Расчет химического сдвига рентгеновских эмиссионных Кα-линий для фторидов иттербия
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В докладе обсуждается зависимость между экспериментально наблюдаемым сдвигом Кα1,2-линий рентгеновского эмиссионного спектра атома в различных химических соединениях с его валентным состоянием. Для соединений, в состав которых входят тяжелые атомы, нами предложен двухшаговый метод определения химических сдвигов [1]. Первый шаг – это расчет электронной структуры с использованием приближения релятивистского псевдопотенциала атомного остова [2]. Второй − апостериорное восстановление волновых функций вблизи атомных ядер [3]. Для сравнения используется экспериментальное значение химического сдвига Кα-линий иттербия в кристаллах трифторида (YbF3) относительно дифторида (YbF2). Для описания кристаллической структуры нами используется метод кластера, встроенного в кристалл, в рамках которого получены значения химических сдвигов.
Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда (грант №014-31-00022).
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