
Журнал технической физики, 2017, том 87, вып. 9

02

Зарядовое распределение ионов Kr, образуемых при рентгеновском

облучении 1.3 keV
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В модели эффективного атомного потенциала методом Монте-Карло рассчитано зарядовое распределение

ионов Kr, образуемых при облучении нейтральных атомов рентгеновскими фотонами с энергией 1.3 keV. Ре-

зультаты расчетов хорошо согласуются с недавними экспериментальными данными; полученные результаты

могут использоваться при разработке и эксплуатации газовых детекторов, контролирующих интенсивность

рентгеновских лазеров на свободных электронах.
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Быстрый прогресс в области рентгеновских лазеров

на свободных электронах (X-ray free electron laser, XFEL)
предъявляет растущие требования к методам диагности-

ки и контроля параметров рентгеновского пучка [1,2].
Такие пучки, генерируемые в FEL в процессе усиле-

ния спонтанного излучения (self-amplified spontaneous

emission, SASE), обычно носят стохастический характер,

вследствие чего в экспериментах с этими пучками

важную роль играет мониторинг абсолютного потока

фотонов в режиме реального времени. Важным требо-

ванием к аппаратуре для такого мониторинга является

также ее устойчивость по отношению к разрушению (де-
градации) материала детектора вследствие значительной
мощности излучения, генерируемого в XFEL.

Вышеуказанным требованиям удовлетворяют газомо-

ниторинговые детекторы (gas-monitor detector, GMD),
основанные на фотоионизации инертных газов и де-

тектировании фотоэлектронов и фотоионов простыми

металлическими электродами (цилиндрами Фарадея).
GMD доказали свою эффективность для измерения ин-

тенсивности пучков в мягком рентгеновском диапазоне

на FEL-установках FLASH (Hamburg) [3–5] и LCLS

(Stanford) [6].
Важным фактором, определяющим адекватность ра-

боты GMD, является количество фотоионов, регистри-

руемое детектором. Оно определяется средним зарядом

ионов, накапливаемом в цилиндре Фарадея. В свою

очередь, средний заряд вычисляется из времяпролетных

спектров и характеризует распределение ионов по крат-

ности ионизации.

Как известно, в результате фотоионизации образуются

лишь однократные ионы с вакансией во внутренней

электронной оболочке. Образование же ионов более

высокой кратности является результатом сложной це-

почки процессов заполнения вакансии — Оже-эффектом

и встрясочными процессами [7,8].
Ввиду важности распределения ионов по зарядам для

GMD, желательно иметь простую и надежную технику

для теоретического описания указанных явлений. Одной

из трудностей здесь является сравнительно небольшой

объем экспериментальных данных по зарядовым распре-

делениям.

В недавней работе [6] приводятся такие данные для

фотоионизации ксенона и криптона фотонами с энергией

около 1 keV. Целью настоящей работы является демон-

страция относительно простой вычислительной техники,

позволяющей с хорошей точностью воспроизводить эти

экспериментальные результаты на примере атома Kr.

При расчете вероятности фотоионизации криптона в

настоящей работе для электронов внутренних оболочек

используется эффективный одночастичный потенциал

Кратцера [9,10], что ранее было предложено с этой

целью в работе [11]:

V (r) = −
Z∗

r
+

l∗(l∗ + 1)

r2
. (1)

Здесь параметры Z∗ и l∗ не обязательно целочисленные,

варьируются отдельно для каждой nl-подоболочки.
Отметим, что потенциал (1) используется и для внеш-

них электронных оболочек. В этом случае он в литера-

туре известен как потенциал Саймонса [12]. Несмотря
на неверное асимптотическое поведение при r → ∞,

потенциал Саймонса в ряде случаев дает разумные

радиационные характеристики атомов, близкие к тем,

что получаются при использовании известного метода

квантового дефекта [13].

В потенциале Кратцера радиальные функции Rn∗l∗ для

электрона nl-подоболочки, где n∗ = n + l∗ − l, имеют

кулоноподобную форму и могут быть записаны через

вырожденную гипергеометрическую функцию F :

Rn∗l∗(r) =

√
Z∗(2Z∗r)l∗+1

(2n∗)l∗+1Ŵ(2l∗ + 2)

√

Ŵ(n∗ + l∗ + 1)

Ŵ(n∗ − l∗)

× e−
Z∗r
n∗ F

(

−n∗ + l∗ + 1, 2l∗ + 2,
2Z∗r

n∗

)

. (2)
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Здесь и везде далее используются атомные единицы

~ = m = e = 1. Для волновой функции электрона в

непрерывном спектре воспользуемся кулоновским при-

ближением [14]:

RTl′(r) = 2r
√

Z

(

1− exp

(

−
2πZ
√
2T

))−1/2

×

l′
∏

s=1

√

s2 +
Z2

2T
(2
√
2T r)l′

Ŵ(2l′ + 2)
exp(−i

√
2T r)

× F

(

i
Z

√
2T

+ l′ + 1, 2l′ + 2, 2i
√
2T r

)

. (3)

Здесь Z = 1 — заряд остаточного иона, ε = ~ω − Inl —

энергия фотоэлектрона, Inl — ионизационный порог для

nl-подоболочки. Дифференциальное сечение фотоиони-

зации для отдельных nl-подоболочек в общем случае

можно записать в виде [15]

dσ nl
ph(ω)

d�
=

σ nl
ph(ω)

4π

(

1 + (−2)−|µ|βnl(ω)P2(cos θ)
)

. (4)

Здесь величины полного сечения σ nl
ph(ω) и парамет-

ра угловой анизотропии βnl(ω) для nl--подоболочки
определяются матричными элементами с волновыми

функциями (2) и (3). Значение µ зависит от поляри-

зации кванта; для неполяризованного света µ следует

положить равным нулю. Следует отметить, что угловая

зависимость дифференциального сечения может играть

роль в схемах детекторов XFEL-излучения, основанных

на регистрации электронов, а не только ионов [16].
Полное сечение фотоионизации атома дается суммой

по всем подоболочкам, для которых открыты каналы

ионизации ω > Inl :

σ total
ph (ω) =

∑

nl

σ nl
ph(ω). (5)

В каждом акте фотоионизации атома вероятность Pnl об-

разования вакансии в nl-подоболочке пропорциональна

сечению фотоионизации соответствующего канала:

Pnl = σ nl
ph(ω)/σ total

ph (ω).

Начальная однократная фотоионизация nl-подоболочки
инициирует Оже-каскады и встрясочные (shake-off) про-

цессы, которые приводят к появлению положительных

ионов с различными зарядами q = 1, 2, 3 . . ., относи-

тельную долю которых обозначим через pnl(q). Тогда
конечное (с учетом всех задействованных подоболочек)
распределение по зарядам pnl(q) для образующихся

ионов имеет вид

p(q) =
∑

nl

Pnl pnl(q). (6)

Для расчетов pnl(q) использовалась техника Монте-

Карло [7,8,17]. Учитывались следующие nl-подоболочки:

Процентное соотношение зарядов Kr, вызванное рентгенов-

ским излучением с энергией кванта 1300 eV

Заряд q Эксперимент [4]
Теория, данная

работа

1 3.5 3.9

2 24 21

3 39 42

4 24 26

5 7.8 5.4

6 1.6 1.1

q 3.1 3.1

3s , 3p, 3d, 4s , 4p. На каждом запуске схемы Монте-

Карло предполагалось, что начальная вакансия возника-

ет в некоторой оболочке в соответствии с относительной

вероятностью фотоионизации этой оболочки, рассчитан-

ной с помощью (6). Затем схема продолжалась с учетом

того, что каждая вакансия может распадаться по одному

из следующих сценариев: (1) радиационный переход,

(2) Оже-распад, (3) процесс встряски. На каждом шаге

выбор сценария осуществлялся в соответствии с его

относительной вероятностью; вероятности всех процес-

сов брались из работы [8]. Схема обрывалась, когда

вероятности любого сценария распада всех накопленных

вакансий с выходом электрона становились пренебре-

жимо малыми по сравнению с радиационным распадом

вакансии. Для получения окончательного распределения

было проведено N = 10000 запусков вышеупомянутой

схемы.

Результаты расчетов и их сравнение с эксперимен-

том [6] приведены в таблице. Как видно, теоретический

расчет согласуется с экспериментом в пределах 10%-ной

относительной погрешности для q < 5. Несколько боль-

шее отличие в случаях больших кратностей ионов

может объясняться тем, что мы не учитывали измене-

ние потенциалов ионизации Inl подоболочек с ростом

заряда. Такой учет становится особенно акутальным при

расчетах процессов в сильных полях XFEL с энергией

кванта в десятки keV [18]. Таким образом, предложенный

относительно простой метод расчета зарядового распре-

деления ионов, образуемых под действием рентгенов-

ского излучения с энергией кванта в диапазоне 1 keV,

позволяет получить достаточно хорошее согласие с

экспериментальными данными.
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