
Оптика и спектроскопия, 2023, том 131, вып. 7

01

Комптоновское рассеяние двух фотонов атомным ионом

© А.Н. Хоперский, А.М. Надолинский ¶, Р.В. Конеев

Ростовский государственный университет путей сообщения,

344038 Ростов-на-Дону, Россия
¶e-mail: amnrnd@mail.ru

Поступила в редакцию 14.05.2023 г.

В окончательной редакции 14.05.2023 г.

Принята к публикации 27.06.2023 г.

Теоретически предсказаны аналитическая структура и абсолютные значения дважды дифференциального

сечения комптоновского рассеяния двух рентгеновских фотонов многозарядным неоноподобным атомным

ионом.

Ключевые слова: комптоновское рассеяние, неоноподобный атомный ион, рентгеновский фотон, амплитуда

вероятности рассеяния, дважды дифференциальное сечение.

DOI: 10.21883/OS.2023.07.56124.5148-23

1. Введение

Исследованию фундаментального в микромире про-

цесса нелинейного (число поглощаемых фотонов n ≥ 2)
комптоновского рассеяния свободным электроном по-

священо большое количество экспериментальных [1–
4] и теоретических [5–7] работ. Первые теоретические

исследования комптоновского рассеяния двух фотонов

атомом проведены в работах авторов [8,9]. Основной

результат этих работ — предсказание области ано-

мального комптоновского рассеяния (ACS) с энергией

рассеянного фотона ηωc ∈ (ηω; 2ηω − I1s) (ηω — энер-

гия падающего фотона, I1s — энергия порога иони-

зации 1s2-оболочки атома). Экспериментально ACS-

эффект двух фотонов рентгеновского лазера на свобод-

ных электронах (XFEL) обнаружен для металлическо-

го бериллия [10] и поликристаллического алмаза [11].
Насколько нам известно, подобные эксперименты для

атомов (атомных ионов) в газовой фазе до сих пор

не проведены. Физическая интерпретация результатов

эксперимента [10] остается предметом теоретических

дискуссий [12,13]. В данной работе мы проводим первое

теоретическое исследование комптоновского рассеяния

двух рентгеновских фотонов многозарядным атомным

ионом. Теория работ [8,9] обобщается, прежде всего,

учетом (a) следующих порядков приближения Тамма-

Данкова [14] для амплитуд вероятности процесса и

(b) ненулевых ширин распада 1s -вакансии атомного

иона и спектрального разрешения предполагаемого экс-

перимента. Такие исследования широко востребованы, в

частности, для интерпретации фоновых (континуальных)
структур наблюдаемых спектров рентгеновской эмиссии

многозарядных атомных ионов лабораторной и астрофи-

зической плазмы [15,16]. В качестве объекта исследова-

ния взят неоноподобный ион атома аргона (Ar8+, заряд
ядра иона Z = 18, конфигурация и терм основного состо-

яния [0] = 1s22s22p6[1S0]). Выбор обусловлен (a) сфе-

рической симметрией основного состояния иона Ar8+,

(b) его доступностью в газовой фазе для проведении вы-

сокоточных экспериментов, например, по поглощению

синхротронного излучения ионом, захваченным в
”
ло-

вушке“ [17], и (c) ярко выраженным присутствием его

линий в наблюдаемых спектрах рентгеновской эмиссии

от горячих астрофизических объектов [18,19].

2. Теория метода

Рассмотрим процессы комптоновского рассеяния двух

фотонов неоноподобным атомным ионом:

2ω + [0] → [x , ω] → [ε, ωc ], (1)

[x , ω] = 1sx p(1P1) + ω], (2)

[ε, ωc ] = 1sεp(1P1) + ωc , (3)

2ω + [0] → [x , ω] →
{

Ls

Ld

}

→ [ε, ωc ], (4)

Ls = 1sys(1S0), Ld = 1syd(1D2). (5)

В (1)−(4) и далее принята атомная система единиц

(e = η = me = 1), ω(ωc) — энергия падающего (рассе-
янного) фотона, x , y, ε — энергии электронов сплош-

ного спектра, x , y ∈ [0;∞), ε = 2ω − I1s − ωc , I1s —

энергия порога ионизации 1s2-оболочки иона. Рассеянию

по каналу (1) соответствует (рис. 1, a) поглощение

одного ω-фотона (в момент времени t1) по оператору

радиационного перехода:

R̂ = −1

c

N
∑

n−1

(p̂nÂn), (6)

и локальное (в одной пространственно-временной точке)
переизлучение другого ω-фотона в ωc -фотон (t2 > t1) по
оператору контактного взаимодействия:

Ĉ =
1

2c2

N
∑

n=1

(ÂnÂn). (7)
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Рис. 1. Амплитуды вероятности комптоновского рассеяния двух фотонов неоноподобным атомным ионом (Ar8+) в представ-

лении диаграмм Фейнмана: (а) амплитуда вероятности локального переизлучения, (b) амплитуда вероятности поглощения

с последующим излучением, (c) амплитуда вероятности локального поглощения двух фотонов, (d) амплитуда вероятности

излучения с последующим поглощением, (e, f) амплитуды спонтанного возбуждения основного состояния атомного иона. Стрелка

вправо — электрон (l = s, d), стрелка влево — вакансия. Двойная линия — состояние получено в хартри-фоковском поле 1s -
вакансии. Черный (светлый) кружок — вершина радиационного (контактного) перехода, ω(ωc) — падающий (рассеянный) фотон.

Направление времени — слева направо (t1 < t2 < t3).

В (6) и (7) p̂n — оператор импульса n-электрона иона,

Ân — оператор электромагнитного поля в представлении

вторичного квантования, c — скорость света в вакууме,

N — число электронов в ионе. Рассеянию по каналу

(4) соответствует (рис. 1, b) последовательное поглоще-

ние (t1 < t2) падающих фотонов и излучение (t3 > t2)
ωc−фотона по R̂-оператору радиационного перехода.

При построении амплитуд вероятности рассеяния

приняты (a) третий (по постоянной тонкой структуры)

порядок квантово-механической теории возмущений,

(b) дипольное приближение (exp[i(k · rn)] ∼= 1, k — вол-

новой вектор фотона, rn — радиус-вектор n-электрона
иона) для R̂- и Ĉ-операторов, (с) приближение Тамма-

Данкова [14] с максимальным числом
”
частиц“ (электро-

нов, вакансий и фотонов) в рассечениях диаграмм Фей-

нмана mmax = 4, (d) приближение игнорирования (при
ω ≥ I1s ; см. далее) вкладов амплитуд вероятности пере-

ходов из субвалентной 2s2- и валентной 2p6-оболочек

в силу их сильной пространственной и энергетической

отдалённости от глубокой 1s2-оболочки [20]. Как ре-

зультат, например, амплитуда вероятности рассеяния на

рис. 1, с в дипольном приближении для Ĉ-оператора

обращается в нуль (〈1s | ĵ0,2|x(s, d)〉 → 〈1s |xs〉 = 0, где

ĵ l — сферическая функция Бесселя первого рода l-
порядка). Амплитуда вероятности на рис. 1, d отбрасы-

вается, поскольку для неё m = 5 > mmax = 4. Амплитуды

вероятности спонтанного рождения
”
частиц“ до момента

поглощения фотона (см., например, рис. 1, e, f) в прибли-

жении Тамма-Данкова отбрасываются.

Аналитическая структура дважды дифференциального

сечения рассеяния по каналам (1) и (4) получена

методами алгебры операторов рождения (уничтожения)
фотонов, теории неприводимых тензорных операторов и

теории неортогональных орбиталей [21] и имеет вид:

d2σ⊥

dωcd�c
≡ σ

(2)
⊥ = r20µ

ξωc DQ2

(ω − ωc)2 + (γ1s ξ)2
, (8)

D = θ1 +
ηm(2θ1 + ηm)

1 + (γ1s/ω)2
, (9)

Q = (2− ωc/ω)N1s Gm, (10)

N1s = 〈1s0|1s+〉〈2s0|2s+〉2〈2p0|2p+〉6, (11)
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Рис. 2. Парциальные дважды дифференциальные сечения комптоновского рассеяния двух фотонов ионом Ar8+ для ⊥ — схемы

эксперимента: (а) — сечение по амплитуде вероятности на рис. 1, a (см. (8) при θ1 = 1, θ2 = 0), (b) — сечение по амплитуде

вероятности на рис. 1, b (см. (8) при θ1 = 0, θ2 = 1). Энергия падающего фотона ~ω = 6.70 keV, ~ωc — энергия рассеянного

фотона, Ŵ1s = 0.59 eV, Ŵbeam = 0.50 eV.

Gm = 〈1s0|r̂ |εm p+〉 −
〈1s0|r̂ |2p+〉〈2p0|εm p+〉

〈2p0|2p+〉
. (12)

В (8)−(12) �c — пространственный угол вылета рас-

сеянного фотона, r0 — классический радиус элек-

трона, µ = (4/3)παr0(cη)3/(a0ǫ0V ), α — постоянная

тонкой структуры, a0 — радиус Бора, ǫ0 = 27.21,

V — объем квантования электромагнитного поля,

ξ = 1 + (γb/γ1s , γb,1s = Ŵbeam,1s/2, Ŵbeam — ширина спек-

трального разрешения предполагаемого эксперимента,

Ŵ1s — естественная ширина распада 1s -вакансии иона,

ηm = (6/5)θ2(1− ωm/ωc), ωm = 2ω − I1s , εm = ωm − ωc ,

θ1, θ2 — ”
управляющие“ параметры (рис. 2, 3). Заметим,

что в аналитической структуре сечения (8) воспроизво-

дится известный результат Вайсскопфа-Вигнера [22]:

(yb/π)

+∞
∫

−∞

dx
9(x)

=
ξ

12 + (γ1s ξ)2
, (13)

9(x) = (x2 + γ2
1s)[(x − 1)2 + γ2

b ]. (14)

В (13) 1 = ω − ωc и второй множитель в (14) определен
заменой в

”
золотом правиле“ Ферми дельта-функции

Дирака δ на спектральную функцию Коши-Лоренца:

δ(ε − ε0) → (γb)/π, [(ε − ε0)
2 + γ2

b ]−1, (15)

при интегрировании по ε-энергии электрона

сплошного спектра конечного состояния рассеяния,

ε0 = 2ω − I1s − ωc .

Индекс
”
⊥“ в (8) соответствует выбору наиболее

простой в математическом отношении ⊥-схемы предпо-

лагаемого компланарного (k, kc ∈ P ; k(kc) — волновой

вектор падающего (рассеянного) фотона, P — плоскость

рассеяния) и аксиально-симметричного (относительно
вектора k) эксперимента — векторы поляризации фо-

тонов перпендикулярны плоскости рассеяния: e, ec ⊥ P .
Индексы

”
0“ и

”
+“ в (11) и (12) соответствуют ра-

диальным частям волновых функций электронов, полу-

ченных решением уравнений самосогласованного поля

Хартри-Фока для конфигураций начального ([0]) и ко-

нечного ([1s+2s2+2p6
+]) состояний иона. Таким образом,

множитель N1s Gm в (10) описывает многочастичный

эффект радиальной релаксации одноэлектронных вол-

новых функций возбужденного состояния иона в поле

1s -вакансии. Сингулярные одноэлектронные амплитуды

вероятности поглощения (тормозное поглощение) ω-

фотона и излучения (тормозное излучение) ωc -фотона

при переходе из континуума в континуум (рис. 1, b) по-

лучены в форме скорости в приближении плоских волн

для радиальных частей волновых функций сплошного

спектра:

(x − y)〈x p+|r̂ |yl+〉 ∼= i
√
2xδ(x − y), (16)
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Рис. 3. Полные дважды дифференциальные сечения комптоновского рассеяния двух фотонов ионом Ar8+ для ⊥-схемы

эксперимента: (а) без учета (см. сумму сечений на рис. 2, a, b) и (b) с учетом (см. (8) при θ1 = θ2 = 1) квантовой интерференции

амплитуд вероятности на рис. 1, a, b. Энергия падающего фотона ~ω = 6.70 keV, ~ωc — энергия рассеянного фотона, Ŵ1s = 0.59 eV,

Ŵbeam = 0.50 eV.

(y − ε)〈yl+|r̂ |εp+〉 ∼= i
√

2yδ(y − ε), (17)

|x〉 ∼=
(

2

π2x

)1/4

sin(r
√
2x), (18)

〈xl+|yl′+〉 = δll′δ(x − y), (19)

где δll′ — символ Кронекера-Вейерштрасса и δ —

дельта-функция Дирака. Учет γ1s > 0 в (9) приводит к

тому, что формально математически возникающая при

γ1s = 0
”
инфракрасная расходимость“ (σ

(2)
⊥ → ∞ при

ωc → 0) сечения (8) исчезает. При ω → ∞ сечение (8)
удовлетворяет асимптотическому условию:

lim
ω→∞

σ
(2)
⊥ = 0. (20)

При εm → 0 (ωc → ωm) парциальное сечение рассеяния

по амплитуде вероятности на рис. 1, b (см. (8) при

θ1 = 0, θ2 = 1) обращается в нуль. Этот результат вос-

производит таковой для однократного комптоновского

рассеяния [23] и тормозного излучения [24]. Для пар-

циального сечения рассеяния по амплитуде вероятности

на рис. 1, a (см. (8) при θ1 = 1, θ2 = 0)
”
инфракрасная

расходимость“ отсутствует и при εm → 0 возникает

”
обрыв“сечения.

3. Результаты и обсуждение

Результаты расчета представлены на рис. 2, 3.

Для параметров сечения (8) приняты значения

I1s = 3380.83 eV [25], Ŵ1s = 0.59 eV [26] и ~ω = 6700 eV

(энергия Kα-линии эмиссии иона Fe24+ [27]). Заме-

тим, что I1s ≫ I2s(I2p) = 500.68(425.33) eV [28]. Для

ширины спектрального разрешения предполагаемого

эксперимента принято значение Ŵbeam = 0.50 eV, до-

стигнутое в серии XFEL-экспериментов [29,30]. Зна-

чение энергии падающего фотона реализует критерий

применимости дипольного приближения для R̂- и Ĉ-

операторов: λω/r1s ≫ 1, где длина волны падающе-

го на ион излучения λω = 1.852�A и средний радиус

1s2-оболочки иона Ar8+ t1s = 0.046�A. Заметим, что

r1s ≪ r2s(r2p) = 0.216(0.196)�A (расчет данной работы).

Результат на рис. 2, a демонстрирует лидирующую

роль амплитуды вероятности рассеяния на рис. 1, a при

возникновении широкой области аномального компто-

новского рассеяния для ωc ∈ (ω; 2ω − I1s) в коротковол-

новой области от гигантского томсоновского (ωc = ω)
резонанса. Результат на рис. 2, b демонстрирует ли-

дирующую роль амплитуды вероятности рассеяния на

рис. 1, b при ωc → 0 (тенденция к
”
инфракрасной рас-

ходимости“ при γ1s → 0). При этом учет квантовой

интерференции Ls - и Ld -каналов рассеяния из (5) прак-
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тически в два раза увеличивает теоретические значе-

ния сечения, полученные с учетом лишь канала Ls .

Сравнение результатов на рис. 3, a и рис. 3, b демон-

стрирует эффект деструктивной (гасящей) квантовой

интерференции амплитуд вероятности процессов (1)
и (4), входящих с разными знаками в полную амплитуду

вероятности рассеяния. При этом (a) происходит пере-

распределение вероятности рассеяния в область энергий

ωc → 0 и (b) при ωc
∼= 5.3 keV полное сечение рассе-

яния практически обращается в нуль. Конечно, анализ

вкладов парциальных амплитуд вероятности рассеяния

имеет относительный характер, тогда как физический

смысл (включая калибровочную инвариантность) обре-

тает лишь полная амплитуда вероятности рассеяния [31].
Рождение в области аномального комптоновского рассе-

яния фотона с максимальной энергией ωmax
c = 2ω − I1s

может быть физически интерпретировано как эффект

неупругого (ион переходит в возбужденное состояние)
слияния двух падающих ω-фотонов в поле атомного

иона.

4. Заключение

Построен нерелятивистский вариант квантовой тео-

рии процесса комптоновского рассеяния двух рентге-

новских фотонов многозарядным атомным ионом. Уста-

новлены области доминирования и эффект деструк-

тивной квантовой интерференции парциальных ампли-

туд вероятности рассеяния. Основной результат теории

(рис. 3, b) качественно воспроизводит результат работ

авторов [8,9] для атома и XFEL-экспериментов [10,11]
для твердых тел о возникновении области аномального

комптоновского рассеяния с локальным максимумом

сечения рассеянии при ωc → 2ω − I1s (неупругое сли-

яние фотонов в поле атомного иона). В длинноволновой

области от томсоновского резонанса (ωc = ω) теория

предсказывает глубокий локальный минимум сечения

при ωc
∼= 5.3 keV и тенденцию к

”
инфракрасной расхо-

димости“ сечения при ωc → 0 в приближении γ1s → 0.

Выход за рамки дипольного приближения для Ĉ-опера-

тора и переход к следующим порядкам приближения

Тамма-Данкова и другим схемам предполагаемого экс-

перимента [24] является предметом будущего развития

теории. Можно предположить, что экспериментальное

обнаружение процесса комптоновского рассеяния двух

рентгеновских фотонов атомным ионом возможно, в

частности, методами рассеяния синхротронного [32]
или XFEL-излучения [33] атомным ионом, захваченным

в
”
ловушке“. Наконец, оценим

”
наблюдаемое“ сече-

ние рассеяния (рис. 3, b) для окрестности локального

максимума при ωmax
c = 2ω − I1s (∼= 10 keV) в XFEL-

эксперименте. Например, для средней яркости излуче-

ния лазера (число фотонов в лазерном пульсе) N = 1020

([34], EuropeanXFEL) имеем:

N!

2!(N − 2)!
σ

(2)
⊥

∼= 140

(

barn

eV · sr

)

.

Полученное значение вполне доступно измерению.

Для максимальной (пиковой) яркости излучения лазе-

ра N = 1035, достигнутой в работе [35] (PAL-XFEL,
Republic of Korea), данная оценка возрастает на 30

порядков величины.
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