3.6. Mokslo darby apzvalga

Sioje apzvalgoje minimi straipsniai nurodomi arabiskais skaitmenimis
pagal moksliniy straipsniy sarasa, o monografijos ir leidiniai — romé-
niskais skaitmenimis pagal knygy sarasg. Maziau reik$émingi darbai
visai neminimi. Laikomasi chronologinés tvarkos, bet tai derinama su

bendru jvairiais metais paskelbty straipsniy cikly aptarimu.

Man pasiseké pradéti mokslinj darba vadovaujamam prof.
Adolfo Jucio, kuris buvo ne tik iskilus mokslininkas, bet ir reiklus pe-
dagogas, mokslinés mokyklos kiréjas, principingas ir atsidaves Lietu-
vos mokslui Zmogus.

Kaip rasiau ,,Nerimtoje autobiografijoje®, a$ i$ pradziy pasirin-
kau radiofizikos specializacija. Ta¢iau mane labiau trauké bendresni,
teoriniai fizikos klausimai, tad ketvirto kurso pradzioje radiofizikg pa-
keic¢iau j teorine fizika. Prof. Adolfas Jucys mane i$ karto jjungé j savo
grupés atliekamus mokslinius darbus.

Tuo metu profesorius, paskatintas jo su J. Levinsonu ir V. Vana-
gu parengtos monografijos ,,Judéjimo kiekio momento matematinis
aparatas“ sékmeés (netrukus uzsienyje buvo isleisti net du jos vertimai
j angly kalbg), toliau vykdé ambicingus planus plétoti atomo teorija.
Remiantis toje monografijoje skelbtais rezultatais, taip pat kilminiy ko-
eficienty metodu, i$vystytu G. Racah darbuose, buvo gaunamos jvai-
riy atome veikianciy sgveiky operatoriy matriciniy elementy iSraiskos.
Mane priskyré prie moksly kandidatés Janinos Vizbaraités, disertacija
rengiancio aspiranto Zenono Rudziko ir kity artimiausiy profesoriaus
bendradarbiy grupés, mes i$vedinéjome elektrostatinés bei sukinio ir
orbitos sgveiky operatoriy matriciniy elementy iSraiskas [2, 4].

Kitas svarbus profesoriaus tikslas buvo pasitelkti atominiy spek-
try tyrimams kompiuterj tada vadintg elektronine skai¢iavimo masi-
na. Didelémis A. Jucio pastangomis buvo gauta ir MA Fizikos ir ma-
tematikos instituto Skai¢iavimo centre 1962 m. pradéjo veikti didzioji
elektroniné skai¢iavimo masina BESM-2; po ilgo modernizavimo ir
derinimo, kurj atliko gamintojai, ji virto BESM-2M. Jucys ragino
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savo grupés narius aktyviai naudotis $ia naujove. A§ parasiau pro-
gramg standartiniy operatoriy U® ir V(%) matriciniams elementams
skaic¢iuoti ($iais dydziais ireiskiami jvairiy atominiy sgveiky operato-
riy matriciniai elementai). Tai leido patikrinti ir gerokai papildyti jvai-
riuose Saltiniuose skelbtas $iy dydziy vertes [3]. Naudojantis minéta
programa, buvo sudarytos ,,Lentelés atominiy dydziy operatoriy ma-
triciniams elementams skaiciuoti“. Profesorius parasé i$samy jvada, ir
1967 m. tas lenteles i$spausdino TSRS MA Skaic¢iavimo centras [VI].
Po mety jy vertimg i angly kalbg preprintu isleido JAV Nacionaliné
techninés informacijos tarnyba, 0 1972 m. pasirodé ir antrasis rusiskas
leidimas.

Profesorius mégo darbscius, jo uzduotis greit ir stropiai vykdan-
¢ius studentus, o a$ buvau toks, tad dar studijy metais tapau vieno
paskelbto ir trijy priimty spaudai straipsniy bendraautoriu. Baiges
universitetg, buvau i$ karto priimtas j Fizikos ir matematikos instituto
aspirantiirg (vadovas A. Jucys). Jau turéjau tam tikrg jdirbj, tad profe-
sorius man numaté nemazus uzdavinius.

Man su J. Vizbaraite buvo pavesta gauti dviejy sudétingiausiy
atominiy sgveiky operatoriy - ,,sukinio ir svetimos orbitos” bei ,,su-
kinio ir sukinio“ - matriciniy elementy iSraiSkas daugiaelektroniams
atomams su atvirais elektrony sluoksniais. Tiesa, $iy operatoriy ma-
triciniai elementai kai kurioms paprastesnéms konfigiiracijoms jau
buvo pateikti uzsienio mokslininky ir Jucio grupés darbuose, tarp jy
ir straipsnyje [4]. Naudojome Zinomg matematinj aparatg, reikéjo tik
nuosekliai jj taikyti ir daugelj $iy operatoriy matriciniy elementy na-
riy uzradyti standartine forma. Pasinaudojus sary$iais tarp radialiyjy
integraly, pavyko jrodyti kai kuriy nariy panasumg ir $itaip supapras-
tinti i§raiSkas. Jos buvo publikuotos dviejuose straipsniuose [6, 7], o
kiek kitokia forma pateiktos A. Jucio ir A. Savukyno monografijoje
»Atomo teorijos matematiniai pagrindai®

Tas teorinis darbas uztruko, nes tuo paciu metu teko sudarinéti
ir programas kompiuteriui. A. Jucys laiké reikalinga parengti straipsnj
apie matriciniy elementy skai¢iavimg kompiuteriu [5]. Aisku, dides-
niy naujoviy ten nebuvo, jj miniu tik kaip pirma straipsnj, kurio teksta
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as rasiau (po to jj taisé profesorius). O didzigjg aspirantiros laiko dalj
teko skirti bendrai atomo banginiy funkcijy skai¢iavimo programai
kurti. Naudojantis placiausiai taikomu vienkonfigiiraciniu artiniu,
banginés funkcijos yra gaunamos sprendziant integrodiferencialines
Hartree ir Foko lygtis. Penktg ir $esta XX a. deSimtmecius A. Jucio
grupéje tokie skaic¢iavimai paprastesnéms konfigiiracijoms buadavo
atliekami aritmometru, ir darbas trukdavo ménesiais. Vakary $aly-
se, kur naudoti tobulesni kompiuteriai, jau buvo sukurtos kelios §iy
lyg¢iy sprendimo programos. A. Jucys palaiké rysius su vienos tokios
programos’ autore Charlotte Froese ir gavo i§ jos §ig programga, pa-
raSyta FORTRAN kalba. Deja, programa netiko BESM-2M, nes jai
skirtas programas reikéjo radyti tiesioginiais kodais, o operatyvioji
atmintis tebuvo tik 10 kB. Be abejo, susipazinti su C. Froese taiko-
mais algoritmais buvo naudinga, taciau daugelj jy teko keisti, ieSkoti
literattiroje, bandyti jvairius variantus, kurie leisty gauti sprendinius
netgi sunkiems atomams reikiamu tikslumu per realiai jmanoma lai-
ka. Tai man pavyko padaryti — net urano atomo bangines funkcijas
suskaiciuodavau per naktj, aiSku, jei per tg laika kompiuteris ,,nenu-
simusdavo. Programa i$ karto pradéjo naudoti mano bendradarbiai
gelezies grupés atomy spektrams nagrinéti. Jos algoritmai trumpai
aprasyti straipsnyje [9], véliau iSsamiau - kitame darbe [13]. Po keleto
mety P. Bogdanovicius §ig programa perrasé tobulesniam kompiute-
riui BESM-42.

Matriciniy elementy iSraiskos bei Hartree ir Foko lygciy spren-
dimas sudaré dvi skirtingas mano kandidatinés disertacijos dalis [IV].
Vis délto buvo galima teigti, kad jos papildo viena kita, nes spektrams
skaiciuoti reikalingos ir matriciniy elementy israiskos, ir banginés
funkcijos.

Po disertacijos gynimo profesorius man pataré pagalvoti ir po
savaités ateiti su sitilymais, kuo noréciau uzsiimti toliau. Pasvarstes,
a$ nutariau pameéginti tikslinti vienkonfigairacinj modelj atsisakant

! C. Froese. Canad. J. Phys. 41, 1895 (1963).

2 P. Bogdanovi¢, R. Karazija. Algoritmy i programmy No 1, 23 (1971). GFAP
No 000083 (rusy k.).
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radialiosioms banginéms funkcijoms ortogonalumo reikalavimo (tai
paprastoms konfigiiracijoms buvo daryta uzsienyje) arba vystyti re-
liatyvisting atomo teorijg. Taciau vadovas nepritaré nei vienam, nei
kitam variantui. Jis teigé, kad neuztikrinant funkcijy ortogonalumo
gali bati gaunami neteisingi lygciy sprendiniai (véliau jis vis délto pa-
keité t3 nuomong ir plétojo neortogonaliyjy funkcijy metoda). O re-
liatyvistiné atomo teorija esanti reikalinga tik sunkesniems atomams,
ji sudétingesné nei nereliatyvistiné teorija, be to, sékmingai kuriama
uzsienyje.

Naudojantis mano sudaryta Hartree ir Foko lygciy sprendimo
programa, buvo parengti du straipsniai, kuriuose nagrinéjome elek-
trinius dipolinius Suolius cinko jono izoelektronéje sekoje [10, 11]. I$
pradziy straipsnj pasiuntéme j sgjunginj zurnalg ,,Optika i spektrosko-
pija“ Taciau beveik tuo pac¢iu metu redakcija gavo ir trijy maskvieciy
straipsnj, kuriame jos tyré tuos pacius spektrus. Taciau dviejy grupiy
gauti rezultatai skyrési, tad abiejy straipsniy spausdinimas buvo su-
laikytas. Nepavyko issiaiskinti ir susitikus maskvietes konferencijoje,
vis délto véliau jos savo skai¢iavimuose surado sisteming klaida. Mes
jau jteikéme savo straipsnj j ,,Lietuvos fizikos rinkinj®, bet maskvieciy
iniciatyva buvo parengtas ir bendras straipsnis j ,Optika i spektrosko-
pija“ tiesa, jame pateikti tik kai kurie masy grupés gauti rezultatai.

Z. Rudzikas pasiiilé man prisidéti prie jo atliekamo reliatyvisti-
niy pataisy energijai nagrinéjimo Breito ir Pauli artiniu. Deja, naudo-
jantis neteisinga ankstesnio darbo® formule, pirmajame musy straips-
nyje [14] jsivélé sisteminé klaida, teko spausdinti klaidy iStaisyma.
Antrajame darbe [17] buvo gautas vienas jdomesnis rezultatas: Rudzi-
kui pastebéjus, kad kontaktinio ir sukininio kontaktinio operatoriy
dvielektroniai matriciniai elementai skiriasi tik Zenklu ir dvejetu, man
pavyko jzvelgti, kad tas sarysis yra bendro pobudzio: vienkonfigtra-
ciniu artiniu jis turi galioti bet kokioms elektrony konfigiiracijoms.

Ag§ ieskojau ir savos tyrimy krypties. Vilniuje nebuvo nagrinéti
lantanoidy atomai su atviru 4V elektrony sluoksniu. Jy spektrai dar

3 7. Rudzikas. Liet. fiz. rink. 9, 707 (1969).
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tik pradéti tirti ir uzsienyje. Be to, $iy atomy 4f sluoksnis yra vidinis,
o ne idorinis, tad ir kietyjy kiiny spektrus galima interpretuoti naudo-
jantis laisvojo atomo teorija. Tad pirmame mano iniciatyva atliktame
darbe pateikiami kai kuriy lantanoidy jony energijos lygmeny skaicia-
vimo rezultatai, kurie lyginami su eksperimentiniais duomenimis [15].

1969 m. atsirado netikéta galimybé iSvykti stazuotén j uzsienj.
Paryziaus priemiestyje Orséjuje pradéjo veikti Europos atomy ir mo-
lekuliy teorijos institutas, apripintas gerais kompiuteriais. Profesorius
déjo daug pastangy, kad TSRS dalyvauty $io centro veikloje, deja, jam
nepavyko jveikti Maskvos nuostatos vengti glaudziy rysiy su Vakary
$aliy mokslo centrais. Tad A. Jucys tarési su to centro direktoriumi
Carlu Moseriu pasiysti ten padirbéti bent vieng savo mokinj. Buvo
numatyta mano 2,5 ménesio stazuoté, C. Moseris sutiko padengti vi-
sas iSlaidas Prancuzijoje. A$ tvarkiau dokumentus, gilinausi ne tik j
atomy, bet ir | molekuliy teorija. Deja, leidimas i$vykti nebuvo duotas.

Netrukus keli moksliniai kontaktai man padéjo susirasti savo
tyrimy kryptj — atomo sgveika su Rontgeno spinduliuote ir procesus
vidiniuose atomo elektrony sluoksniuose.

Misy institute dirbo kietojo kiino teorijos specialistas J. Bata-
riinas. Jis konsultavo Vilniaus universiteto eksperimentatorius A. Sir-
vaitj ir J. Jakimavic¢iy, nagrinéjancius Rontgeno spinduliy sklaidg pus-
laidininkiais. Norint interpretuoti eksperimentinius rezultatus, jiems
buvo reikalingos Rontgeno spinduliy sklaidos atomais funkcijos. Tad
kreipési | mane, kaip j Hartree ir Foko lyg¢iy sprendimo programos
autoriy (aisku, pries tai siilyma sudering su A. Juciu). Man teko su-
sipazinti su Rontgeno spinduliy sklaidos teorija, netgi skaiciau keleta
pranesimy darbo grupés seminare. Sklaidos funkcijai skaic¢iuoti buvo
naudojama Hartree ir Wallerio lygtis. Pritaikes neredukuotiniy tenzo-
riy metoda, a$ uzrasiau bendresne iSraiska, joje atomams su atvirais
sluoksniais pasirodé papildomi nesferiniai nariai. Naudojantis tomis
iSraiskomis, buvo atlikti sklaidos funkcijy skai¢iavimai, jy rezultatai
atitiko eksperimentinius duomenis [18, 19]. Taciau man nesinoréjo
testi panasiy skaiciavimy bei jy tikslinti atsizvelgiant i kietojo kino
efektus. Toliau tuos darbus vykdé kitas teoretikas — Z. Kupliauskis.
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Panas$iu metu profesorius pasiiilé man bendradarbiauti su Le-
ningrado universiteto chemikais. Prof. Levas Makarovas pageidavo,
kad Vilniaus teoretikai padéty jo grupei interpretuoti Rontgeno emi-
sijos linijy cheminiy poslinkiy eksperimentinius duomenis. Cheminis
poslinkis yra Rontgeno linijos energijos pokytis junginyje palyginti su
metalu. Kadangi tuo tikslu yra naudojamos diagraminés linijos, ati-
tinkancios elektrony $uolius vidiniuose atomo sluoksniuose, tad na-
grinéjant Siuos poslinkius galima taikyti laisvojo atomo modelj. Jungi-
nyje atomas, sudarydamas cheminius rysius su kitais atomais, netenka
visiskai ar tik dalinai kai kuriy iSoriniy elektrony. Cheminio poslinkio
vertés priklauso nuo pasalinty elektrony skaiciaus ir jy charakteristi-
ky; taigi $is metodas leidzia tirti atomy cheminius ry$ius junginiuose.

Norédamas paskatinti tarpusavio bendradarbiavimg, L. Maka-
rovas pasiilé tkiskaiting sutartj; o patenkintas misy rezultatais, jis
tokias sutartis organizavo $eSerius metus i$ eilés. Tad | darbg buvo
jtraukti ir kiti skyriaus darbuotojai: D. Grabauskas, A. Kiseliovas,
véliau mano aspirantas A. Udris. I$ pradziy skai¢iavimus vykdéme,
naudodamiesi Zinoma formule, aprasancia Rontgeno linijos energijos
poky¢io priklausomybe nuo pasalinamy elektrony skaiciaus ir jy tipo.
Véliau, apibendrinus Koopmanso teoremg, man pavyko iSvesti ben-
dresne formule, kuri atsizvelgé ne tik j tiesinius, bet ir | kvadratinius
atzvilgiu pasalinamy elektrony skai¢iy narius [24]. Ta formulé buvo
placiai naudojama L. Makarovo grupés darbuose. Véliau jg uzraséme
ir reliatyvistiniu artiniu [32]. Sia tema misy vieny ir kartu su eksperi-
mentatoriais buvo paskelbti astuoni straipsniai. Interpretuojant chemi-
niy poslinkiy duomenis, bendruose darbuose buvo tiriamos sunkiyjy
elementy urano, torio ir neptanio elektrony konfigtiracijos jvairiuose
ju junginiuose [28, 36, 39]. Neptinio junginiams teko papildomai pa-
sitelkti branduolinio gama rezonanso spektry izomeriniy poslinkiy
eksperimentinius ir teorinius rezultatus. Baigiant ta darby cikla, a$
parasiau apzvalginj straipsnj [35], kuriame apibendrinau misy teori-
nius rezultatus, aptariau poslinkiy désningumus. Kadangi straipsnyje
buvo pateiktos placios parametry lentelés, jj teko deponuoti VINITI
(Sajunginis mokslinés informacijos institutas) duomeny bazéje.
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Emisijos linijos energijos poslinkio, pasalinus i$orinius atomo
elektronus, tyrimai paskatino panagrinéti platesne tema - jvairiy ato-
mo charakteristiky poky¢ius susidarius vakansijoms elektrony sluoks-
niuose. Tie darbai atlikti kartu su aspirantu Arvydu Udriu. Nagrinéjo-
me vienelektroniy ir rysio energijy, ekranavimo parametry pokycius
atsiradus vakansijoms vidiniuose sluoksniuose [29, 33, 34]. Pasirodé,
kad vakansijos jtaka yra didziausia ne gretimy sluoksniy elektronams,
o silpnai suriStiems iSoriniams elektronams; jy charakteristikos, pasa-
linus i$ vidinio sluoksnio tik vieng elektrona, gali pasikeisti daugiau
negu juos veikianc¢iam efektiniam branduolio kraviui padidéjus dviem
ar net trimis vienetais [33]. Kitas nustatytas jdomus désningumas: nl
elektrono energijos pokytis susidarius n7"* vakansijai yra apytiksliai
lygus n'l’ elektrono energijos pokyciui susidarius »nl™* vakansijai [29].

Dar vienu postimiu plétoti Rontgeno spektry teorija tapo ben-
dradarbiavimas su Leningrado universiteto Fizikos fakulteto profesore
Tatjana Zimkina. Jos grupé eksperimentiskai uZregistravo nejprastus
lantanoidy metaly minkstosios Rontgeno spinduliuotés 4d sugerties
spektrus: juose dominavo labai intensyvios smailés, pavadintos gigan-
tiSkais rezonansais. I. Glembockis, A. Karosiené ir kiti bendradarbiai
atliko skai¢iavimus, kurie rodé, kad $ie spektrai gali buti paaiskinti itin
stipriais diskretiniais $uoliais - fotosuzadinimu i$§ uzdaro 4d* sluoks-
nio j atvirg 4f¥ sluoksnj (deja, kiek anksciau tokia $iy spektry inter-
pretacija jau buvo pasidlyta uzsienyje). Mes su A. Karosiene ir A. Ki-
seliovu émémés nagrinéti Sio reiskinio désningumus. Dar E. Fermi,
naudodamasis Thomaso ir Fermi potencialu, buvo parodes, kad di-
déjant elemento numeriui, suzadinto 4f elektrono vidutinis atstumas
nuo branduolio staiga labai sumazéja, Sis elektronas tampa vidiniu,
tada ir pradeda formuotis lantanoidy grupé*. Sj reiskinj, pavadinta
elektrono banginés funkcijos kolapsu arba tiesiog elektrono kolapsu,
aprasé E. Fermi mokiné M. Goeppert-Mayer, véliau tyre ir kiti moks-
lininkai. Jj lemia tai, kad efektinis potencialas, kuris jeina j elektrono
radialiosios banginés funkcijos lygtj, susideda i§ dviejy nariy: tikrojo

4 E. Fermi. In: Quantentheorie und Chemie. Leipzig: S. Hinzel-Verlag, 1928,

S. 95.
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potencialo ir teigiamo nario /(I+1)/2r?, atitinkancio klasikine i§centri-
ne energija dél nl elektrono judéjimo orbita. Tas narys tam tikrais ats-
tumais nuo branduolio gali ne tik kompensuoti neigiamg potencialg,
bet ir vir$yti ji. Taigi efektinis potencialas elektronui su / > 2 gali turéti
dviejy duobiy, atskirty teigiamo barjero, pavidalg. Esant mazesniam
atominiam numeriui, suzadinto elektrono banginé funkcija yra lo-
kalizuota toli nuo branduolio seklioje iSorinéje potencinéje duobéje.
Taciau esant didesniam branduolio kraviui vidiné duobé pagiléja, joje
atsiranda zemesnis energijos lygmuo, tad jvyksta 4f elektrono kolap-
sas — jo banginé funkcija (tiksliau - pagrindinis jos papsnis) ,,persoka“
i $ig duobe. Dél to 4f elektronas atsiranda pagrindinéje konfigaracijoje
ir pradeda formuotis lantanoidy grupé. Vidinis atviras 4V sluoksnis
lemia panasias $iy elementy savybes, o stipri 4f ir 4d elektrony bangi-
niy funkcijy sanklota - didele 4d - 4f suzadinimo tikimybe.

Mes nagrinéjome tokio potencinio barjero susidaryma bei kiti-
ma izoelektronéje ir neutraliy atomy sekose [21, 22]. Buvo parodyta,
kad teigiamas barjeras mazéja ir greitai i$nyksta didéjant atomo joni-
zacijos laipsniui, taigi jis yra budingiausias neutraliems atomams. Ta-
giau neutraliuose lantanoidy atomuose, pildantis 4fN sluoksniui, bar-
jero aukstis monotoniskai auga. Nagrinédami kolapso reidkinj, mes
su Antra Karosiene ir Sigitu Kucu atlikome visg darby ciklg. Sigitas
sugebédavo suskai¢iuoti bangine funkcijg kritiniu, beveik kolapsuo-
jancio elektrono, atveju. Mums pavyko nustatyti kai kurias naujas $io
rei$kinio savybes. Pasirodé, jog elektrono kolapsas gali labai stipriai
priklausyti nuo atomo daugiaelektroniy kvantiniy skaiciy. Antai,
esant tai paciai cezio atomo 4d°4f konfigtiracijai, 4f elektrono banginé
funkcija 3P termui jau yra kolapsavusi, o 'P termui dar tebéra iSorinéje
potencinéje duobéje, vidutinis to elektrono atstumas nuo branduolio
skiriasi daugiau nei eile [30]. Bendruose darbuose su Leningrado ir
Tartu universiteto eksperimentatoriais elektrono kolapso ir potenci-
nio barjero efektais paaiskinome 3d ir 4d fotosuzadinimo ir emisijos
spektry ypatumus [25, 42]. Pirmuosiuose jonuose, potenciniam bar-
jerui sumazéjus ir tapus neigiamu, galimas ir dalinis kolapsas: ne tik
4f elektrono, bet ir aukstesniy Rydbergo serijos nf elektrony banginés
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funkcijos pasiskirsto abiejose duobése. Taigi, atlikus skai¢iavimus, pa-
vyko paaiskinti esminj 4d fotoabsorbcijos spektro pasikeitimg Ba, Ba*,
Ba** sekoje’: vietoj vieno didelio maksimumo pasirodo siaury inten-
syviy linijy serija [49]. Ilga laika mokslo zurnaluose ir konferencijose
vyko diskusija dél gigantisky fotoabsorbcijos rezonansy lantanoiduo-
se prigimties: skaiciavimo rezultatai rodé, jog Siuose elementuose 4f
elektronas yra kolapsaves, todél rezonansai turi atitikti fotosuzadini-
mg 4d°4fN > 494", taciau iki gadolinio jie yra uz $io sluoksnio jo-
nizacijos ribos, vadinasi, turéty atitikti fotojonizacija. 4f elektronams
naudodami ne vieng, o dvi radialigsias bangines funkcijas, atitinkan-
Cias skirtingas elektrono sukinio projekcijas, mes pademonstravome,
kad lantanoidy sekoje vienas 4f elektronas gali i$likti nekolapsaves iki
pusiau uzpildyto 4f7 sluoksnio, tad Siuose atomuose 4d'° sluoksnio fo-
tojonizacija gali nustelbti fotosuzadinimg 4d-4f [57, 81].

Apibendrindamas jvairius kolapso ir potencinio barjero nulem-
tus reiskinius atomuose, parasiau du apzvalginius straipsnius. Pirma-
jame i$ jy [44] iSsamiai apzvelgiau $iy tyrimy raidg, taip pat numaciau
kai kurias tolesniy tyrimy perspektyvas, kaip antai stiprig potencinio
barjero jtaka neigiamyjy jony savybéms, nekolapsavusio f elektrono
dalyvavimo cheminiame rysyje galimybe, teigiamo potencinio barjero
jtaka Auger Suoliams. Tai daugiausia cituotas mano straipsnis — apie
70 citavimy. Kitame straipsnyje, parengtame kviestinio prane§imo sa-
junginéje konferencijoje pagrindu, buvo apzvelgti Sios krypties miisy
grupés darbai [45]. Butent tiriant kolapso reiskinj ir tuo pat metu che-
minius poslinkius, vakansijos jtaka atomo savybéms bei kitus, dau-
giausia su procesais vidiniuose elektrony sluoksniuose susijusius klau-
simus, ir susidareé grupé, j kurig jéjo A. Karosiené, S. Kucas, A. Udris ir
J. Grudzinskas. Aisku, bendradarbiavome ir su kitais Atomo teorijos
skyriaus darbuotojais.

Vienu metu domintis keliomis problemomis, ciklo darbai daz-
niausiai budavo atliekami su pertraukomis, ilgesnj laikotarpij, nes, pa-
aiSkéjus naujoms teorijos plétojimo galimybéms, atsiradus naujiems

5 T.B. Lucatorto et al. Phys. Rev. Lett. 47, 124 (1981).
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jdomiems eksperimentams, vél grizdavome prie anksc¢iau nagrinéty
klausimy. Be to, tyrimy ratas plétési, apimdamas jvairius vidiniuose
atomo elektrony sluoksniuose vykstancius procesus. Vienas i$ tokiy
svarbiy procesy, konkuruojanciy su stipriai suzadinto atomo biisenos
suirimu i$spinduliuojant fotong, yra Auger Suoliai, kuriy metu atomas
pereina j zemesne biiseng iSspinduliuodamas elektrong. Tai yra atomo
su vakansija vidiniame sluoksnyje autojonizacinis reiskinys. K. Sieg-
bahnui 1954 m. i§radus elektroninj spektrometrg ir jj sparciai tobu-
linant, tapo jmanoma gauti auksto tikslumo Auger spektrus. Jiems
interpretuoti nebepakako dvielektronio modelio, atsizvelgiancio tik j
S$uolyje dalyvaujancius elektronus, tad atomams su atvirais sluoksniais
iskilo Auger Suoliy tikimybiy israiSky poreikis. AS, pasinaudodamas
turima panasiy formuliy i§vedimo patirtimi, uzrasiau tas iSraiskas Au-
ger $uoliams i§ pradinés konfigtiracijos su vidine vakansija ir vienu
atviru sluoksniu [27]. Tiesa, keliais ménesiais anksc¢iau ,,The Physical
Review* zurnalui buvo pateiktas E. McGuireo straipsnis®, kuriame pa-
skelbtos dar bendresnés iSraiskos konfigtracijoms su keliais atvirais
sluoksniais, taciau jose buvo klaidy, tad naujai i$spausdintos kitame
darbe’, kuris i Zurnalg atsiystas jau véliau nei musy straipsnis. Be to,
mes pateikéme ir Auger $uoliy pilnutiniy tikimybiy israiskas.

Pagalinant elektrong i$ vidinio sluoksnio, gana smarkiai pavei-
kiami ir kiti elektronai, tad gali islekti ar bati suzadintas ir antrasis
elektronas. Jeigu iSmusamam elektronui suteikiama energija, gero-
kai didesné uz jo rysio energija, ir jis islekia i$ atomo dideliu greiciu,
galima daryti prielaidg, kad per ta trumpg akimirka kity elektrony
banginés funkcijos nespéja pasikeisti. Tik po to, relaksuojant atomui
i nauja, jo konfigiiracija atitinkancia tikring¢ buisena, jvyksta antrojo
elektrono Suolis. Sis dvipakopis staigios perturbacijos modelis placiai
taikomas nagrinéjant atomo suzadinty buaseny sukirimg fotonais ir
elektronais. Mes gavome israiskas atskiry lygmeny uzpildymui tokiy
procesy metu [38].

¢ E. McGuire. Phys. Rev. A 10, 32 (1974).
7 E. McGuire. Phys. Rev. A 12, 330 (1975).
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Vidiniy atomo sluoksniy elektronams yra gana svarbis relia-
tyvistiniai efektai. Darbe [37] buvo parodyta, kad, skaic¢iuojant tokiy
elektrony rysio energijas, Rontgeno bei Auger $uoliy energijas,  relia-
tyvistines pataisas galima gana tiksliai atsizvelgti pirmuoju perturba-
cijy teorijos artiniu, naudojantis Hartree ir Foko banginémis funkcijo-
mis (Hartree, Foko ir Paulio artinys). Remiantis tuo darbu, §is artinys
buvo placiai taikytas tolesniuose misy, taip pat ir kity grupiy darbuo-
se. Palygine gautus rysio energijy rezultatus su kity skaic¢iavimy bei
eksperimenty duomenimis, nustatéme tokj désninguma: koreliaciné
pataisa vidiniams elektronams, esant duotam pagrindiniam kvanti-
niam skaiciui n, mazéja didéjant orbitiniam momentui [. Tai véliau
buvo paaiskinta autojonizacinio lygmens saveika su jj supanciu konti-
nuumu netoli jo krasto®.

Darby tematikos plétra skatino ir dalyvavimas sgjunginése
Rontgeno spektroskopijos konferencijose (i$vykti j panasias konferen-
cijas uzsienyje, deja, nebuvo galimybiy). Vienos tokios konferencijos
metu uzsimezgé bendradarbiavimas su Evelinos Verchovcevos grupe
i§ Ukrainos MA Zemyjy temperatiiry fizikos ir technikos instituto. Jie
vykdé jslaptintus darbus, susijusius su kosminiais tyrimais, registra-
vo inertiniy dujy minkstosios Rontgeno spinduliuotés spektrus. Mes
kaip tik turéjome skaic¢iavimo programas ir patyrimo panasiems su-
détingiems spektrams teoriskai nagrinéti. Pasirodé, kad §iy spektry
struktarai turi jtakos procesai, vykstantys jonizuojant atomus elektro-
ny pluosteliu ir po to persitvarkant elektrony sluoksniams per radi-
aciniy bei Auger $uoliy kaskada. Mes su S. Kucu atlikome tokio L, ,
emisijos spektro skai¢iavima argonui [40]. Atsizvelgus ir i stipry kai
kuriy konfigtracijy mai$ymasi, pavyko gana tiksliai atvaizduoti visa
eksperimentinio spektro struktirg. O intensyviausieji Suoliai atitiko
ne diagramine linijg, kuri turéjo vyrauti spektre supaprastintos teo-
rijos poziiriu, o jos satelita. Sis darbas, atrodo, buvo pirmasis deta-
lus teorinis kaskado tyrimas. Panasy skai¢iavimg atlikome ir kriptono
bei ksenono ultraminkstosios spinduliuotés spektrams, taciau gera

8 M. H. Chen et al. Phys. Rev. A 31, 556 (1985).

Moksliné veikla 91



atitikima eksperimentui pavyko pasiekti tik kai kuriuose $iy spektry
intervaluose [51]. Tie visi rezultatai ir taikomi metodai buvo aprasyti
apzvalginiame darbe [46]. Kaskady atomuose tyrimai véliau tapo vie-
na i$ pagrindiniy musy grupés darbo krypciy.

Naudodami savas (daugiausia S. Kuco) skai¢iavimo programas,
taip pat universaliag R. Cowano programa, mes turéjome geras gali-
mybes skaiciuoti sudétingus spektrus. Tac¢iau a$ laikiausi nuostatos
neuzsiimti standartiniais skaiciavimais, bet ieSkoti eksperimentiniy
rezultaty, pasizyminciy jdomiomis, netikétomis savybémis. Butent
jie daznai suteikia postiimj teoriniams darbams, atveria naujas tyri-
my perspektyvas. Be abejo, geriausia naujus probleminius rezultatus
gauti ,,i§ pirmy ranky“ - tiesiogiai i§ eksperimentatoriy per rysius su
jais. Taciau sekant nauja literatiirg ir turint tam tikry pranasumy, pa-
lyginti su kitomis teoretiky grupémis, irgi jmanoma aptikti jdomiy
neis$spresty klausimy. Masy pranasumai buvo daugiaelektroniy ato-
my teorijos metodai, iSplétoti vilnieciy darbuose, bet dar mazai taikyti
Rontgeno ir Auger spektry srityje, bei kai kurios originalios kompiu-
teriy programos.

Mano démesj atkreipé prie$ deSimtmetj uZregistruoti auksto
tikslumo kriptono M, ;NN ir ksenono N,,O0 Auger spektrai, ku-
riuose pasireiskeé stiprus konfigtiracijy maisymasis. Taciau tie spektrai
buvo interpretuoti tik naudojantis vienkonfigiiracinio artinio rezulta-
tais ir empiriniais duomenimis. Mes su aspirante M. Bogdanoviciene
$iems Auger $uoliams tirti pritaikéme konfigiiracijy maiSymosi artinj,
tad, ypa¢ ksenonui, patikslinome minéty spektry interpretacija [43].
Antra vertus, $is darbas tapo pradzia véliau isplétoto darby ciklo ti-
riant to paties komplekso konfigtracijy maiSymasi, vieng svarbiausiy
atomuose su vakansijomis.

Nagrinéjant konkrecius Rontgeno ir Auger spektrus, pavyko
jzvelgti kai kurias naujas atomy simetrijos savybes. Pastebéje, kad
suzadintoms #,/Nn,IN konfigiracijoms, turin¢ioms du atvirus sluoks-
nius, besiskiriancius tik pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi, galimi dve-
jopi Hartree ir Foko lygc¢iy sprendiniai, mes su P. Bogdanovi¢iumi
pasitléme n,/Nn,N konfiguracijy busenas klasifikuoti pagal jy kilme
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sekoje n,/Nin, N2 — p, N1t N7t — g [Nit2pg, [N2=2 | [41]. Suvidurkinus
n,Nin, N2 konfigtiracijos energija pirmg karta sekoje pasirodanciy ter-
my atzvilgiu, buvo gautas funkcionalas, kurj naudojant automatiskai
uztikrinamas banginiy funkcijy ortogonalumas Zemiau esanciy tos
pacios simetrijos konfigaracijy funkcijoms. Taikant nauja klasifika-
cijg, vienas i$ pagrindiniy energijos operatoriaus matriciniy elemen-
ty tampa diagonalus, tad, antra vertus, jj diagonalizuojant jprastiniy
banginiy funkcijy bazéje, galima gauti naujaja baz¢. Remdamasis $iuo
darbu, Julius Kaniauskas pritaiké elektronams izosukinio sgvoka (n,!
ir n,/ elektronai tarsi atitinka dvi nukleono rasis — protong ir neutro-
ng), ir atomo teorijoje buvo iSplétotas izosukinio formalizmas®.
Skaic¢iuojant emisijos ar Auger spektrus, butina atsizvelgti j kon-
figtiracijy su vakansijomis lygmeny nattaralyjj plotj. Juk tos stipriai su-
zadintos atomo biisenos greitai suyra, tad lygmenys turi didelj nata-
ralyjj plotj. Jis priklauso nuo daugiaelektroniy kvantiniy skaiciy, taigi
kiekvienam lygmeniui reikia skaiciuoti visy suirimo kanaly indélius.
Taciau pasirodé, kad kai kurioms konfigtracijoms lygmeny plociai
yra beveik vienodi visiems lygmenims. Pritaikius antrinio kvantavimo
metoda, man pavyko teoriskai jrodyti, kad egzistuoja gana plati klasé
konfiguracijy, kurioms daliniai ir net pilnutiniai lygmeny radiaciniai
bei Auger plociai pasizymi $ia savybe [48]. Tai leidzia gerokai supa-
prastinti lygmeny plociy bei fluorescencijos nasumy skaic¢iavimus.
Atomo fizikoje svarby vaidmenj vaidina pagrindinis (Zemiau-
sios energijos) lygmuo, kurj jprastinémis salygomis uzima dauguma
atomy. Buatent per $io lygmens energija atome bei jone su vakansija
yra isreiskiami kai kurie svarbus fizikiniai ir cheminiai dydziai. Anot
Hundo taisykleés, kuri galioja daugeliui atomy su vienu atviru sluoks-
niu, pagrindinis lygmuo yra auksciausiojo multipletiskumo, t. y. jo su-
kinys turi didZiausig galimg verte. Tuomet elektrony sluoksnj galima
vienareik§miskai iskirti j du pasluoksnius, kuriuose elektrony suki-
niai yra orientuoti prie§ingomis kryptimis. Mes su J. Kaniausku, pasi-
naudoje Siuo modeliu, gavome ne tik pagrindinio lygmens, bet ir kity
o Z. Rudzikas, J. Kaniauskas. Izospin i kvazispin v teoratoma. V.: Mokslas,
1984 (rusy k.).
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auksciausiojo multipletiSkumo bei su jais susijusiy lygmeny energijy
algebrines i$raiskas [54]. O pY, dV ir f¥ sluoksniy visus pagrindinio
lygmens kvantinius skaicius pavyko isreiksti per N ir orbitinj skaiciy I.
Taip pat buvo nustatyti kito ypatingo lygmens — auksciausiojo — kvan-
tiniai skaiciai bei energijos iSraiska. O $io bei Zemiausiojo lygmeny
energijy skirtumas leidzia, neatliekant viso energijos spektro skaicia-
vimo, jvertinti jo plotj.

Devintojo deSimtmecio viduryje dar paskelbéme pora darby, at-
skleidzianciy kai kuriuos konfigiiracijy maisymosi atomuose désnin-
gumus. Siam koreliaciniam efektui jvertinti pasiiiliau jvesti vidutine
charakteristikg — konfigtracijy maiSymosi stiprj. Jis buvo pritaikytas
gelezies grupés atomy (s+d)N konfiguracijy kompleksui tirti, parody-
ta, kad maiSymasis sustipréja esant vidinei vakansijai [52]. Nustatytos
konfiguiracijy, besiskirianc¢iy vieno elektrono pagrindiniu kvantiniu
skai¢iumi, poros, kurioms jvairiais artiniais galioja Brillouino teorema
(tarpkonfigtraciniai matriciniai elementai tampa lygis nuliui) [58].

Taigi mums pavyko laiku jsijungti j besiformuojanc¢iag moks-
lo $aka, vadinama vidiniy atomo sluoksniy fizika (angl. atomic in-
ner-shell physics). Greitg jos plétrag lémé nauji tos srities eksperimen-
tiniai prietaisai (intensyvus Rontgeno spinduliuotés Saltinis — tam
tikslui pritaikytas sinchrotronas, spektrometras su jgaubtuoju kris-
talu bei elektroninis spektrometras ir kt.), skatino plazmos tyrimai,
Rontgeno astronomijos atsiradimas, trumpabangiy lazeriy karimas.
Pasirodé keli $iai krypciai skirty straipsniy rinkiniai, bet monografi-
jos nebuvo ne tik TSRS, bet ir uzsienyje. Anks¢iau minétais darbais
igijes patirties taikyti Vilniuje iSvystytus atomy su atvirais sluoksniais
teorijos metodus Rontgeno ir Auger spektrams interpretuoti, atsizvel-
giant i jy specifika, a$ ryzausi rasyti ,,Jvada j laisvyjy atomy Rontgeno
ir elektroniniy spektry teorijg“. Knygai teko skirti pora intensyvaus
darbo mety. Joje noréjosi pateikti iSsamig apzvalga, tad teko perzia-
réti Simtus darby (literattiros sarase jy nurodyta per 300). Aisku, pri-
staciau ir svarbesniuosius musy rezultatus, bet jie uzémé tik nedidele
knygos dalj. O i$ kity $altiniy paimtas formules reikéjo iSvesti i$ naujo,
tikrinti, vienodinti. Pirmuose keturiuose bendro pobudzio skyriuose
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iSdéstyti atomo teorijos pagrindai, apzvelgti svarbesnieji koreliaciniai
metodai, konfigiiracijy su vakansijomis ypatumai, atomo suzadini-
mo budai. Tolesni $esi skyriai skirti jvairiy spektry daugiaelektronei
teorijai: Rontgeno spinduliuotés sugerties, fotoelektroniams, budin-
giesiems emisijos, Auger spektrams, stabdomajai spinduliuotei, Ront-
geno spinduliy sklaidai, taip pat linijy formai bei plo¢iui. Monografi-
ja, parasyta rusy kalba, 1967 m. isleido ,Mokslo® leidykla takstancio
egzemplioriy tirazu [I]. I$siuntus informacija apie ja i jvairius TSRS
mokslo centrus, visas tirazas (1000 egz.) buvo i$platintas greiciau nei
per metus.

1988 m. mano knyga buvo pristatyta Maskvoje vykusioje Tarp-
tautinéje knygy mugéje. Ten j ja atkreipé démesj Zinoma JAV ir Angli-
jos mokslinés literattros leidykla ,,Plenum Press® Ji pasirasé su Sajun-
gine autoriy teisiy agentiira (VAAP) ketinimy sutartj ja isleisti angly
kalba, o véliau ir leidybine sutartj; a$ tik buvau informuotas apie re-
zultata. Deja, $i agentira laiku nepateiké ,,Plenum Press® jai reikalingy
knygos egzemplioriy. Apie tai gaves zinig i$ leidyklos, as pradéjau jai
tiesiogiai siysti reikalingg medziagg: iliustracijas, knygos pataisymus
bei papildymus. Dar pusantry mety truko knygos vertimas, tad tik
1992 m. sulaukiau jos korekttry. Deja knyga verté ne atomo teorijos
specialistas, o chemikas W.R. Welshas, jis ne visur suprato teksta, var-
tojo kai kuriuos atomo teorijoje nejprastus terminus. Taigi man teko
daug taisyti, gal tai darydamas kartais nusizengiau angly kalbai. Ga-
vusi tokias korektiras, leidykla sulaiké knygos spausdinimg, bet man
apie tai nepranesé. Tuo tarpu leidyklos prospektuose ir zurnale ,,Phy-
sics Today“ jau buvo paskelbta apie leidinj. ,,Plenum Press“ gavo jos
uzsakymy ir 1995 m. nutaré atnaujinti knygos spausdinimg. Mangs
buvo papradyta apsiriboti tik svarbiausiais taisymais, ir knyga i§éjo,
deja, prastokai isversta [III].

Devintasis desimtmetis buvo pats kirybingiausias mano moks-
linés veiklos laikotarpis. Tada pradéjau ir naujg straipsniy cikla, kurj
netrukus apibendrino antroji monografija. Nagrinéjant sudétingus
spektrus, patogu jvesti vidutines, arba bendrasias, jy charakteristikas.
Atomo fizikoje placiai taikoma J. Slaterio gauta energijos lygmeny
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spektro vidutinés energijos israiska. Radiaciniams Suoliams tarp dvie-
ju konfiguiracijy lygmeny apibudinti paranku naudoti pilnutinj lini-
ju stiprj. Nagrinédami Auger Suolius, mes gavome pilnutinés Auger
$uoliy tikimybés israiskas [27], jas panaudojome atlikdami kaskady
skai¢iavimus inertiniy dujy atomuose [46]. Véliau, kaip jau minéta,
konfigiiracijy maiSymuisi apibudinti buvo jvestas konfigtracijy mai-
$ymosi stipris [52]. Bendriems spektry désningumams tirti, sudétin-
giems spektrams modeliuoti patogu pasitelkti ir kitas bendrasias cha-
rakteristikas (statistinius momentus ar jy kombinacijas): dispersija,
kuri apibiidina spektro plotj, asimetrijos ir eksceso koeficientus, kurie
apraso spektro asimetriskuma bei lygmeny ar linijy tankj jame. Pa-
darius prielaidg, kad radialiosios banginés funkcijos nepriklauso nuo
termo, o lygmeny uzpildos yra proporcingos jy statistiniams svoriams
(tai galioja, kai lygmenys yra apgyvendinami vykstant jvairiems pro-
cesams arba esant aukstai temperatiirai lokaliosios termodinaminés
pusiausvyros salygomis), galima gauti algebrines bendryjy charakte-
ristiky iSraiskas. Deja, tuo tikslu reikia sumuoti matricinius elemen-
tus, j kuriy formules jeina kilminiai koeficientai, neturintys paprasto
pavidalo. Esminis zingsnis $ia kryptimi buvo zengtas C. Bauche-Ar-
noult, J. Baucheo ir M. Klapischo straipsniuose, kuriuose pateiktos
energijos lygmeny spektro dispersijos bei emisijos spektro vidutinés
energijos (tam tikriems Suoliams) iSraiskos, pasiiilytas emisijos spek-
tro pokytis dél dviejy konfigiiracijy maiSymosi'®. Tie rezultatai buvo
gauti naudojant antrinio kvantavimo vaizdavima kartu su algebrineé-
mis i$raiSkomis (be kilminiy koeficienty) paprastoms konfigaraci-
joms. Siuo metodu ir mums su J. Grudzinsku ir L. Rudzikaite pavyko
iSvesti emisijos ir Auger spektry vidutinés energijos bendras formules
[55, 59]. Bendroji Auger spektro charakteristika buvo apibrézta ir tirta
pirmg kartg. Taciau bendroms aukstesniy momenty iSraiskoms gauti
$is metodas pasirodé esgs nepakankamas.

J. Kaniauskas atkreipé mano démesj, kad atomo branduolio fizi-
kos specialistas J. Ginocchio yra pasiiles bendrg matematinj metoda

1o C. Bauche-Arnoult, ]. Bauche and M. Klapisch. Phys. Rev. A 20, 2424 (1979);
C. Bauche et al. J. Phys. B 20, 1443 (1987).
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operatoriy vidurkiams daugelio fermiony sistemy erdvése rasti”. Gal
jmanoma jj pritaikyti bendrosioms atominiy spektry charakteristi-
koms gauti? (véliau Kaniauskas issitaré pats mégines tai padaryti). A$
émiausi gilintis j aukstesniyjy tolydiniy grupiy R(8/+5) ir U(4l+2), ku-
riy savybémis remiasi $is metodas, teorija. Tos grupés néra patogios
atomo busenoms klasifikuoti, bet tai néra svarbu atliekant matriciniy
elementy sumavimg pagal visus kvantinius skaicius, o, antra vertus,
operatoriy ir banginiy funkcijy charakterizavimas ty grupiy atvaiz-
dais leidzia bendrasias spektry charakteristikas isreiksti per paprastus
daugiklius, priklausancius nuo elektrony skaiciaus sluoksniuose, ir
tik nuo vienelektroniy kvantiniy skaiciy priklausancius vakuuminius
vidurkius. Pastariesiems rasti kitame ]. Ginocchio ir S. Ayko darbe*
buvo pasitlyta naudoti diagramine technika, bet suformuluoti tik jos
pradmenys. Taigi man reikéjo pritaikyti §j metoda atomams, nusta-
tyti grieztas diagramy vaizdavimo taisykles, i$skirti neekvivalentines
diagramas. Tai sékmingai pritaikius emisijos spektro dispersijos bei
energijos lygmeny spektro asimetrijos ir eksceso bendroms formu-
léms rasti [60, 64], metodas buvo trumpai aprasytas straipsnyje [63].
Atsivéré geros perspektyvos gauti bendrasias arba vidutines jvairiy
spektry charakteristiky algebrines iraiSkas. Taigi 19088 m. pabaigoje a$
émiausi rengti antrgja monografija ,, Atominiy dydziy sumos ir viduti-
nés spektry charakteristikos®

Didele $ios monografijos dalj sudaro originalis rezultatai. Dau-
giausia démesio buvo skirta bendram atominiy dydziy sumavimo pa-
gal visus daugiaelektronius kvantinius skai¢ius metodui ir jo taikymui
energijos lygmeny, emisijos ir Auger spektrams vienkonfigiraciniu
bei konfigiiracijy maiSymosi artiniais. Pateikti ir kai kurie originalas
rezultatai, neskelbti atskiruose straipsniuose: (i) pastebéjus, kad suma-
vimo diagramos yra topologiskai ekvivalentiskos judéjimo kiekio mo-
menty diagramoms, §ios pritaikytos sumavimo diagramy indéliams
iSreiksti suristy momenty bazéje; (i) gautos operatoriy, sudaryty i$

" J.N. Ginocchio. Phys. Rev. C8, 135 (1973).
2 §S. Ayk and J.N. Ginocchio. Nucl. Phys. A221, 285 (1974).
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vienetiniy tenzoriy, algebrinés vidurkiy formulés; (iii) uzrasyta ben-
dra bet kokio skai¢iaus vienelektroniy operatoriy vidurkio formulé ir
kt.

Knygoje buvo susisteminti ir atominiy dydziy dalinio sumavimo
metodai. Antrinio kvantavimo vaizdavimas leidzia atlikti sumavima
pagal tarpines buisenas®. Juo naudojantis, gauta fotosuzadinimo spek-
tro vidutinés energijos israiska, anksc¢iau paskelbta straipsnyje [55],
bei viename priede pateikiamos bendros dviejy tarpkonfigiiraciniy
matriciniy elementy dalinés sumos, kurios reikalingos norint jvertinti
konfigiiracijy maiSymosi jtaka lygmeny energijai antruoju perturbaci-
jy teorijos artiniu. Kitais metodais jmanoma i$skirti energijos ar kito
dydzio priklausomybe nuo nagrinéjamu atveju svarbiy kvantiniy skai-
¢iy - pilnutinio momento, sukinio, kvazisukinio ar izosukinio; tai irgi
iliustruojama naujais ir jau skelbtais [61, 62] rezultatais.

Kadangi ir antragja monografija ,Mokslo“ leidykla isleido rusy
kalba [II], bendras atominiy dydziy sumavimo pagal visus daugiaelek-
tronius kvantinius skai¢ius metodas buvo pristatytas apzvalginiuose
straipsniuose angly kalba [70, 73 ].

Didéjant spektro statistinio momento eilei, sumavimo diagra-
my skaicius sparciai auga, tad suradyti ranka jy visy indélius sunkiai
jmanoma. Naujas galimybes taikyti ta3 metodg atvéré S. Kuco sukurta
bendra euristiné programa kompiuteriui. Grieztai suformuluoti me-
todo algoritmai leido patikéti iSraisky gavima kompiuteriui. Programa
iSveda bendrosios charakteristikos formule tam tikram konfigaracijy
tipui ir atlieka tos charakteristikos skai¢iavimus. Gaila tik, kad Sigitas,
vis tobulindamas programa, neprisiruosé jos publikuoti, nes joks kitas
mokslo centras panasaus lygio programos neturi ligi Siol.

Taigi tas metodas ir jo realizacija leido mums sékmingai tirti
bendrasias spektry charakteristikas. Prie to nemazai prisidéjo ir po
Lietuvos nepriklausomybés atkiirimo atsiradusi galimybé spausdinti
straipsnius tarptautiniuose mokslo zurnaluose angly kalba. Anksc¢iau
tai buvo labai varzoma - reikalauta, kad j uzsienj siunc¢iamo straipsnio

B B. Judd. Second Quantization and Atomic Spectroscopy. Baltimore: John
Hopkins, 1967.
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rezultatai jau buty iSspausdinti rusy kalba TSRS, be to, reikéjo spe-
cialios komisijos patvirtinimo, jog tame darbe néra skelbiama jokiy
slapty ziniy. Taigi, Zvelgiant | mano straipsniy sgrasg, matyti staigus
pasikeitimas — nuo 1991 m. beveik visi straipsniai pradéti spausdinti
angly kalba.

Zurnale ,,Physica Scripta“ paskelbéme $esiy straipsniy cikla
»Bendrosios atominiy spektry charakteristikos ir jy naudojimas spek-
try analizei®, atliktg kartu Sigitu Kucu ir doktorantu Valdu Jonausku
(dviejy straipsniy bendraautoriai buvo ir eksperimentatoriai Indrekas
Martinsonas i§ Lundo universiteto bei Seppo Aksela i§ Oulu univer-
siteto). Siame cikle nagrinéjami energijos lygmeny [71, 90], emisijos
[72,102], Auger [74] spektrai ir konfigiiracijy mai$ymasis [77] nerelia-
tyvistiniu ir reliatyvistiniu artiniais. Straipsniuose paskelbtos formu-
lés leidzia skaiciuoti emisijos ir Auger spektry dispersijg ir asimetri-
ja, o energijos lygmeny spektro — dar ir ekscesa. Teorinés jy vertés
lyginamos su eksperimentiniy spektry vertémis, parodoma, jog $ios
charakteristikos gali bati gana jautrus artinio tikslumo rodiklis. O
jvairiy sgveiky indélis j bendrasias charakteristikas apibuidina, kokios
saveikos lemia spektro struktiira, kuris rysio tipas realizuojasi elek-
trony sluoksnyje. Nustatyti ty charakteristiky kitimo izoelektronese,
izobranduolinése bei homologinése sekose désningumai, jy atitikimas
normaliajam skirstiniui. Stipry konfigtiracijy mai$ymasi atspindi ne-
monotoniskas bendrosios charakteristikos kitimas sekoje. Parodyta,
jog ne tik emisijos, bet ir Auger spektrai dazniausiai btina gerokai
siauresni nei energiskai galimi jy $uoliy intervalai.

Bendryjy charakteristiky panaudojimas konfigiiracijy maisy-
muisi (KM) jvertinti ir jo désningumams tirti buvo pratestas straips-
nyje [77]. Idant KM stipris tikty ir Brillouino konfigaracijy jtakai jver-
tinti, mes su R. Karpuskiene gavome vidutinés energijos tarp dviejy
konfiguracijy, besiskirianciy vieno elektrono suzadinimu, i$raiskas
[86]. Jos buvo panaudotos P. Bogdanoviciaus programoje. Atlikti skai-
¢iavimai parodé, kad KM stipris leidzia gana tiksliai jvertinti pataisi-
nés konfigiiracijos vidutinj svorinj koeficients ir tuo badu efektyviai
parinkti konfigiiracijy baze. Be to, $iame darbe jrodyta, kad egzistuoja
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gana plati konfigiiracijy klasé, kuriy kiekvienas lygmuo vienodai vei-
kia visus kitos konfigiiracijos lygmentis.

Véliau KM stipris ir kitos bendrosios KM charakteristikos buvo
naudojamos jvairiuose miisy darbuose. Siekdami apibendrinti gautus
rezultatus ir atkreipti démesj i §j perspektyvy biuda KM tirti, mes su
S. Kucu parengéme i§samy apzvalginj straipsnj [116]. Jame pateiktos
bendros algebrinés $iy charakteristiky i$raiskos. Jy panaudojima ko-
reliaciniams efektams atomuose apibudinti iliustravome skaic¢iavimy
rezultatais svarbiems konfigiiracijy maiSymosi atvejams: konfigara-
cijoms su simetridku simetrijos pasikeitimu bei (s+d)~ konfiguracijy
kompleksui. Parodéme, kad $ios charakteristikos gali buti efektyviai
naudojamos banginiy funkcijy bazei parinkti bei konfigaracijy mai-
$ymosi désningumams izoelektronése ir izobranduolinése sekose tirti.

Bendrosioms atominiy spektry charakteristikoms ir jy taikymui
spektry analizei buvo skirtas mano su S. Ku¢u kviestinis pranesimas
tarptautinéje konferencijoje Edinburge (7The Fifth European Conferen-
ce on Atomic and Molecular Physics. Edinburgh, 1995).

Kitam darby ciklui pradzig davé anksc¢iau gautos energijos is-
raiskos pagrindiniam atomo lygmeniui [54]. Jas pritaikéme elektrony
rysio energijy désningumams tirti, nes tas svarbus dydis iSreiSkiamas
per Zemiausiojo, tai yra pagrindinio, lygmens energijy jone ir atome
skirtumg. Chemikai elementams su besipildan¢iu 4f¥ sluoksniu buvo
nustate 4f elektrony rysio energijoms empirine intervaly taisykle: ty
dydziy santykis vienoda jonizacijos laipsnj, bet skirtingg $iy elektrony
skaic¢iy turintiems atomams yra apytiksliai lygus 2 ar 1'4. Mes su L. Ru-
dzikaite, panaudoje¢ algebrines rysio energijy iSraiskas, Sias taisykles
jrodéme teoriskai. Jos galioja ne tik f, bet ir d" bei p" besipildantiems
sluoksniams. Taciau sunkiuose elementuose, kai rysys tarp elektrony
sluoksnio viduje tampa artimesnis jj, o ne LS ry$iui, i taisyklé pasida-
ro labai apytikslé.

Intervaly taisyklé is tikryjy reiskia, jog egzistuoja papildoma si-
metrija. Jos tyrima prateséme keliuose darbuose, atliktuose su aspirante

4 V.I. Spicyn, V.G. Vochmin, T'V. Ionova. Dokl. AN SSSR 294, 650 (1987).
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Ausra Kyniene bei kitais bendradarbiais. Ne tik rysio energijoms, bet
taip pat sistemy skirtumui (4¥'sd ir 4fY konfigiracijy Zemiausiyjy
lygmeny energijy skirtumas) bei svarbioms cheminéms lantanoidy
charakteristikoms — oksidacijos potencialams, suirimo entalpijoms ir
kt. — yra budingas toks kitimas: pildantis elektrony sluoksniui, dydzio
verté auga iki pusés sluoksnio simetridkai ketvircio sluoksnio atzvil-
giu, tuomet patiria staigy Suolj ir toliau pildantis sluoksniui vél kinta
panasiu désningumu kaip ir pradinéje dalyje. Sios simetrijos prigimtis
buvo aiskinta jvairiai: fiziky - elektrostatinés ar sukinio ir orbitos sg-
veikos ypatumais, chemiky - kristalinio lauko stabilizacija ar nefeleu-
tiniu efektu. Visi minéti dydziai iSreiskiami per pagrindinio lygmens
energija, tad, turédami algebring jos israiSkg, mes teoriskai paaiski-
nome simetrijos atzvilgiu ketvirc¢io sluoksnio ypatumus. I$ tikryjy tai
simetrija tarp elektrony ir vakansijy pasluoksnyje su viena kryptimi
orientuotais elektrony sukiniais. Tam skirta vieng masy straipsnj pa-
skelbé cheminés fizikos Zurnalas [80]. Remdamiesi $ia simetrija, ki-
tame straipsnyje mes interpretavome eksperimentatoriy pastebéta
panasy désninguma stipriausioms lantanoidy spektry linijoms [76].
Vis délto simetrija, i$plaukiancia i§ paprasto modelio, turéty iskraipyti
daugiaelektroniai ir koreliaciniai efektai, ta¢iau mums pavyko jrodyti,
kad svarbiausios pataisos tos simetrijos nepazeidzia [83].

Tas zemiausiojo lygmens energijos sarysiy nagrinéjimas konfi-
guracijoms su jvairiu elektrony skai¢iumi sluoksnyje paskatino imtis
bendresnio klausimo — matriciniy elementy sarysiy, kurie isplaukia i$
operatoriy savybiy papildomoje kvazisukinio erdvéje. Buvo sudaryta
pilnoji tiesiSkai nepriklausomy lygciy sistema standartiniams opera-
toriams kvazisukinio erdvéje, rasti jos sprendiniai. Jie pritaikyti elek-
trostatinés sgveikos f¥ sluoksnio viduje ypatumams paaiskinti [82].

Su doktorantu V. Jonausku atlikome du darbus, i$spausdintus
»Journal of Mathematical Physics®, kuriuose plétojome reliatyvistine
atomo teorija. Ji svarbi nagrinéjant sunkiyjy elementy spektrus, ypac
esant konfigiiracijoms su vidinémis vakansijomis. Juk atomas reliaty-
vistiskai apraSomas naudojantis jj rysiu, kurj taikant sluoksnis issiski-
ria j pasluoksnius, o konfigiiracija su atviru elektrony sluoksniu - j
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reliatyvistines konfigtiracijas su jvairiu elektrony pasiskirstymu pa-
sluoksniuose. Tad energijos ir kity operatoriy matriciniy elementy
skai¢iavimas tampa daug sudétingesnis negu nereliatyvistiniu arti-
niu. Ta¢iau yra jmanoma jvesti efektinj reliatyvistinj operatoriy, kurio
matricinis elementas nereliatyvistiniy banginiy funkcijy bazéje buty
lygus reliatyvistinio operatoriaus matriciniam elementui reliatyvisti-
niy banginiy funkcijy bazéje®. Tada skai¢iuojamos tik reliatyvistinés
radialiosios banginés funkcijos, o kampinés ir sukininés matriciniy
elementy dalys — naudojantis paprastesne nereliatyvistine technika.
Darbe [87] buvo gauta bendra reliatyvistinio efektinio operatoriaus
iSraiska ir uzrasytos reliatyvistinés lygtys lygmeniui bei termui esant
LS rysiui. Kitame darbe [91], naudojantis efektiniu operatoriumi, nu-
statyti bendri sarysiai tarp reliatyvistiniy ir nereliatyvistiniy integraly,
kurie leidzia nereliatyvistinius integralus pakeisti tikslesniais reliaty-
vistiniais analogais. Véliau V. Jonauskas tg budg sékmingai pritaiké
skai¢iavimams R matricos metodu.

Plétojome ir Auger spektry bei lygmeny nataraliyjy plociy teo-
rija. Pirma kartg éméme nagrinéti statistines Auger Suoliy amplitudziy
ir tikimybiy savybes [89]. Parodéme, jog jas daugiausia lemia Suoly-
je dalyvaujanciy elektrony orbitiniai kvantiniai skaic¢iai. Gana didelés
amplitudziy skirstinio asimetrijos ir eksceso vertés liudija apie stipry
nukrypimg nuo normaliojo skirstinio. Buvo gautos formulés Auger
$uoliy tarp dviejy konfigtiracijy amplitudziy skaiciui nustatyti.

Sumuojant Auger $uoliy tikimybes i$ vieno pradinés konfigira-
cijos lygmens j visus galutinius lygmenis, yra gaunamas lygmens Au-
ger plotis, kurio indélis j nataralyjj plotj daznai yra pagrindinis. Tokj
sumavimg galima atlikti algebriskai, jvedus efektinj operatoriy. Kartu
su Gintaru Merkeliu §iuo metodu buvo gautos lygmens Auger plocio
iSraiskos ir nustatytos konfigiracijos, kurioms $is dydis stipriai ar sil-
pnai priklauso nuo termo [93].

Spektre svarbiausios yra pacios intensyviausios linijos, o inten-
syvumg daznai lemia didziausia Suolio amplitudé. Ji sudétingu badu

5 R. Sandars and J. Beck. Proc. R. Soc. London 289, 97 (1965).
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priklauso nuo abiejy lygmeny daugiaelektroniy kvantiniy skaiciy,
taigi atomy sekoje, pildantis atviram sluoksniui, jos verté turéty kisti
netaisyklingai. Mes su A. Kyniene nutaréme tai patikrinti, ir pasirodé,
kad didéjant elektrony skaiciui sluoksnyje, maksimalios Auger $uolio
amplitudés verté kinta siaurame intervale ir gana monotoniskai, o ja
atitinkantys abiejy lygmeny kvantiniai skaiciai paklista tam tikroms
atrankos taisykléms. Jos liudija apie egzistuojancias papildomas sime-
trijos savybes [94].

Vidiniy atomo sluoksniy fizikoje ilga laikg buvo naudotas
vienelektronis modelis, kuriuo remiantis vakansijos $uolis i§ vieno
sluoksnio j kitg nagrinéjamas neatsizvelgiant j iSoriniy atviry sluoks-
niy egzistavima. I§ tikryjy konfigtracija su vakansija ir atviru sluoks-
niu turi daug lygmeny, tad vakansijos $uolj atitinka rinkinys $uoliy
tarp dviejy konfigaracijy daugiaelektroniy lygmeny. Tiesa, dél didelio
lygmens su vakansija nataraliojo plocio ty $uoliy linijos susilieja, tarsi
vykty tik vienas $uolis tarp dviejy lygmeny. Bitent t3 suminj linijy
bei lygmeny plotj nustato eksperimentatoriai registruodami spektrus.
Deja, jis neretai interpretuojamas ir pateikiamas lentelése naudojan-
tis vienelektroniu modeliu, neatsizvelgiant j tai, kad eksperimentiskai
nustatytas linijos plotis yra daugelio persiklojanciy linijy rezultatas. O
vadinamasis lygmens plotis néra vien suvidurkintas nataralusis konfi-
guracijos lygmeny plotis, bet priklauso ir nuo jy i$sidéstymo spektre.
Misy darbe [99] buvo aptarti Sie eksperimentiniy ir teoriniy duome-
ny skirtumai ir jvertintos su tuo susijusios paklaidos.

Lygmeny Auger plociai dazniausiai matuojami ir skaiciuojami
atomams su viena vidine vakansija. Tuo tarpu duomeny aukstesniems
jonams yra labai mazai, nebuvo tirti jy kitimo désningumai to paties
elemento jony sekose. Darbe [112] toks nagrinéjimas atliktas volfra-
mui, kurio spektriniai tyrimai yra aktualas ry$ium su Sio elemento
naudojimu termobranduolinés sintezés reaktoriaus - tokamako -
konstrukcijose. Pateikti iSsamiis Auger ir fluorescencijos nasumy, ly-
gmeny Auger bei radiaciniy plociy skaic¢iavimo rezultatai volframo
jonams su 417 (I =, p, d, f) vakansija iki jonizacijos laipsniy, kuriems
esant Auger Suoliai tampa negalimi. Sios charakteristikos stipriai
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priklauso nuo labiausiai tikétiny Costerio ir Kronigo $uoliy, tad buvo
nustatyti jonizacijos laipsniy intervalai, kuriuose $ie Suoliai yra leistini
energiskai. Aptarta pagrindiniy Auger $uoliy charakteristiky priklau-
somybé nuo jonizacijos laipsnio ir vakansijos tipo.

Kaip ir mano savarankisko darbo pradzioje, musy darbus
neretai lemdavo nauji, jdomiis eksperimentiniai rezultatai. Kartais
dél jy interpretavimo j mus kreipdavosi patys eksperimentatoriai.
Aisku, tokie pasitlymai labai priklauso nuo moksliniy rysiy. Deja,
mano rysiai su Vakary Saliy mokslo centrais nebuvo labai glaudus
(i$ dalies dél to, kad, nebiidamas gabus kalboms ir anksc¢iau mokesis
prancizy kalbos, a$ sunkokai kalbéjau angliskai, antra vertus, man
nemazai laiko atimdavo mokslo populiarinimo knygy ragymas). Ta-
¢iau a$ stengiausi sekti savo srities moksline literatarg, perzitréda-
vau referatinius bei masy instituto bibliotekoje gaunamus mokslo
zurnalus, kreipdavausi ir tiesiogiai | sudominusiy straipsniy auto-
rius. Trumpai aptarsiu kelias musy atliktas probleminiy spektry
interpretacijas.

Jdomus buvo bendradarbiavimas su prof. Ernesto Kurmae-
vo grupe i§ Rusijos MA Metaly fizikos instituto (Jekaterinburgas)
interpretuojant jy nauju budu registruotus emisijos spektrus. Ge-
lezies grupés elementy atomai, esantys magnetiniame junginyje,
buvo selektyviai suzadinami j jvairius lygmenis tam tikro daznio
Rontgeno spinduliuote. Tokiu badu gauty L, ; spektry seka bei tame
paciame dazniy intervale uzregistruotas sugerties spektras teikia
detalios informacijos apie spektro kaita priklausomai nuo suzadi-
nimo salygy. To paties elemento sugerties spektro junginiui ir lais-
vam atomui panasumas liudijo apie galimybe taikyti laisvojo atomo
modelj. Musy atlikti skai¢iavimali, atsizvelgiant j suzadinty biseny
sukarimo ir jy suirimo procesus, daugumoje intervaly gana gerai
atitiko eksperimentinio spektro struktiirg. Tad eksperimentiniai
spektrai ir teoriné jy interpretacija buvo paskelbti bendrame darbe
[98].

Naudojantis auksto efektyvumo Roéntgeno spektrometru, pirma
kartg buvo uzregistruoti elektriniai kvadrupoliniai Suoliai 3d-2s trims
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lantanoidy elementams'®. Kadangi pradinés ir galutinés konfigara-
cijy su vidine vakansija lygmenys turi gana didelj plotj, tai atskiros
ty Suoliy linijos susilieja ir spektre yra stebimos dvi placios juostos.
Joms interpretuoti autoriai pritaiké paprasta modelj: kiekvieng smaile
isskyré i dvi komponentes, atitinkancias $uolius i$ pradiniy baseny
su priesingai nukreiptais 2s elektrono sukiniais. Mes, naudodamiesi
daugiaelektrone teorija, atlikome ty spektry skai¢iavimus visiems lan-
tanoidams. Rezultatai parodé, kad eksperimentatoriy taikytas modelis
yra labai apytikris: i$ tiesy smaile sudaro daug panasaus intensyvu-
mo linijy. Sie rezultatai paaiskino ir apibendrino stebéta désninguma:
elementuose su dalinai uzpildytu 4f¥ sluoksniu smailé 3d,,, - 2s yra
platesné nei 3d/, — 2s, o elementuose su beveik uzpildytu sluoksniu
yra prieSingai; tai lemia 4fV sluoksnio pagrindinés basenos pilnutinio
momento pasikeitimas [97].

Kitame eksperimentatoriy darbe'” buvo tirti elektriniai kvadru-
poliniai 3p—2p Suoliai gelezies grupés elementams. Taciau jy paciy at-
likto ty spektry skaiciavimo rezultatai labai skyrési nuo eksperimen-
tiniy: pilnutinis intensyvumas gautas 20-30 karty mazesnis. Mums
pavyko jrodyti, kad ty kvadrupoliniy linijy srityje dél konfigiiracijy
maisymosi egzistuoja uz jas intensyvesnés dipoliniy 3s—2p Suoliy lini-
jos, tad isskirti kvadrupolinius $uolius néra jmanoma [106].

Net ir atomy su atviru elektrony sluoksniu spektrams kartais
galioja paprasti désningumai; tai dazniausiai lemia simetrijos savybés.
Atomo su pusiau uzpildytu sluoksniu linijy intensyvumai fotoelek-
trony spektre pasirodé esantys proporcingi tik paprastam daugikliui
2J+1. Ypatingg tokio sluoksnio simetrijg nagrinéjo dar G. Racah'®: kei-
¢iant elektronus vakansijomis (N > 4/+2-N), toks sluoksnis pereina
pats i save. Dél to atsiranda papildoma atrankos taisyklé matriciniams
elementams, tad daugelis jy tampa lygts nuliui ir tuomet gana gerai
tinka grynojo rysio modelis. O fotoelektrony spektras atitinka $uolius

16 P-A. Raboud et al. Phys. Rev. A 65, 022512 (2002).
7 ]J. Jimenez-Mier et al. J. Phys. B 36, L173 (2003).
8 G. Racah. Phys. Rev. 63, 367 (1943).
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i$ pagrindinio lygmens su nuliniu orbitiniu momentu ir maksimaliu
sukiniu. Tai leido linijos stiprio priklausomybe nuo galutinés jono bi-
senos nusakyti vienu paprastu tik su termu susietu daugikliu [107].

Paaiskéjus naujoms kaskado atomuose tyrimo galimybéms,
mes ne kartg vél imdavomés $io sudétingiausio atomo elektrony
sluoksniuose vykstancio reiskinio nagrinéjimo. Butent §ios tema-
tikos darbus atlikome dalyvaudami ES Mokslinio tinklo projekte
»Elektrony ir fotony sgveikos su atomais, jonais ir molekulémis®
(1994-1996 m.) ir vykdydami Lietuvos mokslo tarybos projekta
»Elementariyjy procesy kaskady sudétinguose atomuose teorinis
tyrimas“ (2010-2011 m.).

Vykstant sudétingesniam kaskadui, ypa¢ atome su atvirais
sluoksniais, radiaciniy ir Auger Suoliy skaicius gali siekti milijonus,
tad jy visy skai¢iavimas tampa sunkiai jmanomas. Suoliy tarp atskiry
konfigtiracijy visuma galima gana tiksliai aprasyti naudojantis ben-
drosiomis spektry charakteristikomis. Tg metoda sékmingai pritaike-
me interpretuoti probleminiams lantanoidy jony iSeigos spektrams,
iSmatuotiems po 4d, 4f, 5s ir 5p sluoksniy fotojonizacijos®. Nors $ie
elementai turi panasias fizines savybes, jy jony iSeigos labai skiriasi:
kaskado metu susidaro vieno elemento daugiausia trikartiniy jony,
antro — dvikartiniy, trecio - tik vienkartiniy. Masy atliktas kaskady
nagrinéjimas paaiskino tuos skirtumus kai kuriy Auger $uoliy energi-
niu draudimu, vienkartinés fotojonizacijos ir papildomos atomo joni-
zacijos dél staigios perturbacijos ypatumais [75].

Beje, S. Kucui seminare Paryziuje papasakojus apie bendryjy
charakteristiky taikyma kaskadams tirti, tame seminare dalyvaves
A. Kocuras tai pasirinko savo pagrindine darby kryptimi. Jis paskelbé
serijg straipsniy, bet, neturédamas auk$tesniyjy momenty skaiciavi-
mo programos, kaskadams modeliuoti naudojo tik dvi paprasciau-
sias bendrasias charakteristikas — vidutine energija ir pilnutinj Suoliy
stiprij.

19 C. Dzionk et al. Phys. Rev. Lett. 62, 878 (1989); P. Zimmermann. Comment.
At. Mol. Phys. 23, 45 (1989).
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Konferencijos darbuose*® aptikes uzregistruota auksto tikslumo
europio Auger spektra, stebétg po kaskado rezonansiskai 3d,;, — 4f su-
zadinus atomus, as$ kreipiausi j grupés vadova T. Nagata, ir jis gerano-
riskai atsiunté mums tuos ir dar papildomus duomenis. Sio gana sudé-
tingo kaskado modeliavimas bendryjy charakteristiky metodu leido
aprasyti visg jo struktirg ir paaiskinti, kokius Auger $uolius atitinka
atskiros smailés [85].

Vienas i§ pagrindiniy Auger spektry tyrimo centry yra Oulu
universitetas (Suomija), kur daugelj mety tie spektrai yra tiriami eks-
perimentiskai ir teoriskai (grupés vadové prof. Helena Aksela). V. Jo-
nauskas noréjo padirbéti uzsienio mokslo centre, ir H. Aksela sutiko jj
priimti. Ten nuvykes Valdas interpretavo ka tik uzregistruotus Auger
spektrus, stebimus po kaskado ksenone su vakansija 3d sluoksnyje. Po
$io sekmingo tyrimo H. Aksela sitlé V. Jonauskui stazuote jos grupéje,
bet jis pasirinko kitg galimybe — Belfasto universitete vykdyti daugia-
kraviy jony spektry skaic¢iavimus.

Prof. A. Jucio $imtmeciui paminéti 2004 m. buvo rengiamas
tam skirtas ,,Lietuvos fizikos rinkinio®, jau tapusio ,Lithuanian Jour-
nal of Physics®, numeris, kurj sudaré apzvalginiai Lietuvos ir uzsienio
teoretiky straipsniai. Mes pasinaudojome proga apibendrinti kaskady
atomuose tyrimus: buvo pateikta i$sami literattiros apzvalga ir prista-
tyti misy gauti rezultatai - kaskady modeliavimas spektry bendryjy
charakteristiky metodu ir jo taikymas konkretiems spektrams inter-
pretuoti [95].

Kai kuriose konfigtiracijose su vidinémis vakansijomis pasi-
reiskia gana stiprus konfigiracijy maiSymasis. Dél to tampa leistini
daugiaelektroniai $uoliai. Nagrinéjant kaskadus kriptone po 3p ir 3d
sluoksniy fotojonizacijos, buvo jrodyta, kad vykstant atomo persitvar-
kymui svarby vaidmenj vaidina diskretinis dvigubas ir hipersatelitinis
Auger Suoliai. Be to, galimi ir kiti maZzai nagrinéti ar dar visai neste-
béti daugiaelektroniai $uoliai: su vakansijos atsiradimu gilesniame
sluoksnyje, trigubas bei hipersatelitinis Auger Suoliai su papildomu

20 G. Kutluk et al. Abstracts of the 17th International Conference X Ray and
Inner Shell Processes, Hamburg, 1996, 226.
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elektrono suzadinimu. Atsizvelgus j konfigtiracijy mai$ymasi, pavyko
iSspresti jvairaus kartotinumo jony iSeigos eksperimentiniy ir skaicia-
vimo vienkonfigtraciniu artiniu rezultaty neatitikima [105].

Man pristacius $iuos rezultatus Rontgeno spektry konferencijo-
je Paryziuje 2008 m., prof. P. Lablanqui i$ Paryziaus universiteto pa-
sitlé kartu atlikti Auger kaskady, vykstanciy kriptone po vakansijy
sukirimo 3ds, ir 3ds/, pasluoksniuose, tyrima. Jo grupé taiké nauja
eksperimentinj metoda, vadinama daugiaelektrone spektroskopija,
kuris leido sutapimy badu registruoti pradinj fotoelektrong ir po to i3-
lekianc¢ius du Auger elektronus. Mes teoriskai apraséme $iuos spektrus
atsizvelgdami | jvairius kaskado metu vykstancius $uolius ir svarbius
daugiaelektronius bei reliatyvistinius efektus. Tai jgalino interpretuo-
ti beveik visg sudétingg eksperimentiniy spektry struktira, priskirti
linijas $uoliams, atitinkantiems atskiras kaskado pakopas. Gerai su-
tapo ir susidaranciy jony pasiskirstymo galutinése biisenose teoriniai
ir eksperimentiniai duomenys [110]. Visa tai liudijo, kad toks teorinis
modelis gerai apraso sudétingo kaskado vyksma atomuose.

Panasus teorinis tyrimas buvo pratestas dar sudétingesniam Au-
ger kaskadui kriptone po vakansijos susidarymo 3p,, ir 3p,/, elektrony
pasluoksniuose. Suskai¢iuotos jony iSeigos labai gerai sutapo su ekspe-
rimentiniais duomenimis. Patikslinta eksperimentiskai uzregistruoty,
pirmosios pakopos metu susidaranc¢iy Auger spektry interpretacija.
Pavaizduoti dar eksperimentiskai netirti jvairiy pakopy spektrai [113].

Kaskady atomuose ir jonuose duomenys yra reikalingi ir proce-
sams kosminiy Rontgeno $altiniy aplinkoje modeliuoti. Buvo atlikti
detalts kaskady po vakansijos sukirimo K sluoksnyje skaiciavimai
astrofizikai svarbiems elementams Ne, Mg, Si, S ir Ar [114]. Nustaty-
ta suzadinty lygmeny uzpildos pasibaigus Auger Suoliams ir jvairaus
kartotinumo jony pasiskirstymas galutinése konfigtracijose bei ly-
gmenyse po viso kaskado. Tie duomenys leidzia nagrinéti po to vyks-
tancius radiacinius Suolius. Pirmg kartg istirta kaskado priklausomybé
nuo pradinés suzadintos buisenos daugiaelektroniy kvantiniy skaiciy
jonams su iSoriniu atviru elektrony sluoksniu, taip pat nustatyti kaska-
do kitimo izoelektronése ir izobranduolinése sekose désningumai.
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Antrajame darbe [118] buvo atsizvelgta j galimus dvielektronius pro-
cesus vykstant K sluoksnio jonizacijai.

Kitas svarbus straipsniy ciklas buvo skirtas jdomiam reiski-
niui - siauros intensyviy linijy grupés formavimuisi fotosuzadinimo
ir emisijos spektruose. Eksperimentiskai intensyvumo koncentracija
nedaugelyje spektro linijy buvo pastebéta uzregistravus jau minétus
lantanoidy 4d sugerties gigantiskus rezonansus. Sunkesniuose lanta-
noiduose jie atitinka $uolius j galutinés 4d24f¥** konfigaracijos virSu-
tinius lygmenis, kuriy padétis lemia pakaitiné elektrostatiné sgveika
tarp 4d® ir 4 sluoksniy. Tos sgsajos tarp lygmens padéties ir di-
poliniy $uoliy j jj stiprio priezastis buvo jzvelgta musy straipsnyje [56]:
vir$utiniy lygmeny padétis lemia pakaitinés energijos dipoliné dalis,
kuri i$reiSkiama per dipoliniy $uoliy amplitudes. Dviejy lygmeny gru-
piy su skirtingomis radiacinémis savybémis egzistavimas n/*'n(l+1)N
konfigtiracijose buvo teoriskai i$nagrinétas ir iliustruotas skaiciavi-
mais tame ir [69] darbuose. Parodyta, kad energiskai atskirta vir§utiné
grupé susidaro tik esant mazam elektrony skaiciui N. Pasitlyta jvesti
naujg banginiy funkcijy baze, gaunama diagonalizuojant pakaitinés
elektrostatinés energijos operatoriaus matricinio elemento dipolinj
narj; §i bazé tiksliau apraso tokios konfigtracijos savybes. Vélesniame
misy su Andriumi Bernotu darbe [88] buvo jrodyta, kad toje bazéje
galioja papildoma dipoliniy Suoliy atrankos taisyklé, kuri ir uzdrau-
dzia $uolius j apatinés grupés lygmenis.

Dél tos pacios priezasties — dviejy lygmeny grupiy egzistavi-
mo - intensyvumo koncentracija galima ir Auger spektruose; tai pir-
ma kartg buvo jrodyta miisy grupés darbe [78]. Tam reiskiniui apiba-
dinti jvedéme Auger zonos sgvoka.

Siauros intensyviy linijy grupés formavimasis gali turéti ir kita
priezastj — stipry nl**'n(l+1)N* ir nl4*>n(l+1)N'n(l+2) konfigtracijy
maisymasi; jis tampa galimas, jei duotam n egzistuoja n(/+2) sluoksnis.
Kadangi antroji konfigtracija sukuriama simetriskai suzadinus pir-
maja, toks konfigiiracijy mai$ymasis vadinamas su simetrisku simetri-
jos pasikeitimu. I§ ty abiejy konfigaracijy galimi elektriniai dipoliniai
$uoliai j pagrindine nl4*>n(1+1)N konfigiiracija, todél $is maidymasis
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stipriai veikia $uolius i$ ty konfigaracijy arba suzadinima j jas. Kaip ir
lygmeny i$siskyrima j dvi grupes, taip ir §j konfigtracijy maiSymasi le-
mia elektrostatiné sgveika tarp elektrony, o tarpkonfigtiracinis matri-
cinis elementas iSreiskiamas per $uolio amplitudes; dél tos priezasties
vieni $uoliai tampa beveik uzdrausti, o kiti labai sustipréja [69].

Siauros intensyviy linijy grupés susidarymas ypac atkreipé deé-
mesj ieskant spinduliuotés saltinio, reikalingo nanometry dydzio lusto
elementams formuoti. Buvo pageidautinas 13,5 nm bangos ilgio ultra-
violetinés spinduliuotés $altinis. Mes su S. Kucu ir A. Momkauskaite
isijungéme j tas paieskas, pritaike 4p54"*+4p°4dN-14f > 4p°4fN Suo-
liams atomuose jvertinti bendrgsias spektry charakteristikas. Atsizvel-
gus j reikalingg bangos ilgj, Suoliy linijy stiprj ir jo koncentracijg siau-
roje srityje, buvo padaryta iSvada, kad atominiu pozitriu labiausiai
tinkami yra 9-11 karty jonizuoti alavo atomai ir 10-11 karty jonizuoti
stibio atomai [100].

Tokie patys Suoliai daugkartiniuose volframo jonuose suke-
lia nepageidauting reiskinj — didelius radiacinius tokamako plazmos
nuostolius. Volframas, kaip labai atspari medziaga, yra naudojamas
termobranduolinés sintezés reaktoriaus sieneléms padengti, taciau jo
jonai patenka j islydzio zong ir intensyviai spinduliuodami vésina ja.
2000 m. mes kartu su kitais skyriaus darbuotojais jsijungéme j tarp-
tautinj projekta, susijusj su bandomojo termobranduolinés sintezés
reaktoriaus ITER karimu; buvo nagrinéjamos spektrinés volframo
jony savybés. Intensyviausia volframo jony spinduliuoté 5 nm srityje
kaip tik atitinka anksc¢iau minétus $uolius. Mums atsizvelgus ne tik j
konfigtiracijy maiSymasi, bet ir j reliatyvistinius efektus, pavyko paais-
kinti, kodél tie $uoliai vienuose jonuose koncentruojasi labai siaurame
dazniy intervale, o kituose jonuose spektras yra isplites. Taip pat buvo
interpretuota satelitiné linijy grupé ir numatytas kitos, eksperimentis-
kai dar nestebétos, linijy grupés egzistavimas [103].

4p>4dN* ir 4p®4dN'4f konfigiracijy maiSymosi désningumy
bei $iy koreliaciniy efekty jtakos emisijos ir fotosuzadinimo spek-
trams izoelektronése ir izobranduolinése sekose tyrimas buvo prates-
tas [108] darbe. Nustatytos labai siauros intensyviausiy linijy grupés
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formavimosi $iuose spektruose salygos. Parodyta, kad emisijos spek-
tro kitimas izoelektronéje sekoje yra trijy skirtingy tipy. PaaiSkinta
emisijos ir fotosuzadinimo spektry panasumo priezastis.

Siekdami apibendrinti nustatytus désningumus, panady i§samy
tyrima atlikome ir 3s3p™** + 35?3p™"'3d > 3523p™ Suoliams [111]. Nusta-
tyti jonizacijos laipsniai ir 3p elektrony skaiciai, kuriems esant efektas
pasireiskia stipriausiai. ISkelta prielaida, kad tokiems Suoliams, kaip
ir vykstantiems i$§ konfigtiracijy, turinciy dvi skirtingas lygmeny gru-
pes, turéty egzistuoti papildoma atrankos taisyklé, draudzianti daugelj
$uoliy.

Misy grupés bei kituose mokslo centruose gauti rezultatai ti-
riant siauros intensyviy linijy grupés formavimasi emisijos ir foto-
suzadinimo spektruose buvo apibendrinti kviestiniame pranesime
tarptautinéje konferencijoje Delyje (3" International Conference on
Current Developments in Atomic, Molecular, Optical and Nano Phy-
sics with Applications. Delhi, 2011) ir jo pagrindu parengtame apzval-
giniame straipsnyje [115]. Jame apzvelgti abu $io reiskinio atsiradimo
mechanizmai, jy tarpusavio rysys, suformuluoti bendri désningumai.

Paskutiniame apzvalginiame straipsnyje [117] a$ apibendrinau
savo su bendradarbiais gautus teorinius rezultatus, kurie atskleidzia
papildomas atomy simetrijos savybes: tai — atomo pagrindinés buse-
nos energijos iSraiskos, leidziancios paaiskinti su ta biisena susijusiy
dydziy simetrijg atzvilgiu ketvircio sluoksnio; nauja banginiy funkcijy
bazé, kurioje panaudojamas elektrony sluoksniy su tuo paciu orbiti-
niu kvantiniu skai¢iumi giminingumas; taip pat netikétos Auger $uo-
liy maksimaliy amplitudziy atrankos taisykleés.

Taigi visi svarbiausi darby ciklai buvo pristatyti monografijose
bei apzvalginiuose straipsniuose [44, 46, 73, 95, 115, 116, 117].

Dauguma $ioje apzvalgoje aptarty darby buvo atlikti nagrineé-
jant procesus, susijusius su vidiniais atomo sluoksniais, ta¢iau nemaza
dalis rezultaty turi bendresne reiksme, galioja ir kitokioms konfigtra-
cijoms bei elektrony Suoliams.

Keletas darby buvo skirti ir mokslotyrai bei fizikos istorijai.
Dar astuntojo deSimtmecio pradzioje, atkreipes démesj i D. de Solla
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Price knygos ,,Little Science, Big Science® rusiska vertima bei V. Na-
limovo ir Z. Mul¢enkos knyga ,,Naukometrija“, a§ émiausi nagrinéti
ir Lietuvos mokslo raidos désningumus, rinkau statistinius duomenis
apie mokslo darbuotojus, jy pasiskirstymg pagal mokslo $akas, apgin-
tas moksly kandidato ir daktaro disertacijas. Fizikos ir matematikos
bei Fizikiniy ir techniniy energetikos problemy instituty teoriniuose
metodologiniuose seminaruose, Moksly akademijos mokslo istoriky
seminare skai¢iau pranes$ima ,,Mokslo raidos désningumai®, kuriame
greta bendry Ziniy apie mokslotyra, jos rezultatus pateikiau ir kai ku-
riuos duomenis apie Lietuvos moksla. Platesniam skaitytojy ratui ta
medziaga buvo pristatyta ,,Zinijos“ draugijos 1973 m. i$leistoje mano
brositroje ,,Fizikos raidos désningumai“ bei dviejuose straipsniuose
zurnale ,,Mokslas ir technika®

Rengdamas savo mokytojo Adolfo Jucio biografijg ir mokslinés
veiklos apzvalgg jo ,Rinktiniams darbams**, a§ perzitréjau profe-
soriaus archyvy, surinkau daugelio Zmoniy atsiminimus, radau Jucj
lie¢ian¢iy dokumenty valstybés ir mokslo jstaigy archyvuose. Sig me-
dziagg panaudojau ne tik straipsniuose [1, 2], bet ir profesoriaus gi-
mimo $imtmeciui i$leistose knygose: mano parasytoje jo gyvenimo ir
mokslinés veiklos apzvalgoje ,,Zalias teorijos medis“ bei dokumenty
rinkinyje ,,Akademikas Adolfas Jucys® Siame leidinyje i$spausdintas
miusy su A. Momkauskaite straipsnis [4'], kuriame schemy pavidalu
pateikti ir aptarti A. Jucio mokslinés, organizacinés ir visuomeninés
veiklos, jo mokyklos formavimosi, moksliniy rysiy duomenys.

Kartu su ta pacia bendraautore buvo nagrinéti Nobelio fizikos
premijy désningumai ir tendencijos [3']; jy pasiskirstymas pagal fizi-
kos $akas, svarbiausio atradimo metus, atradéjo amziy, Salis ir kitus
rodiklius. Tie rezultatai iSryskino kelias svarbiausiy XX a. atradimy
»bangas®. Parodyta, kad laiko tarpo tarp atradimo ir jo pripazinimo
skirstinys atitinka lognormalyjj désnj.

Papildzius mano ankséiau rinktus statistinius duomenis apie
Lietuvos fizikg bei pasinaudojus i§samia medziaga, sukaupta ,,Lietuvos

2t Adolfas Jucys. Izbrannye trudy: Teorija mmnogoelektronnych atomov. V.:
Mokslas, 1978 (rusy k.).
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fiziky ir astronomy sgvade®, buvo tirti kai kurie Lietuvos fizikos raidos
XX amziuje bruozai: mokslo darbuotojy skaiciaus, apginty disertacijy
dinamika, disertanty pasiskirstymas pagal amziy, lytj, baigta aukstaja
mokyklg ir kt. [5].

Mokslotyros duomenis a$ panaudojau aptardamas mokslo rai-
dos désningumus ir aukstosios mokyklos vadovélyje ,,Fizikos meto-
dologija ir filosofija“. Matyt, todél O. Voveriené savo monografijoje
»Mokslotyra“ §j vadovélj pavadino pirmuoju Lietuvoje mokslotyros
vadovéliu ir jam skyré visg knygos skyrelj>>.

Dauguma mano rezultaty yra gauti kartu su bendraautoriais -
ilgameciu bendradarbiu Sigitu Kucu, taip pat su Antra Karosiene, Ar-
vydu Udriu, Loreta Rudzikaite, Valdu Jonausku, Ausra Kyniene, Ali-
na Momkauskaite ir kitais per keturis desimtmecius kitusios grupés
nariais, skyriaus darbuotojais, uzsienio mokslininkais. Visiems jiems
esu labai dékingas uz kirybingg darba, tarpusavio supratima. Kaip
grupés vadovas a$ stengiausi buti idéjy ir temy generatoriumi. Sek-
damas savo srities literatiira, mégindamas jzvelgti tolesnes misy
metody ir rezultaty perspektyvas, a§ susidarydavau galimy temy
sarasa, jame dazniausiai budavo iki desimties punkty. Kiekvienam
i$ jy rinkdavau literatiros nuorodas, uzsira§ydavau savo mintis, pas-
tabas, kylancius klausimus. Be abejo, dalis ty numatyty darby pa-
sirodydavo sunkiai jgyvendinami, mazai jdomis ar jau atlikti kity
autoriy. Mety pradzioje a$ parinkdavau keletg perspektyvesniy temy
ir aptardavau jas su grupés nariais, taip planuodavome ty mety dar-
bus. Mano baras buvo gauti teorines israiskas (vienam ar su bendra-
darbiu), aptarti skaic¢iavimo rezultatus, ieskoti désningumy. I$skyrus
bendrus tyrimus su eksperimentatoriais, a$ rasiau straipsniy tekstus.
Kiti grupés nariai atliko didelj darbg sudarinédami programas ir
vykdydami skaic¢iavimus; kartu aptardavome gautus rezultatus.

22 Q. Voveriené. Mokslotyra. V.: Diemedis, 2013.
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