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Захват атомного электрона ядром (е-захват) является разновидностью β-распада и характерен для нейтронодефицитных ядер. При мгновенном поглощении обычно K-электрона, вся электронная оболочка атома перестраивается из-за изменения заряда ядра и образования K-вакансии. Таким образом, в динамике К-захвата выразительно проявляются как ядерные, так и атомные степени свободы. Естественная реакция К-захвата обнаружена для ядер с Z = 4, 18, 20 и далее практически для всех Z > 20. Кроме того, во многих изотопах возможны реакции вынужденного К-захвата [1].  Данные о перестройке атомных оболочек при К-захвате непосредственно определяют пути дальнейшей релаксации конечного продукта захвата, в том числе спектры испускаемого рентгеновского излучения и оже-электронов.
Основой теоретических расчётов перестройки электронной оболочки при К-захвате является приближение внезапных возмущений, а центральными элементами расчёта являются интегралы перекрывания между волновыми функциями многоэлектронных атомов (ионов) до и после поглощения электрона ядром. Подобные расчёты характерны для атомной физики в теории оже- и радиационного распада, фотопоглощения и других атомных реакций при описании интенсивности сателлитных линий.В этой области накоплен большой опыт и созданы комплексы программ, позволяющих получать высокоточные значения энергий и волновые функции многоэлектронных атомов и ионов со смешиванием многих электронных конфигураций, использованием неортогональных электронных орбиталей, а также рассчитывать матричные элементы с такими функциями. В теории К-захвата атомные модели такого качества до сих пор не применялись. Целями настоящей работы является приложение комплекса программ BSR [2] к расчёту относительной вероятности различных каналов перестройки электронной оболочки при К-захвате на примере образования двойной К-вакансии, сопоставление с данными других расчётов и эксперимента, разрешение имеющихся противоречий в этих данных.
При К-захвате двойная вакансия в K-оболочке образуется после того, как один K-электрон захватывается ядром, а второй электрон либо «вытряхивается» из атома (shakeoff), переходя в непрерывный спектр, либо «встряхивается» на незанятую оболочку (shakeup). Теоретические вероятности образования двойной вакансии в K-оболочке PKK впервые были получены в [3], а позднее в [4-9] с использованием волновых функций разного качества. Экспериментальное значение PKK обычно получают из измерений на совпадения двух рентгеновских фотонов, испускаемых при заполнении двойной вакансии: фотона K-гиперсателлитной линии KH (1s-2→1s-12p-1) и фотона K-сателлитной линии KS (1s-12p-1→2p-2).
Выбор объектов исследования был нами сделан из множества атомов, для которых проводились расчёты в различных моделях и получены экспериментальные значения для PKK. В качестве основных объектов мы взяли изотопы 37Ar, 65Zn и 109Cd, для которых расхождение в имеющихся результатах больше, чем для других элементов (см. Табл. 1). Для изотопа 54Mn наблюдается хорошее согласие между экспериментом и расчётами в наилучшем на сегодня приближении [9]. Он взят нами для проверки надёжности наших расчётов по программе BSR, основанных на многоконфигурационном приближении с неортогональными орбиталями.
Таблица 1. Вероятности образования двойной вакансии в K-оболочке при e-захвате

	Изотоп
	Z
	105 PKK

	
	
	[10]а
	[9]б
	[9]в
	Эксперимент 

	37Ar
	18
	25.84
	52.94
	16.18
	37±9 [11]; 44±8 [12,13]

	65Zn
	30
	–
	15.3
	5.54
	22±2 [14]

	109Cd
	48
	0.34
	0.89
	1.17
	1.02±0.36 [15]; 4.2±0.2 [16]

	54Mn
	25
	11.25
	24.3
	8.05
	36±3 [17]; 
[image: image1.wmf]23

8

5

+

-

[18]


а Полурелятивисткая теория на основе водородоподобных функций с поправками по теории возмущений.
б Модель самосогласованного поля.
в Эмпирическая зависимость 
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, BL и BK – энергии связи K- и LI-оболочек, соответственно, Q0  – энергия распада.
Результаты расчётов и их анализ будут представлены на конференции. Автор признателен Грум-Гржимайло А.Н. за ценные консультации и профессиональные советы в процессе выполнения данной работы.
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