП пружного роз-
сiювання електронiв атомами iтербiю розрахована з
використанням потенцiалу поглинання типу (6) кра-
ще узгоджується з експериментом, нiж у випадку ви-
користання неемпiричного потенцiалу. Кутова ж за-
лежнiсть параметра асиметрiї ще бiльш чутлива до
вибору того чи iншого потенцiалу поглинання (див.
нижче).

Крiм того, в данiй роботi визначений внесок в аси-
метрiю потенцiалiв V λex(r, E) та V λpol(r). Для цього в
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наближеннi без врахування ефектiв поглинання крiм
розрахункiв з потенцiалом (2), ми також дослiдили
кутову залежнiсть параметра асиметрiї з використа-
нням потенцiалу розсiювання:

V R2λ(r, E) = Vst(r) + V λex(r, E) + Vpol(r) + V ±so (r). (7)

Тут поляризацiйний потенцiал Vpol(r) на малих вiд-
станях r ≤ rc дорiвнює кореляцiйно-поляризацiйному
потенцiалу V pSR(r) (5) для випадку ζ(r) = 0, тоб-
то коли ρ↑(r) = ρ↓(r). Це вiдповiдає локальному
спiн-неполяризованному наближенню в розсiюваннi.
Двi частини потенцiалу Vpol(r), а саме V pSR(r) та
V pLR(r), перетинаються перший раз у точцi rc =
5, 346a0. Отже, в розрахунках з V R2λ(r, E) нехтуємо
залежнiстю вiд спiна в поляризацiйнiй взаємодiї. Як
буде показано нижче, при обчисленнi параметра аси-
метрiї в розсiюваннi електрона атомом, який має на-
пiвзаповнену валентну пiдоболонку, недостатньо вра-
ховувати спiнову залежнiсть тiльки обмiнної взаємо-
дiї.

У результатi розрахункiв з потенцiалами V λopt(r, E)
(1) маємо чотири набори парцiальних комплексних
фазових зсувiв δλ,±` (E) = ελ,±` (E) + iµλ,±` (E). Вiдпо-
вiдно розрахунки з потенцiалами (2) та (7) дадуть чо-
тири набори дiйсних фазових зсувiв. Для розрахункiв
фаз, так як i в наших попереднiх роботах [15–17, 20,
21, 24], використано метод фазових функцiй [25, 26].
Опис чисельного розв’язку фазових рiвнянь наведе-
но в [15, 17, 20]. Маючи фазовi зсуви δλ,±` , можемо
знайти “прямi” амплiтуди розсiювання

fλ(E, θ) =
1

2ik

∞∑
`=0

{(`+ 1)[exp(2iδλ,+` )− 1]+

+ `[exp(2iδλ,−` )− 1]}P`(cos θ) (8)

та амплiтуди розсiювання з “переворотом” спiну

gλ(E, θ) =
1

2ik

∞∑
`=0

[
exp(2iδλ,−` )−

− exp(2iδλ,+` )
]
P 1
` (cos θ), (9)

де θ – кут розсiювання; P`(cos θ) – многочлени Лежан-
дра; P 1

` (cos θ) – приєднанi функцiї Лежандра першого
роду.

Спiновi ДП паралельного dσ↑↑/dθ та антипаралель-
ного dσ↓↑/dθ пружного розсiювання визначаються
цими амплiтудами за формулою

dσλ(E, θ)
dθ

= |fλ(E, θ)|2 + |gλ(E, θ)|2. (10)

Параметр спiнової обмiнної асиметрiї A(E, θ) при
розсiюваннi повнiстю поляризованого пучка електро-
нiв на поляризованому атомi визначаємо за вира-
зом [27]:

A(E, θ) = (dσ↓↑/dθ − dσ↑↑/dθ)/(dσ↓↑/dθ + dσ↑↑/dθ).
(11)

Зазначимо, що у випадку розсiювання електронiв
на атомах з однiєю напiвзаповненою s-пiдоболонкою
має мiсце зв’язок перерiзiв dσ↑↑/dθ та dσ↓↑/dθ з вiдо-
мими синглетним (S) та триплетним (Т) перерiзами:

dσS

dθ
= 2

dσ↓↑

dθ
− dσ↑↑

dθ
,

dσT

dθ
=
dσ↑↑

dθ
. (12)

Тодi усереднений диференцiальний перерiз пру-
жного розсiювання можемо знайти за формулою

dσ

dθ
=

1
2

(
dσ↑↑

dθ
+
dσ↓↑

dθ

)
. (13)

Вiдповiдно асиметрiя (11) визначається через син-
глетний та триплетний перерiзи як

A(E, θ) = (dσS/dθ − dσT/dθ)/(dσS/dθ + 3dσT/dθ).

Перерiз непружного розсiювання σλabs(E), що опи-
сує загалом процеси збудження та iонiзацiї з основно-
го стану атома, розраховується за формулою

σλabs(E) =
π

2E

∑
`

{(`+ 1)[1− exp(−4µλ,+` )]+

+`[1− exp(−4µλ,−` )]}. (14)

3. Обговорення результатiв

Кутову залежнiсть параметра асиметрiї A(E, θ) (11)
у пружному розсiюваннi електронiв атомами золо-
та в данiй роботi розраховано при енергiях налi-
таючого електрона вiд 0,2 до 400 еВ. Розрахунки
A(E, θ) без врахування ефектiв поглинання проведе-
нi як з потенцiалом V λR (r, E) (2), так i з потенцiалом
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Значення параметрiв Wλ(E) (в а.о.) для потенцiалу поглинання V aMcλ (6)

E (еВ) 5 10 15 20 40 60 80 100 200 300 400
W↑↑ 0,1803 1,028 2,392 4,179 14,864 30,993 51,968 77,004 252,04 495,70 792,87
W↓↑ 0,1417 0,882 2,118 3,7343 13,225 27,328 45,748 67,70 221,29 435,76 698,10

V R2λ(r, E) (7), в якому залежнiсть вiд спiну прису-
тня лише в обмiннiй взаємодiї V λex(r, E). Розрахунки
з врахуванням ефектiв поглинання проведено з по-
тенцiалом V aMcλ(r, E) (6). Як було зазначено вище,
для розрахунку енергетичної залежностi параметрiв
Wλ(E) для потенцiалу (6) в данiй роботi використа-
но непружний перерiз σλabs(E) (14), обчислений з ви-
користанням неемпiричного потенцiалу поглинання
V af2mλ(r, E). В таблицi наведено отриманi тут зна-
чення параметрiв Wλ(E).

На рис. 1 наведено енергетичнi залежностi перерi-
зiв σ↑↑abs i σ↓↑abs та експериментальнi перерiзи iонiзацiї
з [6, 28]. Як видно з рисунка, перерiз σ↑↑abs переви-
щує σ↓↑abs на всьому енергетичному iнтервалi. Зокре-
ма, в максимумi при 10 еВ в 1,1 раза. Оскiльки в
лiтературi з експериментальних перерiзiв непружно-
го розсiювання є тiльки перерiзи iонiзацiї σion(E), то
на рис. 1 продемонстрованi саме цi перерiзи. Перерiз
повної iонiзацiї σion у [6] має максимум при 100 еВ, що
не узгоджується з результатами iнших робiт. Так, в
експериментальнiй роботi [7] було отримано положе-
ння максимуму перерiзу повної iонiзацiї при 70 еВ, а
для однократної iонiзацiї при 50 еВ. Напiвемпiричний
розрахунок в [29] дав максимальне значення перерiзу
однократної iонiзацiї атома Au 5, 0 · 10−20 м2 при 70
еВ. У роботi [6] для енергiй вiд 50 до 180 еВ було зна-
йдено спiввiдношення мiж перерiзами iонiзацiї атомiв
золота та мiдi: σion(Au)/σion(Cu) = 2, 0±0, 2. У роботi
[28] було вимiряно перерiз однократної iонiзацiї атома
мiдi. Значення цього перерiзу для енергiй 50–180 еВ
помноженi на 2 наведено на рис. 1 як данi з роботи
[28]. Зауважимо, що перерiз σion(Cu) там має макси-
мум при 34 еВ. Як видно з рисунка, наш розрахунок
краще узгоджується iз даними з роботи [28], нiж з [6].

Кутова залежнiсть параметра асиметрiї в iнтервалi
енергiй 0,2–3 еВ вiдзначається гладкою поведiнкою.
За абсолютним значенням функцiя A(E, θ) не пере-
вищує 0,2. Починаючи з 3 еВ за формою ця функцiя
подiбна до вiдповiдного розрахунку асиметрiї при 5
еВ (див. рис. 2,a).

На рис. 2 наведено кутовi залежностi параметра
асиметрiї, розрахованi в трьох наближеннях. По-
перше, це розрахунок з врахуванням ефектiв по-
глинання з використанням комплексного потенцiалу
V λopt(r, E) (1). По-друге, два розрахунки без врахува-

Рис. 1. Енергетична залежнiсть перерiзiв непружного розсiю-
вання електронiв атомами золота σλabs(E) (в одиницях 10−20

м2), розрахованих в Vopt-наближеннi (1) з модифiкованим по-
тенцiалом поглинання V af2mλ(r, E) з [13]. Перерiз σ↑↑abs – пун-
ктир, синiй; σ↓↑abs – пунктир з крапкою, червоний. Експеримент:
Δ – перерiз повної iонiзацiї атома Au [6]; ◦ – перерiз однокра-
тної iонiзацiї атома мiдi з [28] помножений на 2

ння ефектiв поглинання з використанням потенцiа-
лiв V λR (r, E) (2) та V R2λ(r, E) (7). Нагадаємо, що в
розрахунках з V R2λ нехтується залежнiстю вiд спiну
кореляцiйно-поляризацiйної взаємодiї.

Як видно з рис. 2,а, при 5 еВ кутова залежнiсть
A(E, θ) в розрахунках з врахуванням ефектiв погли-
нання в основному узгоджується з V λR -розрахунком.
Тiльки для кутiв бiльших за 120◦ значення асиме-
трiї вiдрiзняються не тiльки за величиною, але i за
знаком. Навпаки, V R2λ-розрахунок суттєво вiдрiзня-
ється вiд V λR -розрахунку. А саме, наявнiстю у розра-
хунку з V R2λ двох мiнiмумiв при 53◦ i 116◦ та ма-
ксимуму при 99◦. Тодi як у розрахунках з V λR , як i у
випадку з V λopt, маємо лише один мiнiмум при ∼ 98◦.
Зауважимо, що для енергiй, менших за 5 еВ, рiзниця
у поведiнцi кутових залежностей параметра асиметрiї
отриманих з V R2λ та V λR потенцiалами, збiльшується
з наближенням до порога пружного процесу.

Для 10 еВ (рис. 2,b) розрахунок з V λopt (1), на вiдмi-
ну вiд попереднього рисунка, має бiльш структурова-
ну кутову залежнiсть, а саме має три мiнiмуми та два
максимуми замiсть одного мiнiмуму. Розрахунок без
врахування поглинання з V λR (2) при середнiх та вели-
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Рис. 2. Кутова залежнiсть параметра асиметрiї A(E, θ) в пружному розсiюваннi електронiв атомами золота при енергiях 5 еВ
(a), 10 еВ (b), 15 еВ (c), 20 еВ (d), 40 еВ (e), 60 еВ (f), 80 еВ (g), 100 еВ (h) та 200 еВ (i). Розрахунок в V λopt-наближеннi (1) з
потенцiалом поглинання V aMcλ(r, E) (6): суцiльна, червона. Розрахунки без врахування ефектiв поглинання: пунктир, синiй –
з потенцiалом V λR (r, E) (2); та пунктир з крапкою, зелений – з потенцiалом V R2λ(r, E) (7)

ких кутах розсiювання в цiлому узгоджується з V λopt-
розрахунком: для кутiв бiльших за 40◦ має таку ж
кiлькiсть мiнiмумiв i максимумiв та майже однакове
їх кутове положення. Лише при малих кутах, менших
за 40◦, цi розрахунки суттєво вiдрiзняються один вiд
одного. Розрахунок з V R2λ в кутовому iнтервалi 0◦–
100◦ значно вiдрiзняється вiд V λR -розрахунку. А саме,
немає максимуму при 60◦, а при 80◦ замiсть мiнiмуму
в V R2λ-розрахунку отримано максимум.

Для 15 еВ (рис. 2,с), на вiдмiну вiд попереднього
рисунка, розрахунки з V λopt i V λR вiдрiзняються одне
вiд одного на всьому кутовому iнтервалi. В свою чер-
гу, V R2λ-розрахунок ще бiльш якiсно та кiлькiсно

вiдрiзняється вiд розрахунку з V λR в областi кутiв 0◦–
130◦.

Для 20 еВ (рис. 2,d) в кутовому iнтервалi 30◦–130◦

розрахунки з V λopt i V λR якiсно, а при деяких кутах,
навiть, кiлькiсно узгоджуються. На вiдмiну вiд роз-
рахунку з V λopt-потенцiалом для кутiв менших вiд 30◦

розрахунок з V λR дав у асиметрiї додатний максимум
при 20◦, а при кутах бiльших за 130◦ – вiд’ємнi зна-
чення параметра A(E, θ). Для кутiв бiльших за 70◦

два розрахунки з V R2λ та V λR якiсно узгоджуються.
При менших кутах V R2λ-розрахунок дав в асиметрiї
максимум при 32◦ та мiнiмум при 21◦ замiсть двох
максимумiв та мiнiмуму при 28◦ в розрахунку з V λR .
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Для 40 еВ (рис. 2,e), на вiдмiну вiд V λR - та V R2λ-
розрахункiв, врахування ефектiв поглинання дало
в розрахунку асиметрiї з V λopt вузький максимум
при 76, 5◦. В цiлому майже на всьому кутовому iн-
тервалi розрахунки з V λopt та V λR якiсно узгоджую-
ться. Розрахунок зi знехтуванням залежностi вiд спi-
ну кореляцiйно-поляризацiйної взаємодiї при малих
кутах до 80◦ все ще суттєво вiдрiзняється вiд V λR -
розрахунку. При бiльших кутах рiзницю мiж цими
розрахунками маємо тiльки в iнтервалi 130◦–150◦, а
саме, додатнi значення асиметрiї та вiдсутнiсть вiд’-
ємного мiнiмуму в розрахунку з V R2λ.

Як видно з рис. 2,f, для 60 еВ так як i для попере-
дньої енергiї розрахунки з V λopt та V λR майже у всьо-
му кутовому iнтервалi якiсно узгоджуються. Основну
вiдмiннiсть в цих розрахунках маємо для кута 142◦,
де врахування ефектiв поглинання привело до по-
яви у параметра асиметрiї вузького пiка. Крiм того,
A(E, θ) в V λopt-розрахунку майже у всьому кутовому
iнтервалi має додатнi та бiльшi за модулем значення,
нiж у розрахунку з V λR . Кутовi залежностi параме-
тра асиметрiї в розрахунках з V R2λ та V λR при кутах
140◦–143◦ мають однакову поведiнку типу максимум-
мiнiмум. Але A(E, θ) в V R2λ-розрахунку має макси-
мум у ∼ 8 разiв бiльший, нiж у бiльш точному розра-
хунку з V λR . Це дає пiдставу вважати наявнiсть певної
взаємної компенсацiї спiнових обмiнної та поляриза-
цiйної взаємодiй. Для кутiв менших за 105◦ параметр
асиметрiї в V R2λ-розрахунку має вiд’ємнi значення,
три локальних мiнiмуми та два максимуми. Для цих
же кутiв розрахунок з V λR дав вiд’ємнi значення лише
в iнтервалi 40◦–105◦, а для θ < 40◦ – додатнi значе-
ння. I на закiнчення, при кутах близьких до 0◦ па-
раметр асиметрiї в цьому розрахунку має значення
майже в чотири рази бiльшi, нiж у розрахунку з V λopt.

Як видно з рис. 2,g, збiльшення енергiї налiтаючо-
го електрона на 20 еВ не привело, порiвняно з попе-
реднiм рисунком, до суттєвої змiни в кутовiй зале-
жностi параметра асиметрiї для розрахункiв у всiх
трьох наближеннях. Найбiльшу рiзницю мiж V λopt-
розрахунками маємо у максимумi при 134, 5◦, який
для 80 еВ майже у два рази менший за максимум при
142◦ для 60 еВ. Для цих же кутiв у V λR -розрахунку рi-
зниця мiж екстремумами функцiї A(E, θ) значно бiль-
ша, нiж для 60 еВ. Максимальне значення параметра
асиметрiї при 133◦ в V R2λ-розрахунку майже таке ж,
як i в розрахунку з V λopt.

Починаючи з 10 еВ, максимальнi значення A(E, θ)
в V λopt-розрахунку зi збiльшенням енергiї зменшую-
ться. Для E ≥ 40 еВ це стосується, перш за все,
низькокутового максимуму при ∼ 30◦. Якщо вели-

чина параметра асиметрiї в цьому максимумi для 80
еВ (рис. 2,g) дорiвнювала 0,106, то для 100 еВ (рис.
2,h) – 0,082, а для 200 еВ (рис. 2,i) при 22◦ – вже ли-
ше 0,04. Щодо висококутового максимуму, то в роз-
рахунках з V λopt iз збiльшенням енергiї його положен-
ня перемiщується у бiк менших кутiв. Так, якщо для
60 еВ максимум маємо при 142◦, то для 200 еВ вже
при 86◦. Крiм того, поведiнка функцiї A(E, θ) в околi
цього максимуму при збiльшеннi енергiї змiнюється з
гострого максимуму для 60 еВ до кутової залежностi
типу мiнiмум-максимум для 200 еВ.

На вiдмiну вiд 80 еВ, для 100 та 200 еВ абсолютна
величина параметра асиметрiї в наближеннi без по-
глинання для кутiв бiльших за 12◦ значно менша за
розрахунок з врахуванням ефектiв поглинання. Ви-
нятком можуть бути для 100 еВ (рис. 2,h) мiнiмум
при 42◦ та максимум при 122◦ в розрахунках з V λR та
V R2λ вiдповiдно.

Насамкiнець, щодо чутливостi кутової залежностi
ДП, а значить i параметра асиметрiї, до вибору то-
го чи iншого потенцiалу поглинання V λa (r, E) в (1).
На рис. 3 наведено розрахунки середнiх ДП (13) та
A(E, θ) в V λR -наближеннi (2) та два V λopt-розрахунки
з використанням потенцiалiв поглинання V aMcλ (6)
i V af2mλ. Як видно з рисунка, для енергiї 400 еВ
всi три розрахунки ДП вже майже збiгаються одне з
одним. Навпаки, при розрахунках кутових залежно-
стей параметра асиметрiї врахування ефектiв погли-
нання є значним. В свою чергу, цi залежностi в V λopt-
розрахунках з V aMcλ та V af2mλ вiдрiзняються кiль-
кiсно лише при кутах 10◦–50◦. Можна вiдзначити вiд-
сутнiсть в V af2mλ-розрахунку максимуму при 39◦ та
наявнiсть бiльш глибоких мiнiмумiв при 33◦ та 22◦, в
яких, до того ж, значення функцiї A(E, θ) є вiд’ємни-
ми.

4. Висновки

Вперше розраховано та дослiджено кутову зале-
жнiсть параметра спiнової обмiнної асиметрiї A(E, θ)
пружного розсiювання електронiв атомами золота в
широкому iнтервалi енергiй зiткнення вiд 0,2 до 400
еВ. Зi збiльшенням енергiї зiткнення абсолютна вели-
чина асиметрiї поступово зменшується.

Процес розсiювання електронiв на атомi-мiшенi з
однiєю напiвзаповненою s1-пiдоболонкою розглянуто
у спiн-поляризованному наближеннi методу оптично-
го потенцiалу. Це наближення дозволяє описати роз-
сiювання електронiв з напрямком спiну, паралельним
та антипаралельним до спiну атома. Таким чином,
взаємодiя з атомами золота розглянута в наближеннi
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Рис. 3. Кутова залежнiсть диференцiального перерiзу (а) в оди-
ницях [10−20 м2 ср−1] та параметра асиметрiї A(E, θ) (b) в
пружному розсiюваннi електронiв атомами золота при 400 еВ.
Розрахунок в V λopt-наближеннi (1): з потенцiалом поглинання
V aMcλ(r, E) (6), суцiльна, червона; з V af2mλ(r, E), пунктир з
крапкою, зелений. Розрахунок без врахування ефектiв погли-
нання з V λR (2), пунктир, синiй

двох залежних вiд орiєнтацiї спiнiв оптичних потен-
цiалiв. А саме, такi важливi для дослiдження спiно-
вої асиметрiї потенцiали розсiювання, як обмiнний,
поляризацiйний та поглинання є спiново-залежними.
Аналiтичнi вирази для них наведено в роботi.

Атомнi характеристики, якi необхiднi для визна-
чення потенцiальних складових оптичних потенцi-
алiв, розрахованi самоузгодженно в наближеннях
скалярно-релятивiстському та локальної спiнової гу-
стини теорiї функцiоналу густини. Для статичного
потенцiалу, повної та спiнових електронних густин i
валентної 6s-орбiталi наведено аналiтичнi вирази та
визначено параметри апроксимацiї.

Розрахунки проведено як без врахування ефектiв
поглинання – наближення безпараметричної дiйсної
частини оптичного потенцiалу, так i з їх врахуван-

ням – наближення комплексного оптичного потенцi-
алу. Вплив ефектiв поглинання на поведiнку кутової
залежностi асиметрiї є якiсно та кiлькiсно значним
для всього iнтервалу енергiй зiткнення. Бiльше то-
го, навiть при 400 еВ та кутах розсiювання 10◦–50◦

асиметрiя є чутливою до вибору того чи iншого по-
тенцiалу поглинання.

Проведенi дослiдження показали достатньо вели-
кий вплив спiнової залежностi поляризацiйної взає-
модiї на кутову поведiнку асиметрiї. Цей якiсний та
кiлькiсний вплив для менших енергiй зiткнення (≤ 5
еВ) проявляється у всьому iнтервалi кутiв (0◦–180◦),
а зi збiльшенням енергiй цей iнтервал звужується до
0◦–50◦ при 200 еВ. Кутове положення висококуто-
вої особливостi, що починає проявлятися на асиметрiї
при кутi 142◦ для енергiї 60 еВ, змiщується до кута
86◦ при 200 еВ. При цьому вона проявляється як ма-
ксимум та мiнiмум-максимум. В околi цiєї особливо-
стi вплив спiнової залежностi поглинання, обмiнної i
поляризацiйної взаємодiй є досить значним.

Результати розрахункiв параметра асиметрiї, що
були отриманi в наближеннях рiзних оптичних потен-
цiалiв, показали, що дана характеристика розсiюва-
ння може слугувати чутливим тестом до вибору тих
чи iнших експериментальних та теоретичних методiв.

ДОДАТОК A. Аналiтичнi вирази та значення параме-
трiв для статичного потенцiалу Vst(r), повної ρ(r) та
спiнових ρsp(r) електронних густин для атома золота

Статичний потенцiал Vst(r) та електроннi густини ρ(r) та ρsp(r)

розраховуються з використанням аналiтичних виразiв, подi-
бних до виразiв у роботi [19]:

Vst(r) = −
Z

r
[

n∑
i=1

Ai exp(−Bir) + r
m∑
j=1

Cj exp(−Djr)], (A.1)

ρsp(r) =
Nsp

4πr
[
n∑
i=1

AiB
2
i exp(−Bir)+

+

m∑
j=1

CjDj(Djr − 2) exp(−Djr)], (A.2)

де Z – заряд ядра атома-мiшенi. В (А.1) кiлькiсть доданкiв
у першiй сумi n = 5 та в другiй m = 5. Параметри A,B,C

та D мають такi значення: A1 = 0, 1989, A2 = 0, 1823, A3 =

−14, 9053, A4 = −0, 00596 та A5 = 1 − A1 − A2 − A3 − A4 –
безрозмiрнi; B1 = 2, 64, B2 = 1, 52, B3 = 48, 13, B4 = 296,
B5 = 6, 3112, C1 = −22, 022, C2 = −317, 41, C3 = −163, 33,
C4 = −71, 104, C5 = −54, 129, D1 = 66, 016, D2 = 35, 87, D3 =

18, 974, D4 = 12, 544 та D5 = 7, 764 – в одиницях a−1
0 , де a0 –

перший радiус Бора атома водню.
Для розрахунку повної електронної густини ρ(r) використо-

вується вираз (A.2), в якому n = 5 та m = 5, Nsp = Z та пара-
метри A, B, C та D мають тi ж значення, що i для розрахунку
в Vst(r) (A.1).
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Для розрахунку ρ↑(r) та ρ↓(r) в (A.2) кiлькiсть доданкiв у
першiй сумi n = 4 та в другiй m = 5. Для ρ↑(r) – кiлькiсть
електронiв атома золота з напрямком спiна вгору N↑ = 40 та
параметри A,B,C та D мають такi значення: A1 = 0, 26002,
A2 = −14, 0214, A3 = −0, 00684 та A4 = 14, 769 – безрозмiрнi;
B1 = 1, 487, B2 = 48, 179, B3 = 279, 6, B4 = 6, 1463, C1 =

−19, 772, C2 = −299, 13, C3 = −145, 53, C4 = −73, 954, C5 =

−55, 479, D1 = 67, 627, D2 = 35, 986, D3 = 19, 255, D4 = 13, 089

та D5 = 7, 7651 – в одиницях a−1
0 .

Для ρ↓(r) – кiлькiсть електронiв атома золота з напрямком
спiна вниз N↓ = 39 та параметри A, B, C та D мають такi
значення: A1 = 0, 26431, A2 = −14, 189, A3 = −0, 00815 та
A4 = 14, 933 є безрозмiрнi; B1 = 1, 87, B2 = 46, 111, B3 = 267, 8,
B4 = 5, 4371, C1 = −13, 506, C2 = −292, 07, C3 = −172, 95,
C4 = −62, 015, C5 = −41, 988, D1 = 72, 742, D2 = 34, 964, D3 =

17, 834, D4 = 10, 321 та D5 = 6, 695 – в одиницях a−1
0 .

ДОДАТОК В. Допомiжнi вирази для обчислення по-
ляризацiйного потенцiалу (5)

У нерелятивiстському наближеннi густину кореляцiйної енергiї
записують у виглядi [30, 31] (в a.о.):

εc(rs, ζ) = εPc (rs) + Δεc(rs, ζ), (B.1)

де εPc (rs) = εc(rs, 0) (див. також вираз (24) в [18]) та
Δεc(rs, 0) = 0. Для спiн-залежної частини Δεc(rs, ζ) викори-
стано такий вираз [30, 31]:

Δεc(rs, ζ) = αc(rs)
f(ζ)

f ′′(0)
[1 + βc(rs)ζ

4]. (B.2)

У формулi (B.2)

βc(rs) = f ′′(0)Δεc(rs, 1)/αc(rs)− 1,

Δεc(rs, 1) = εFc (rs)− εPc (rs),

εFc (rs) = εc(rs, 1),

f(ζ) =
(1 + ζ)4/3 + (1− ζ)4/3 − 2

2(21/3 − 1)
, (B.3)

f ′(ζ) =
2[(1 + ζ)1/3 − (1− ζ)1/3]

3(21/3 − 1)
,

f ′′(ζ) =
2[(1 + ζ)−2/3 + (1− ζ)−2/3]

9(21/3 − 1)
,

f ′′(0) =
4

9(21/3 − 1)
,

f(0) = 0, f(1) = 1.

Кореляцiйна частина αc(rs) функцiї спiнового змiщення у
(B.2) та густини εPc (rs) i εFc (rs) у (B.1) та (B.3) апроксимованi
єдиним виразом [32]:

g(x(rs)) = A

{
ln

x2

X(x)
+

2B

Q
arctan

Q

2x+B
−

−
Bx0

X(x0)

[
ln

(x− x0)2

X(x)
+

2(B + 2x0)

Q
arctan

Q

2x+B

]}
, (B.4)

де x = (rs)1/2, X = x2 + Bx + C, Q = [4C − B2]1/2. Коефiцi-
єнти A, B, C, x0 у (B.4) дорiвнюють – для αc(rs): –0,01688685,
1,13107, 13,0045, –0,00475840; для εPc (rs): 0,0310907, 3,72744,

12,9352, –0,10498; для εFc (rs): 0,01554535, 7,06042, 18,0578, –
0,32500.

Похiднi по rs в (5) дорiвнюють

∂εc

∂rs
=

1

2
√
rs

∂εc

∂x
,

∂εc

∂x
= [1− f(ζ)ζ4]

dεPc
dx

+ f(ζ)ζ4
dεFc
dx

+
f(ζ)

f ′′(0)
(1− ζ4)

∂αc

∂x
. (B.5)

Похiднi dε
P
c
dx

, dε
F
c
dx

i ∂αc
∂x

у (В.5) апроксимованi єдиним виразом
[32]:

dg

dx
= A

{
2

x
−

(2x+B)

X(x)

(C + x2
0)

X(x0)
−

2Bx0

(x− x0)X(x0)
−

−
B

X(x)

(C − x2
0)

X(x0)

}
. (B.6)

Похiдна ∂εc
∂ζ

у (5) визначається за формулою

∂εc

∂ζ
=

[
εFc (x)− εPc (x)−

αc(x)

f ′′(0)

]
×

×
[
4f(ζ) + f ′(ζ) · ζ

]
ζ3 + αc(x)

f ′(ζ)

f ′′(0)
. (B.7)

ДОДАТОК С. Аналiтичнi вирази та значення параме-
трiв для 6s-валентної електронної густини ρ6s(r) атома
золота

Аналiтичнi вирази для електронної густини валентної 6s-
пiдоболонки мають такий вигляд:

ρ6s(r) = ϕ2
6s(r), (C.1)

де слетерiвська електронна орбiталь [22]

ϕ6s(r) =

5∑
i=1

Kir
Mi exp(−Nir). (C.2)

Параметри в рiвняннi (С.2) мають такi значення: K1 =

27, 095, K2 = −61, 702, K3 = 4, 112, K4 = −12, 582, K5 =

−2, 3943; M1 = −0, 4595, M2 = 0, 09875, M3 = −1, 0185,
M4 = −0, 6954, M5 = −1, 0648; N1 = 8, 979, N2 = 19, 9103,
N3 = 1, 1216, N4 = 5, 1693 та N5 = 0, 66234. Величини пара-
метрiв Mi – безрозмiрнi, а параметрiв Ni – в одиницях a−1

0 .
Розмiрнiсть параметрiв Ki визначається нормуванням густи-
ни ρ6s.
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АСИММЕТРИЯ В УПРУГОМ РАССЕЯНИИ ЭЛЕКТРОНОВ
АТОМАМИ ЗОЛОТА

В.И. Келемен, М.М. Довганич, Е.Ю. Ремета

Р е з ю м е

В спин-поляризованном приближении метода оптического по-
тенциала (ОП) исследована угловая зависимость параметра
спиновой обменной асимметрии в упругом рассеянии электро-
нов на атомах золота в интервале энергий столкновения 0,2–
400 эВ. Расчеты проведены как в приближении безпараме-
трической вещественной части ОП, так и с использованием
комплексного ОП для учета эффектов поглощения. В каче-
стве мнимой части ОП использованы потенциалы поглощения
двух типов. Систематические расчеты асимметрии проведены
с использованием эмпирического потенциала поглощения. За-
висимость от энергии параметра в этом потенциале найдена,
используя неэмпирический потенциал поглощения в прибли-
жении квазисвободного рассеяния электронов. Показано, что
поведение угловой зависимости параметра асимметрии в ши-
роком интервале энергий определяется спиновой зависимостью
не только обменного, но и поляризационного взаимодействия
электрона с атомом. Отмечено большое влияние эффектов по-
глощения на поведение параметра асимметрии. Показано, что
даже для энергий в несколько сот электрон-вольт параметр
асимметрии при малых углах зависит от выбора того или ино-
го потенциала поглощения.
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S u m m a r y

The angular dependence of the spin-exchange asymmetry pa-

rameter for the elastic electron scattering by gold atoms within

a collision energy range of 0.2–400 eV has been studied in

the spin-polarized approximation of the optical potential (OP)

method. The calculations are carried out both in the approx-

imation of a parameter-free real OP part and with the use of

a complex-valued OP to take absorption effects into account.
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АСИМЕТРIЯ У ПРУЖНОМУ РОЗСIЮВАННI ЕЛЕКТРОНIВ

Two types of the absorption potential were used as the imag-

inary part of OP. The systematic calculations of the asymme-

try were carried out with the use of an empiric absorption po-

tential. An energy-dependent parameter in this potential was

determined in the approximation of quasifree electron scatter-

ing with the use of a non-empiric absorption potential. The

angular dependence of the asymmetry parameter in a wide en-

ergy range is shown to be governed by the spin dependences

of both exchange and polarization interactions between an elec-

tron and an atom. A large influence of absorption effects on the

asymmetry parameter behavior is revealed. It is shown that the

asymmetry parameter at small scattering angles depends on the

choice of the absorption potential even at energies of several hun-

dred eV.
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