
211

ВВЕДЕНИЕ
Потребность в данных по сечениям иониза-
ции внутренних оболочек атомов существует
в разных областях физики: ядерная физика,
прикладные аспекты, физика плазмы и т.д.
Значительный интерес к этим величинам
возникает при количественном анализе ме-
тодом ХРИ редкоземельных элементов по ха-
рактеристическому рентгеновскому излуче-
нию К-серии. Существуют достаточно разви-
тые теоретические описания процесса иони-
зации внутренних оболочек атомов протона-
ми, альфа частицами. Они используют при-
ближение плоских волн Борна [1, 2], импуль-
сное [3, 4] или полуклассическое описание
[5]. В настоящее время наиболее разработан-
ной и наиболее точно описывающей экспе-
риментальные данные является теория воз-
бужденных стационарных состояний PSS и
её модификация – ECPSSR, которая даёт хо-
рошее согласие с экспериментом для атомов
элементов со средними  порядковыми номе-

рами и протонами с энергиями 1 – 3 МэВ [6].
Однако даже при использовании поправок на
кулоновское отклонение налетающей части-
цы, изменение энергии связи электрона, реля-
тивистские эффекты, различия величин сече-
ний ионизации К-оболочек тяжелых элемен-
тов, вычисленные по ЕCPSSR, с эксперимен-
тальными данными  могут достигать десятков
процентов, что для использования в аналити-
ке недопустимо. При этом расчеты достаточ-
но сложны. Выход из этого положения сос-
тоит в создании эмпирической модели, осно-
ванной на подгонке существующих экспери-
ментальных данных по сечениям ионизации
в “универсальных” координатах
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предложенных в работе [3], где E, Z – энер-
гия и заряд налетающей частицы,  σk – сече-
ние   ионизации К-оболочки  атома-мишени,
Uk – энергия связи электрона, λ – отношение
масс электрона и протона. В настоящее время
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в практике используются несколько подобных
моделей. Однако их адекватное описание хода
и величины сечения ионизации К-оболочки
атома ограничивается, в основном, элемента-
ми с порядковыми номерами до  50.  Для более
тяжелых элементов эти модели также  имеют
значительные погрешности при определении
сечения. Большинство предложенных моде-
лей позволяют получать эти значения для
большого круга элементов, но при этом они
не очень хорошо описывают сечения для от-
дельных групп элементов.

ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ
Целью данной работы является разработка
эмпирической модели для описания сечения
ионизации К-оболочек атомов элементов
группы лантана протонами в энергетическом
диапазоне 1 – 3 МэВ. К настоящему времени
проведено значительное количество измере-
ний величин сечений ионизации К-оболочек
возбуждаемых протонами. Одной из первых
попыток обобщить полученные результаты и
разработать эмпирическую формулу для опи-
сания зависимости величины сечения от
атомного номера и энергии протонов была
предпринята в работе [7]. Зависимость сече-
ния от атомного номера и энергии протонов
аппроксимировали выражением вида
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где: σexp– значение измеренных сечений иони-
зации К-оболочки; X = ln(Ep/Uk); Ep – энергия
протонов, n – максимальная степень полино-
ма, Aj – полиномиальные коэффициенты.
Существенно большая база данных  –  око-

ло 4000 экспериментальных точек – была сис-
тематизирована и использована для получе-
ния аналитического описания подобного (1)
в работе [8]. В последней по времени ком-
пиляции [9]  собран экспериментальный ма-
териал по 5400 значениям.
На рис. 1. приведено распределение дан-

ных по сечениям для всех элементов на осно-
ве этой базы данных. Видно, что основное
внимание при измерении сечений иониза-
ции К-оболочки было привлечено к элемен-
там со средними порядковыми номерами и
достаточно слабо представлен диапазон лан-
таноидов.

Таким образом, после интенсивного на-
копления экспериментальных данных по се-
чениям ионизации протонами К-оболочек
атомов элементов со средними порядковыми
номерами и создания теории достаточно точ-
но описывающей этот процесс, большинство
групп  переключилась на другие оболочки (L,
M ...), типы и энергии ионов. В связи с этим,
для ряда элементов существует незначитель-
ный набор данных по сечениям ионизации
К-оболочки, в частности, для лантаноидов
(57 ≤ Z ≤ 71). Наиболее полные измерения
для этого диапазона элементов представлены
в работе [10], не вошедшие в указанную ком-
пиляцию.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ
Измерения выполнялись по классической
схеме на толстой мишени в предположении
изотропности распространения возбуждае-
мого рентгеновского излучения. Сечение оп-
ределялось по формуле с учетом конкретной
геометрии облучения
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где А – атомный вес; ε – эффективность реги-
страции излучения; S(Ep) – тормозные потери

Рис. 1. Распределение данных по сечениям ионизации
К-оболочки протонами [9]; черным отмечены данные
из работы [10], не вошедшие в [9].
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протонов в мишени при энергии Ер; N(Ep) –
площадь суммы α и β пиков в спектре К-се-
рии. В табл. 1. приведены полученные вели-
чины сечений возбуждения характеристичес-
кого рентгеновского излучения К-оболочек
атомов лантаноидов (сечение для Тm изме-
рено только при одной энергии).
Сравнение экспериментальных данных из

этой работы для элементов из начала и конца
диапазона лантаноидов со значениями сече-
ний ионизации рассчитанными по теории
ЕCPSSR [6], импульсному приближению [11],
и наиболее широко используемой эмпиричес-
кой формуле в [7]  приведено на рис. 2.
Видно, что и теоретические описания, и

эмпирическая формула имеют значительные
расхождения с экспериментом, и эти рассо-
гласования нарастают с увеличением поряд-
кового номера элемента.
Для улучшения согласия с экспериментом

для тяжелых элементов в работе [9] был пред-
ложен полином аналогичный (1), но подгонка
осуществлялась раздельно по группам из де-
сяти элементов (20 – 30, 30 – 40, 40 – 50 …).

При этом ряд лантаноидов оказывался в трёх
разных диапазонах подгонки, и полином
имел отличающиеся коэффициенты, что за-
трудняло  его применение для этой группы
элементов.  Полученный в ННЦ ХФТИ мас-
сив экспериментальных данных по сечениям
ионизации К-оболочки лантаноидов был ис-
пользован для создания аналитического опи-
сания зависимости сечения ионизации от
энергии для всей группы лантаноидов. В
качестве подгоночной функции использован
полином вида (1). Вычисление коэффициен-
тов многочлена, возможно, осуществить пу-
тём решения системы из n линейных урав-
нений. Однако для вычисления коэффициен-
тов высокой степени (n > 2) возникает потеря
точности при её решении, причём потеря точ-
ности проявляется сильнее при увеличении
степени полинома. По этой причине пред-
почтительно использование ортогональных
полиномов Чебышева. Младшие ортогональ-
ные полиномы Чебышева вычисляются непо-
средственно (по значениям эксперимента-
льных данных), а старшие – с использовани-

Ep, МэВ La Ce Pr Nd Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
1.0 7.3 4.4 3.9 3.2 2.5 1.8 1.7 1.6 1.3 0.93 0.85 – 0.59 0.4
1.1 10 6.4 5.7 4.7 3.8 2.6 2.5 2.4 1.9 1.4 1.3 – 0.89 0.58
1.2 14 9.1 7.9 6.6 5.4 3.8 3.5 3.4 2.7 2 1.5 – 1.3 0.84
1.3 19 12 11 9 7.6 5.2 4.9 4.6 3.7 2.8 2.2 – 1.8 1.1
1.4 24 17 14 12 10 7.1 6.6 6.2 5 3.8 2.9 – 2.5 1.5
1.5 31 22 19 16 14 9.4 8.8 8.1 6.6 5.1 3.9 – 3.3 2.1
1.6 39 28 24 21 18 12 11 10 6.5 6.6 5 – 4.3 2.8
1.7 49 36 31 26 23 16 15 13 11 8.6 6.4 – 5.6 3.6
1.8 60 45 38 33 30 20 18 17 14 11 8.5 – 7.1 4.6
1.9 73 57 47 40 37 25 23 21 17 14 11 9.4 8.9 5.9
2.0 88 70 57 50 46 31 29 26 21 17 13 – 11 7.3
2.1 110 85 70 60 57 38 35 31 25 21 16 – 14 9
2.2 120 100 83 73 69 45 42 37 30 25 19 – 17 11
2.3 150 120 99 87 83 55 51 45 36 30 23 – 20 13
2.4 170 150 120 100 99 65 50 53 43 36 28 – 24 16
2.5 200 170 140 120 120 77 72 63 51 43 32 – 29 19
2.6 230 200 160 140 140 91 85 73 59 51 41 – 34 23
2.7 270 230 180 170 160 110 99 86 69 60 47 – 40 27
2.8 300 270 220 190 190 120 110 99 80 70 56 – 47 31
2.9 350 320 250 220 220 140 130 111 92 81 65 – 54 36
3.0 390 360 290 260 250 170 150 130 111 95 73 – 63 42

Таблица 1
Сечения возбуждения характеристического рентгеновского излучения

K-оболочки (мбарн )
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ем рекуррентных соотношений [12]. Вычис-
ление значений ортогональных полиномов
Чебышева было осуществлено с помощью
специально написанного компьютерного
кода.  Подгонка была проведена для значений
n от 3 до 10. Для каждого значения n про-
водился обсчёт среднеквадратичных откло-
нений экспериментальных значений от рас-
чётных. Было выяснено, что при значениях
n > 5 уменьшение величины среднеквадра-
тичного отклонения составляло лишь десятые
доли процента на каждую степень полинома,
поэтому выбор более высокой степени явля-
ется излишним.  Как наиболее оптимальное
выбрано значение n = 5. В табл. 2 представ-
лены коэффициенты полинома пятой степе-
ни Aj, полученные после преобразования по-
линомов Чебышева в выражение (1).

На рис. 3 представлены эксперименталь-
ные величины сечений ионизации К оболоч-

ки для гадолиния и лютеция и подгоночная
функция.  Как видно из данных, приведенных
на рис. 2 и на рис. 3, полученная формула по-
зволяет существенно  повысить точность вы-
числения сечений ионизации лантаноидов
для создания методик анализа элементного
состава по характеристическому рентгеновс-
кому излучению, возбуждаемому ускоренны-
ми протонами.
Полученная аналитическая функция даёт

возможность проводить интерполяцию экс-
периментальных данных сечений ионизации
К-оболочек для всех лантаноидов в диапазоне
энергий протонов  от 1 МэВ до 3 МэВ (в том
числе и для малораспространённого радиоак-
тивного элемента прометия). При этом воп-

Рис. 2. Сравнение расчетных и экспериментальных
данных по сечениям ионизации К-оболочки протона-
ми; сплошная линия – ECPSSR, пунктирная – импульc-
ное приближение, штрих пунктирная – Johansson.

Таблица 2
Значения коэффициентов полинома для
вычисления сечения ионизации,
полученные в результате подгонки

A0 500.39744
A1 784.92085
A2 496.34461
A3 155.44018
A4 24.026908
A5 1.4684502

Рис. 3. Подгонка сечений ионизации К-оболочек   Gd  и
Lu ускоренными протонами; сплошная линия – под-
гоночная функция.
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рос экстраполяции на более широкий диа-
пазон энергий протонов с помощью этой
функции требует отдельного изучения. Ана-
литическое представление сечений иониза-
ции было апробировано для определения со-
держания лантаноидов абсолютным спосо-
бом в различных материалах методом ХРИ
на выведенном в атмосферу пучке протонов.
Было измерено распределение выгорающего
поглотителя на основе гадолиния в материа-
лах ядерной энергетики. Благодаря отсутст-
вию потребности в изготовлении стандарт-
ных образцов при использовании абсолют-
ного способа анализа и применению полу-
ченной аналитической функции достигнута
высокая экспрессность анализа.

ВЫВОДЫ
Полученное аналитическое выражение на-
иболее точно среди всех существующих эм-
пирических и теоретических представлений
описывает экспериментальные величины се-
чений ионизации К-оболочек элементов с
57 ≤ Z ≤ 71. Его использование позволяет су-
щественно снизить погрешность определе-
ния содержания лантаноидов абсолютным
способом в различных конструкционных и
функциональных материалах, повысить ка-
чество анализа, его экспрессность и, тем са-
мым, способствовать улучшению свойств и
характеристик материалов, долговечности и
надежности изготовленных из них изделий.
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