




POST�PY FIZYKI TOM 59 ZESZYT 3 ROK 2008
RADA REDAKCYJNA
Andrzej Kajetan Wróblewski (przewodnicz¡cy), Mieczys“aw
Budzy«ski, Andrzej Dobek, Witold Dobrowolski, Zo�a Go-
“¡b-Meyer, Adam Kiejna, Józef Szudy

REDAKTOR HONOROWY
Adam Sobiczewski

KOMITET REDAKCYJNY
Jerzy Gronkowski (redaktor naczelny), Ewa Lipka (sekre-
tarz redakcji), Miros“aw �ukaszewski, Magdalena Staszel,
Marek Wiƒckowski, Barbara Wojtowicz

Adres Redakcji:
ul. Ho»a 69, 00-681 Warszawa, e-mail: postepy@fuw.edu.pl,
Internet: postepy.fuw.edu.pl

KORESPONDENCI ODDZIA�ÓW PTF
Maciej Piƒtka (Bia“ystok), Aleksandra Wronkowska (Byd-
goszcz), Marian G“owacki (Czƒstochowa), Ryszard Droz-
dowski (Gda«sk), Roman Bukowski (Gliwice), Jerzy War-
czewski (Katowice), Ma“gorzata Wysocka-Kunisz (Kielce),
Ma“gorzata Nowina Konopka (Kraków), El»bieta Jartych
(Lublin), Micha“ Szanecki (�ód„), Halina Piƒta (Opole),
Maria Po“omska (Pozna«), Ma“gorzata Pociask (Rzeszów),
Ma“gorzata Kuzio (S“upsk), Janusz Typek (Szczecin), Wini-
cjusz Drozdowski (Toru«), Aleksandra Mi“osz (Warszawa),
Bernard Jancewicz (Wroc“aw), Joanna Borgensztajn (Zie-
lona Góra)

POLSKIE TOWARZYSTWO FIZYCZNE

ZARZ�D G�ÓWNY
Reinhard Kulessa (prezes), Krystyna �awniczak-Jab“o«ska
(sekretarz generalny), Roman Pu„niak (skarbnik), Jacek M.
Baranowski, Przemys“aw Dere«, Miros“aw Trociuk i Jerzy
Warczewski (cz“onkowie wykonawczy), Boles“aw Augusty-
niak, Maria Dobkowska, Stanis“aw Dubiel, Henryk Figiel,
Jacek Przemys“aw Goc, Zo�a Go“¡b-Meyer, Bernard Jan-
cewicz i Ewa Kurek (cz“onkowie)

Adres Zarz¡du:
ul. Ho»a 69, 00-681 Warszawa, tel./fax: 022-6212668,
e-mail: ptf@fuw.edu.pl, Internet: ptf.fuw.edu.pl

PRZEWODNICZ�CY ODDZIA�ÓW PTF
Eugeniusz �ukowski (Bia“ystok), Stefan Kruszewski (Byd-
goszcz), Józef Zbroszczyk (Czƒstochowa), Boles“aw Augu-
styniak (Gda«sk), Bogus“awa Adamowicz (Gliwice), Maciej
Ma–ka (Katowice), Aldona Kubala-Kuku– (Kielce), Stani-
s“aw Wróbel (Kraków), Jerzy �uk (Lublin), Bogus“aw Broda
(�ód„), Stanis“aw Waga (Opole), Roman �wietlik (Pozna«),
Ma“gorzata Klisowska (Rzeszów), Vlodimir Tomin (S“upsk),
Adam Bechler (Szczecin), Grzegorz Karwasz (Toru«), Miro-
s“aw Karpierz (Warszawa), Bernard Jancewicz (Wroc“aw),
Marian Olszowy (Zielona Góra)

REDAKTORZY NACZELNI INNYCH CZASOPISM
WYDAWANYCH POD EGID� PTF
Witold D. Dobrowolski { Acta Physica Polonica A, Kacper
Zalewski { Acta Physica Polonica B, Andrzej Jamio“kowski
{ Reports on Mathematical Physics, Marek Kordos { Delta,
Zo�a Go“¡b-Meyer { Foton, Zbigniew Wi–niewski (redaktor
prowadz¡cy) { Fizyka w Szkole

Czasopismo ukazuje siƒ od 1949 r.
Wydawca: Polskie Towarzystwo Fizyczne
Do�nansowanie: Ministerstwo Nauki i Szkolnictwa Wy»-
szego
Patronat: Wydzia“ Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego
Sk“ad komputerowy w redakcji
Opracowanie ok“adki: Studio Gra�czne etNova Piotr Zen-
dak i Wspólnicy sp.j., tel.: 022-8735520, e-mail: etnova@
etnova.pl
Druk i oprawa: ÿUNI-DRUK", Warszawa, ul. Bu«czuk 7b

ISSN 0032-5430

SPIS TRE�CI

A. Bechler { XXXIX Zjazd Fizyków Polskich : : : : : : : : : : : 98

A. Ga“kowski { Od JET-a do ITER-a : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 102

A. Kiejna { Fizyka materia“ów i powierzchni
z pierwszych zasad : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 110

K. Szyma«ski { Pó“ wieku spektroskopii
mössbauerowskiej : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 118

PTF : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 131

WSPOMNIENIA: Wojciech Raty«ski (1932{2007) : : : : : 134

RECENZJE : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 135

NOWI PROFESOROWIE : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 137

KRONIKA : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 141

Drodzy Czytelnicy!

Ci z Was, którzy uczestniczyli w XXXIX Zje„dzie Fizyków Pol-
skich, na pewno chƒtnie powróc¡ wspomnieniami do wrze–nia ubieg“ego
roku, gdy tak jak ja mieli przyjemno–¢ przebywania w tym piƒknym, cho¢
wtedy nieco zimnym i deszczowym Szczecinie. Bior¡c udzia“ w tym ko-
lejnym spotkaniu naszej �zycznej braci, doskonale zorganizowanym pod
kierunkiem Adama Bechlera, mieli–my miƒdzy innymi okazjƒ wys“ucha-
nia wielu ciekawych wyk“adów. Artyku“y oparte na trzech spo–ród nich
przedstawiamy dzi– w ÿpozjazdowym" zeszycie Postƒpów, dziƒkuj¡c Au-
torom za trud w“o»ony w ich przygotowanie.

Z przystƒpnego, a zarazem szczegó“owego artyku“u kompetentnie
napisanego przez Andrzeja Ga“kowskiego mo»na siƒ dowiedzie¢, jaki jest
aktualny stan rozwoju projektu ITER, wielkiej nadziei energetyki przy-
sz“o–ci. Artyku“ Adama Kiejny przynosi wyczerpuj¡cy opis aktualnego
stanu mo»liwo–ci jednej z metod ab initio, do których coraz skuteczniej
ucieka siƒ wspó“czesna �zyka (zw“aszcza fazy skondensowanej), gdy ma
siƒ upora¢ z problemami bardzo wielu cia“. Wreszcie obszerny artyku“
przegl¡dowy Krzysztofa Szyma«skiego, o du»ych walorach dydaktycz-
nych, opisuje od podstaw do najnowszych zastosowa« po“¡czenie g“ƒbo-
kiej �zyki z pomys“owo–ci¡, które pó“ wieku temu doprowadzi“o Rudolfa
Mössbauera do opracowania metody odnosz¡cej tak wiele sukcesów ba-
dawczych.

�yczƒ Pa«stwu mi“ej i pouczaj¡cej lektury!

Jerzy Gronkowski

Na ok“adce:
Adam Bechler, przewodnicz¡cy Komitetu Organizacyjnego, podczas uro-
czysto–ci zamkniƒcia szczeci«skiego Zjazdu (fot. Jerzy Giedrys)
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XXXIX ZJAZD FIZYKÓW POLSKICH
Szczecin, 9{14 wrze–nia 2007 r.

XXXIX Zjazd Fizyków Polskich, który odby“ siƒ
w Szczecinie w dniach 9{14 wrze–nia 2007 r., zosta“ zor-
ganizowany przez Oddzia“ Szczeci«ski Polskiego Towarzy-
stwa Fizycznego, a jego wspó“organizatorami by“y trzy za-
chodniopomorskie uczelnie: Uniwersytet Szczeci«ski, Aka-
demia Morska i Politechnika Szczeci«ska. Miejscem sesji
plenarnych by“a Aula Konferencyjna w gmachu Wydzia“u
Humanistycznego Uniwersytetu, gdzie odbywa“y siƒ tak»e
sesje specjalistyczne i plakatowe. Ze wzglƒdu na koniecz-
no–¢ korzystania z odpowiedniego zaplecza technicznego
poza g“ównym miejscem Zjazdu, prezentacja popularno-
naukowa ÿ�yjemy na Ziemi, wiruj¡cej planecie" zosta“a zor-
ganizowana w Auli Wydzia“u Mechanicznego Politechniki.

Motywem przewodnim Zjazdu, zaproponowanym
przez przewodnicz¡cego Naukowego Komitetu Dorad-
czego, Jerzego Warczewskiego (Uniwersytet �l¡ski), by“a
idea ÿpopularyzacji �zyki na poziomie uniwersyteckim
z uk“onem w stronƒ zdolniejszych uczniów szkó“ –rednich".
W Zje„dzie wziƒ“o udzia“ 346 uczestników oraz 17 zapro-
szonych go–ci, w tym 13 zagranicznych (g“ównie przedsta-
wicieli towarzystw �zycznych).

W pierwszym dniu Zjazdu odby“a siƒ ceremonia wrƒ-
czenia doktoratu honoris causa Uniwersytetu Szczeci«-
skiego prof. Johnowi Barrowowi, –wiatowej s“awy kosmolo-
gowi i popularyzatorowi nauki (pisali–my o tym w Kronice
zesz. 2/2008 { red.). Ideƒ wplecenia w program Zjazdu Fi-
zyków tego typu uroczysto–ci rzuci“ niespe“na rok wcze-
–niej Mariusz D¡browski, bliski wspó“pracownik prof. Bar-
rowa. Pomimo pewnych obaw zwi¡zanych z trudno–ciami
organizacyjnymi, które mog“yby towarzyszy¢ w“¡czeniu ta-
kiego przedsiƒwziƒcia w napiƒty program Zjazdu, zdecydo-
wali–my siƒ na realizacjƒ tego pomys“u, wspólnie z Wydzia-
“em Nauk Przyrodniczych. Uroczysto–¢ wrƒczenia dokto-
ratu honorowego prof. Barrowowi odby“a siƒ po wyk“adach
laureatów nagród. Ceremonia ta by“a naj–wietniejsz¡ im-
prez¡ towarzysz¡c¡ Zjazdowi, a jej umieszczenie w progra-
mie okaza“o siƒ bardzo udanym pomys“em, który uczest-
nikom spoza wy»szych uczelni da“ wyj¡tkow¡ mo»liwo–¢
wziƒcia udzia“u w uroczysto–ci nadania najwy»szego od-
znaczenia akademickiego. Wcze–niej, w niedzielƒ 9 wrze-
–nia wieczorem, tradycyjnie na dzie« przed o�cjalnym
otwarciem Zjazdu, uczestnicy spotkali siƒ na kolacji po-
witalnej w szczeci«skim Klubie Naukowca.

Uroczysto–¢ otwarcia Zjazdu odby“a siƒ w poniedzia-
“ek 10 wrze–nia. Przewodnicz¡cy Komitetu Organizacyj-
nego (i zarazem autor tego sprawozdania) powita“ uczest-

ników i zaproszonych go–ci, a w–ród nich: rektora Uni-
wersytetu Szczeci«skiego, Waldemara Tarczy«skiego, pre-
zesa Zarz¡du G“ównego PTF, Reinharda Kulessƒ, metro-
politƒ szczeci«sko-kamie«skiego, ks. abpa Zygmunta Ka-
mi«skiego, jak równie» rektorów: Uniwersytetu Warszaw-
skiego, Katarzynƒ Cha“asi«sk¡-Macukow, i Uniwersytetu
Marii Curie-Sk“odowskiej, Wies“awa Kami«skiego. Prze-
wodnicz¡cy powita“ tak»e prezesów PTF z poprzednich
kadencji: Henryka Szymczaka i Zdzis“awa Wilhelmiego,
oraz prezesa Europejskiego Towarzystwa Fizycznego, Frie-
dricha Wagnera. Wojewoda zachodniopomorski przys“a“
list z »yczeniami dla uczestników Zjazdu, odczytany przez
przewodnicz¡cego. Na zako«czenie uroczysto–ci otwarcia
Zjazdu g“os zabra“ JM Rektor USz.

Nastƒpnym punktem uroczysto–ci otwarcia by“o wrƒ-
czenie przez prezesa Kulessƒ nagród PTF. Laureatem Na-
grody Mariana Smoluchowskiego { Emila Warburga zo-
sta“ Andrzej Buras z Politechniki w Monachium, laureatem
Medalu im. Mariana Smoluchowskiego { Robert Ga“¡zka
z Instytutu Fizyki PAN, a Nagrodƒ Naukow¡ im. Wojciecha
Rubinowicza przyznano Wojciechowi Gawlikowi z Uniwer-
sytetu Jagiello«skiego. Wrƒczone zosta“y tak»e nagrody
za popularyzacjƒ �zyki, dla wyró»niaj¡cych siƒ nauczycieli
i za wyró»niaj¡ce siƒ prace magisterskie. Pe“ne informa-
cje o nagrodach PTF s¡ dostƒpne na stronie internetowej
Towarzystwa (patrz tak»e PF 58, 227 (2007)).

Andrzej Buras, laureat Nagrody Smoluchowskiego{Warburga,
z medalem otrzymanym z r¡k prezesa PTF, Reinharda Kulessy

(fot. Maciej Kolwas)
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Robert Ga“¡zka otrzymuje Medal Smoluchowskiego z r¡k pre-
zesa PTF, Reinharda Kulessy (fot. Maciej Kolwas)

Po wrƒczeniu nagród, na sesji plenarnej, której prze-
wodniczy“ Reinhard Kulessa, Laureaci wyg“osili wyk“ady:
Andrzej Buras { ÿProbing new physics at very short di-
stance scales through rare processes", i Robert Ga“¡zka {
ÿFizyka pó“przewodników { historia i perspektywy". Pierw-
sz¡ sesjƒ plenarn¡ Zjazdu zako«czy“ wyk“ad prezesa EPS
Friedricha Wagnera zatytu“owany ÿPhysics in electricity
production".

Po przerwie rozpoczƒ“a siƒ uroczysto–¢ nadania dok-
toratu honorowego prof. Barrowowi. Wziƒli w niej udzia“:
Senat USz, liczni zaproszeni go–cie i uczestnicy Zjazdu.
Ceremoniƒ zako«czy“ wyk“ad Johna Barrowa ÿOur place in
the Universe" (polski przek“ad wyk“adu prof. Barrowa za-
mie–cimy w nastƒpnym zeszycie PF { red.).

John Barrow, doktor honoris causa Uniwersytetu Szczeci«-
skiego (fot. Jerzy Giedrys)

Po po“udniu odby“a siƒ sesja specjalistyczna ÿDydak-
tyka �zyki". W tym samym czasie w Sali Senatu USz zorga-

nizowane zosta“o spotkanie przedstawicieli zagranicznych
towarzystw �zycznych.

Wieczorem tego dnia uczestnicy Zjazdu i zaproszeni
go–cie wys“uchali w sali Opery i Operetki Zamku Ksi¡-
»¡t Pomorskich koncertu, na którym Orkiestra Kameralna
ÿACADEMIA" pod dyrekcj¡ prof. Bohdana Boguszewskiego
wykona“a ÿSuitƒ Carmen" { trawestacjƒ fragmentu opery
Georges’a Bizeta napisan¡ przez Rodiona Szczedrina.
S“owo wstƒpne wyg“osi“ Miko“aj Szczƒsny.

Przedpo“udniowe sesje plenarne w nastƒpnych dniach
sk“ada“y siƒ z trzech czƒ–ci, oddzielonych od siebie przer-
wami na kawƒ. We wtorek 11 wrze–nia pierwszej czƒ-
–ci przedpo“udniowej sesji plenarnej przewodniczy“ W“o-
dzimierz Nakwaski (Politechnika �ódzka). Sesjƒ rozpocz¡“
Tomasz Dietl (IF PAN), laureat Nagrody Fundacji na rzecz
Nauki Polskiej za rok 2006, który wyg“osi“ wyk“ad ÿPoszuki-
wanie wysokotemperaturowych pó“przewodników ferroma-
gnetycznych". Nastƒpnie Franco Ferrari (USz) w wyk“adzie
ÿWszechobecne polimery", ilustrowanym ciekawym poka-
zem wykonanym przez Jaros“awa Patureja, zapozna“ s“u-
chaczy z zagadnieniami �zyki tych substancji. Tƒ czƒ–¢ se-
sji plenarnej zako«czy“ wyk“ad Andrzeja Udalskiego (UW)
ÿPoszukiwanie planet poza Uk“adem S“onecznym".

Po przerwie na kawƒ rozpoczƒ“a siƒ druga czƒ–¢ sesji
plenarnej, której przewodniczy“ Bogus“aw Broda (U�). Se-
sjƒ rozpocz¡“ Stanis“aw Bajtlik (CAMK), który w wyk“adzie
ÿNajstarsze –wiat“o we Wszech–wiecie" przedstawi“ zagad-
nienia mikrofalowego promieniowania t“a. Nastƒpnie An-
drzej K. Wróblewski (UW) poprowadzi“ s“uchaczy po niezu-
pe“nie symetrycznym –wiecie, wyg“aszaj¡c wyk“ad ÿ50 lat
–wiata “amanych symetrii". Sesjƒ zako«czy“ wyk“ad Mariu-
sza Gajdy (IF PAN) ÿAtomy { od Daltona do kondensatu
Bosego{Einsteina".

Po kolejnej przerwie na kawƒ trzeci¡ czƒ–¢ wtor-
kowej sesji plenarnej poprowadzi“ Mieczys“aw Budzy«ski
(UMCS). Ta czƒ–¢ sesji zawiera“a dwa wyk“ady: Marka
Zra“ka (U�l) ÿFizyka neutrin" i Józefa Spa“ka (UJ) ÿFi-
zyka uk“adów cz¡stek z mas¡ zale»n¡ od spinu: czy z“a-
manie spinowej zasady nierozró»nialno–ci cz¡stek?". Od-
by“a siƒ tak»e krótka popo“udniowa sesja plenarna, któ-
rej przewodniczy“ Edward Malec (UJ), a wyk“ad ÿO kwan-
towej grawitacji" wyg“osi“ Jerzy Kowalski-Glikman (UWr).
Po wyk“adzie zainteresowani uczestnicy Zjazdu mogli wy-
s“ucha¢ odczytu przedstawiciela �rmy PHYWE zatytu“owa-
nego ÿAnaliza materia“ów z u»yciem detektora energii pro-
mieniowania X" i po“¡czonego z pokazem.

Po po“udniu odby“o siƒ zebranie delegatów PTF, a dla
pozosta“ych uczestników przygotowane zosta“y imprezy to-
warzysz¡ce. W zale»no–ci od zainteresowa« mo»na by“o
zwiedzi¢ laboratoria naukowe lub statek szkolny Akademii
Morskiej oraz symulatory nawigacji i maszynowni okrƒto-
wych.

Pierwszej czƒ–ci sesji plenarnej w –rodƒ 12 wrze–nia
przewodniczy“ Ryszard Horodecki (UG). Wyk“ady, które na-
wi¡zywa“y do podstaw mechaniki kwantowej i kompute-
rów kwantowych, wyg“osili: Marek �ukowski (UG) { ÿKo-
relacje Einsteina{Podolsky’ego{Rosena: paradoksy, impli-
kacje, eksperymenty i zastosowania", Czes“aw Radzewicz
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(UW) { ÿNiektóre konsekwencje niedoskona“ego klonowa-
nia fotonów" i Robert Alicki (UG) { ÿKomputery kwantowe".
Drugiej czƒ–ci –rodowej sesji przewodniczy“ Jacek Bara-
nowski (UW). Sesja po–wiƒcona by“a zagadnieniom �zyki
materii skondensowanej i zawiera“a trzy wyk“ady: Arkadiu-
sza Wójsa (PWr) ÿElektronowe ciecze kwantowe", Jacka
Szczytki (UW) ÿNanotechnologie: od DNA do pó“przewod-
ników" i Józefa Koreckiego (AGH) ÿMa“e jest inne: nano-
cz¡stki z“ota i ich niezwyk“e w“a–ciwo–ci". Trzeciej czƒ-
–ci –rodowej sesji plenarnej przewodniczy“ Józef Sienkie-
wicz (PG), a w jej trakcie wyg“oszone zosta“y dwa wyk“ady:
Krzysztofa Szota (U�l) ÿOd defektów w kryszta“ach o struk-
turze perowskitu do superpamiƒci" i Krzysztofa Szyma«-
skiego (UwB) ÿSpektroskopia m�ossbauerowska po latach".

Przed po“udniem w Auli Wydzia“u Mechanicznego
PSz odby“a siƒ prezentacja popularnonaukowa Jerzego Ja-
rosza (U�l) ÿ�yjemy na Ziemi, wiruj¡cej planecie". Organi-
zatorzy zaplanowali pocz¡tkowo jedn¡ godzinn¡ prezenta-
cjƒ, lecz ze wzglƒdu na du»e zainteresowanie uczestników
Zjazdu i uczniów liceów zosta“a ona powtórzona.

Po po“udniu odbywa“y siƒ równoleg“e sesje specjali-
styczne i sesja plakatowa. Wieczorem uczestnicy Zjazdu
spotkali siƒ na uroczystej kolacji w Muzeum Narodowym
przy reprezentacyjnej ulicy Szczecina, Wa“ach Chrobrego.
Kulminacyjnym punktem programu spotkania by“o otwarcie
przez dziekana Wydzia“u Matematyczno-Fizycznego USz
wystawy interaktywnej ÿNauki dawne i niedawne", któr¡
uczestnicy Zjazdu mogli obejrze¢ dziƒki »yczliwo–ci Mu-
zeum UJ. Wystawƒ zorganizowali Maciej Kluza, pracownik
Muzeum wraz z dziekanem WMF USz.

Pierwszej czƒ–ci czwartkowej sesji plenarnej prze-
wodniczy“ Maciej Kolwas (IF PAN), a pierwszy wyk“ad zaty-
tu“owany ÿFizyka i informatyka w opisie struktury i dynamiki
z“o»onych uk“adów biomolekularnych" wyg“osi“ Bogdan Le-
syng (UW). Nastƒpnie Anna Szemberg, redaktor naczelny
Redakcji Matematyczno-Przyrodniczej Wydawnictwa Na-
ukowego PWN, przedstawi“a ofertƒ Wydawnictwa. Pierw-
sz¡ czƒ–¢ sesji zako«czy“ wyk“ad Micha“a Zawady (UMK)

Uczestnicy Zjazdu zwiedzaj¡ wystawƒ ÿNauki dawne i nie-
dawne": : :

ÿPierwszy polski kondensat Bosego{Einsteina". Przewod-
nicz¡cym drugiej czƒ–ci sesji plenarnej by“ Roman �wietlik
(IFM PAN). Wyk“ady nawi¡zuj¡ce ponownie do zagadnie«
�zyki materii skondensowanej wyg“osili: Tomasz Szoplik
(UW) ÿKryszta“y fotoniczne i metamateria“y", Adam Kiejna
(UWr) ÿFizyka materia“ów i powierzchni z pierwszych za-
sad" i Sylwester Rzoska (U�l) { ÿNieliniowy efekt dielek-
tryczny: od Arkadiusza Piekary po wyzwania �zyki cieczy
z“o»onych". Trzeciej czƒ–ci tej sesji plenarnej przewodni-
czy“ Mariusz D¡browski (USz). W czasie jej trwania wyg“o-
szone zosta“y trzy wyk“ady: Jana Mostowskiego (IF PAN)
ÿSpójno–¢ fotonów", Marty Cieplak (IF PAN) ÿDwudziesto-
lecie nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego" i Kazi-
mierza Ró»a«skiego (AGH) ÿSzybkie zmiany klimatu: mit
czy rzeczywisto–¢?". Po po“udniu kontynuowane by“y sesje
specjalistyczne i sesja plakatowa, a wieczorem uczestnicy
Zjazdu zgromadzili siƒ w sali Multikina w Centrum Handlo-
wym ÿGalaxy", by obejrze¢ �lm popularnonaukowy ÿSolar-
max".

Sesja plenarna ostatniego dnia Zjazdu w pi¡tek
14 wrze–nia sk“ada“a siƒ z dwóch czƒ–ci. Pierwszej prze-
wodniczy“ Stanis“aw Ha“as (UMCS), a rozpocz¡“ j¡ Lu-
dwik Dobrzy«ski (IPJ i UwB) wyk“adem ÿCzy funkcje fa-
lowe elektronów mo»na otrzyma¢ z eksperymentu? Bada-
nia rozk“adów gƒsto–ci “adunków, spinów i pƒdów elektro-
nów". Nastƒpnie Krystyna Jab“o«ska-�awniczak (IF PAN)
wyg“osi“a wyk“ad ÿNowe –wiat“o dla nauki { synchrotrony
i lasery na swobodnych elektronach", a zako«czy“ tƒ czƒ–¢
sesji wyk“ad Andrzeja Ga“kowskiego (IFPiLM) ÿMiƒdzyna-
rodowy projekt reaktora termoj¡drowego ITER w Cadara-
che". Drug¡ czƒ–¢ sesji, której przewodniczy“ Jan Mostow-
ski, rozpocz¡“ wyk“ad Konrada Czerskiego (USz) ÿ Jak
efekty atomowe kontroluj¡ procesy j¡drowe { od bia“ych
kar“ów do zimnej fuzji". Drugi wyk“ad w tej czƒ–ci sesji,
a zarazem wyk“ad ko«cz¡cy Zjazd by“ zatytu“owany ÿPrze-
sz“o–¢, tera„niejszo–¢ oraz przysz“o–¢ �zyki", a wyg“osi“
go Jerzy Stelmach (USz). Wyk“ad ten mia“ charakter po-
pularnonaukowy i by“ ilustrowany interesuj¡c¡ prezentacj¡
trójwymiarow¡.

: : : oraz podziwiaj¡ wahad“o Foucault zainstalowane w Zamku
Ksi¡»¡t Pomorskich (fot. Joanna Trociuk)
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Krótka ceremonia zako«czenia Zjazdu odby“a siƒ
w Auli Konferencyjnej. Prezes Kulessa poinformowa“, »e
miejscem nastƒpnego Zjazdu Fizyków Polskich w 2009 r.
bƒdzie Kraków.

Oprócz sesji plenarnych w czasie Zjazdu odbywa“y siƒ
tak»e sesje specjalistyczne i plakatowe (szczegó“owe in-
formacje mo»na znale„¢ na stronie zjazdptf.ps.pl/?strona=
program). Sesja specjalistyczna, ÿDydaktyka �zyki", któr¡
prowadzili Zo�a Go“¡b-Meyer (UJ) i Tadeusz Molenda
(USz), nosi“a tytu“ ÿCzy �zycy w szko“ach wygin¡?". Jej
celem by“o omówienie kszta“cenia w zakresie od gimna-
zjum do studiów nauczycielskich �zyki i wskazanie s“a-
bych ogniw w tym “a«cuchu. Krótkie referaty wprowadza-
j¡ce do zagadnienia wyg“osili: Edward Kapu–cik (U�), Le-
szek Ryk (UWr), Aneta Mika (VI LO w Szczecinie), Henryk
Figiel (AGH), Andrzej Majhofer (UW) oraz Barbara Sagnow-
ska (Wydawnictwo Zamkor). Po referatach odby“ siƒ panel
dyskusyjny. Uczestnicy sesji wystosowali list do Ministra
Edukacji Narodowej w sprawie nauczania �zyki w szko“ach
gimnazjalnych i ponadgimnazjalnych, przekazany adresa-
towi za po–rednictwem Zarz¡du G“ównego.

Sesji specjalistycznej ÿSympozjum bio�zyczne" prze-
wodniczy“ Marek Cieplak (IF PAN). Sympozjum by“o po-
–wiƒcone najnowszym polskim dokonaniom w dziedzi-
nie bio�zyki, w tym metodom do–wiadczalnym badania
bia“ek i modelowaniu procesów dynamicznych zachodz¡-
cych w biomoleku“ach. Wyk“ady wyg“osili: Wies“aw No-
wak (UMK), Piotr Szymczak (UW), Adam Gadomski (UTP
w Bydgoszczy) i Agnieszka Bzowska (UW).

Sesja ÿFizyka i spo“ecze«stwo", której przewodni-
czy“ Ludwik Dobrzy«ski, dotyczy“a funkcjonowania �zyki
w odbiorze spo“ecznym, znaczeniu �zyki we wspó“cze-
snym –wiecie, a tak»e problemowi odpowiedzialno–ci �zy-
ków za prowadzone badania. Tej problematyce po–wiƒcone
by“y cztery wyk“ady: Zbigniewa Jaworowskiego (CLOR),
Ryszarda Naskrƒckiego (UAM), Jerzego Warczewskiego
i Jacka Majewskiego (UW).

Sesja ÿFizyka materii skondensowanej" prowadzona
przez Jana Gaja (UW) po–wiƒcona by“a wp“ywowi �-
zyki materii skondensowanej na technikƒ, w szczególno–ci
roli �zyki w praktycznych zastosowaniach zamiany energii
elektrycznej na –wietln¡ i na odwrót. Zagadnienia te zo-
sta“y poruszone w czterech wyk“adach: Ma“gorzaty Igalson
(PW), Krzysztofa Korony (UW), Jacka Majewskiego i Piotra
Perlina (IWC PAN UNIPRESS).

Sesja ÿSympozjum geo�zyczne" prowadzona przez
Marka Cieplaka dotyczy“a aktualnych zagadnie« �zyki at-
mosfery i zmian klimatu, jak równie» numerycznego mo-
delowania procesów pogodowych. W programie sesji by“o
tak»e omówienie procesów �zycznych i �zykochemicz-
nych, na których opiera siƒ wspó“czesna �zyka atmos-
fery. Problematyka ta by“a ilustrowana trzema wyk“adami:
Krzysztofa Markowicza (UW), Bogumi“a Jakubiaka (Inter-
dyscyplinarne Centrum Modelowania UW) i Szymona Ma-
linowskiego (UW).

Sesji specjalistycznej ÿPopularyzacja �zyki" przewod-
niczy“ Wojciech Nawrocik (UAM). Celem sesji by“o podkre-
–lenie potrzeby popularyzowania �zyki i omówienie sposo-

bów jej realizacji. Sesja zosta“a pomy–lana tak»e jako forum
dyskusyjne na temat do–wiadcze« uczestników w popula-
ryzacji �zyki, z krótkimi wyst¡pieniami poprzedzaj¡cymi
dyskusjƒ. G“os przed dyskusj¡ zabrali: Wojciech Nawro-
cik, Aneta Mika i Ewa Pater (I LO w �winouj–ciu), Maciej
Kluza i Jerzy Stelmach, Ludwik Dobrzy«ski, Jerzy Jarosz
oraz Stefan Habry“o (UAM). Na zako«czenie sesji wyst¡-
pi“a Grupa Twórcza Quark z Pa“acu M“odzie»y w Katowi-
cach prowadzona przez Urszulƒ Wo„nikowsk¡-Bezak. Te-
matem wyst¡pienia by“y medale zdobyte przez Grupƒ na
Miƒdzynarodowej Konferencji M“odych Naukowców ICYS
w Sankt Petersburgu oraz Miƒdzynarodowy Turniej M“o-
dych Fizyków.

W czasie Zjazdu odby“y siƒ tak»e sesje plakatowe,
na których uczestnicy mogli przedstawi¢ swoje osi¡gniƒcia
naukowe. Zg“oszono 40 prezentacji.

Zjazd mia“ dziewiƒciu sponsorów, w tym Ministerstwo
Nauki i Szkolnictwa Wy»szego, które by“o najwiƒkszym
sponsorem, a tak»e Gminƒ-Miasto Szczecin i Urz¡d Mar-
sza“kowski Województwa Zachodniopomorskiego. Sponso-
rami Zjazdu by“y tak»e nastƒpuj¡ce �rmy: Zespó“ Elek-
trowni Dolna Odra, PHYWE, Zak“ad Us“ug Elektrycznych
Hertz, Prevac, Wydawnictwo Naukowe PWN i Multikino.
Organizatorzy wyra»aj¡ gor¡ce podziƒkowania sponsorom,
bez pomocy których przeprowadzenie Zjazdu nie by“oby
mo»liwe. Zjazd by“ objƒty tak»e patronatem Ministra Na-
uki i Szkolnictwa Wy»szego i Ministra Edukacji Narodowej.
Patronat medialny objƒ“y Polskie Radio Szczecin i TVP3
Szczecin. Oba te media zamieszcza“y w swoich progra-
mach informacje o Zje„dzie, migawka z niego ukaza“a siƒ
tak»e w ogólnopolskim Teleexpresie.

W imieniu Komitetu Organizacyjnego pragnƒ gor¡co
podziƒkowa¢ prezesowi PTF, Reinhardowi Kulessie, za po-
moc i wsparcie, przewodnicz¡cemu Naukowego Komitetu
Doradczego, Jerzemu Warczewskiemu, za pracƒ nad pro-
pozycjami wyk“adów, i przewodnicz¡cemu Komitetu Pro-
gramowego, Maciejowi Kolwasowi, za pracƒ i pomoc przy
u“o»eniu programu Zjazdu. Pragnƒ równie» wyrazi¢ gor¡ce
podziƒkowania wszystkim Kole»ankom i Kolegom, którzy
po–wiƒcili swój czas i pracƒ na zorganizowanie Zjazdu.
Uczestnikom pragnƒ podziƒkowa¢ za przybycie, a zarazem
wyrazi¢ przekonanie, »e oprócz wra»e« z wys“uchania cie-
kawych wyk“adów i dyskusji zachowali tak»e mi“e wspo-
mnienia z pobytu w Szczecinie.

Adam Bechler

Przewodnicz¡cy Komitetu Organizacyjnego
Instytut Fizyki USz
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WYK�AD PLENARNY

Od JET-a do ITER-a�

Wa»ny krok na drodze do energii taniej, bezpiecznej
i przyjaznej –rodowisku

Andrzej Ga“kowski

Instytut Fizyki Plazmy i Laserowej Mikrosyntezy, Warszawa

From JET to ITER: an important step in the process of achieving cheap, safe,
and environmentally-friendly energy

Abstract: In our world where energy demand increases each year and with an urgent need to
decrease emission of greenhouse gases into the atmosphere, fusion seems to be a signi�cant
option of future energy sources. The article gives a short historical overview of studies from
early 1950s until now in the matter of harnessing energy from fusion for the use on earth. The
greatest emphasis is put on the latest, highly specialized, detailed researches, which are carried
out simultaneously in two ways. The �rst one is to broadly examine the fusion process: problems
with obtaining and maintaining plasma, its instabilities, and con�nement as well as to analyse
�nal fusion products, dealing with particle exhaust. It is mostly based on the results from JET.
The second one is to test materials to be used in tokamaks as they must ful�ll high demands
of temperature and pressure, show a low level of chemical and nuclear reactivity and an ability
to withstand high neutron 
uxes. Finally, the article presents plans for the future fusion power
research.

Wprowadzenie

21 listopada 2006 r. zosta“o w Pary»u podpisane poro-
zumienie dotycz¡ce przedsiƒwziƒcia ITER { budowy i eks-
ploatacji eksperymentalnego reaktora termoj¡drowego ko-
lejnej generacji. Udzia“owcami tego projektu s¡: Unia Eu-
ropejska, Japonia, Stany Zjednoczone, Rosja, Chiny, In-
die i Korea P“d. Tych siedmiu partnerów zdecydowa“o, »e
ITER bƒdzie budowany w Cadarache, ma“ej miejscowo–ci
na po“udniu Francji, w pobli»u Aix-en-Provence. Urz¡dze-
nie bƒdzie kolejnym krokiem na drodze do opanowania
nowego „ród“a energii { fuzji (syntezy) lekkich j¡der.

Przewiduje siƒ, »e do roku 2050 zapotrzebowanie na
energiƒ wzro–nie dwukrotnie w porównaniu z poziomem
obecnym. Tego zwiƒkszonego zapotrzebowania na energiƒ
nie s¡ w stanie zaspokoi¢ „ród“a alternatywne. W Unii Eu-
ropejskiej 50% energii pochodzi z dostaw spoza terytorium
krajów cz“onkowskich; w roku 2030 bƒdzie to ju» 70%.
Ale to nie jest tylko kwestia zwiƒkszonego zapotrzebowa-
nia na energiƒ i niezale»no–ci energetycznej { to jest tak»e
kwestia takiego sposobu wytwarzania energii, aby emisja
do atmosfery gazów cieplarnianych by“a jak najmniejsza.
Protokó“ z Kioto [1] nak“ada ograniczenia w tym wzglƒ-
dzie; obecnie 80% energii dostarczaj¡ elektrownie spala-
j¡ce paliwa kopalne, daj¡ce emisjƒ gazów cieplarnianych

do atmosfery. Do roku 2050 nale»y obni»y¢ emisjƒ CO2

do poziomu 550 ppm, tylko dwa razy wiƒkszego od po-
ziomu przed pocz¡tkiem ery przemys“owej. Oznacza to, »e
do tego czasu trzeba zbudowa¢ elektrownie (nieemituj¡ce
CO2) o “¡cznej mocy 20 TW (moc osi¡gana obecnie to
13 TW). Wed“ug ameryka«skiego Departamentu Energii
nie istnieje jeszcze technologia, która mo»e spe“ni¢ takie
wymagania.

Sytuacjƒ tƒ ilustruje arabskie powiedzenie: ÿMój oj-
ciec je„dzi“ na wielb“¡dzie, ja je»d»ƒ samochodem, mój
syn lata samolotem, a jego syn bƒdzie je„dzi“ na wielb“¡-
dzie". Czy tak siƒ stanie? Niewykluczone, lecz ratunkiem
mo»e okaza¢ siƒ synteza j¡drowa, która jest w stanie za-
pewni¢ dostatecznie du»e ilo–ci energii (praktycznie nie-
sko«czone), bƒd¡c przy tym „ród“em bezpiecznym, dostƒp-
nym w ka»dym punkcie kuli ziemskiej i niepowoduj¡cym
emisji gro„nych gazów do atmosfery [2].

Tokamaki JET i TFTR pokaza“y, »e uzyskiwanie ener-
gii na drodze syntezy lekkich j¡der jest mo»liwe (osi¡-
gniƒto moc 16 MW w JET oraz 11 MW w TFTR). Pytanie
jest tylko takie: czy i kiedy jeste–my w stanie opracowa¢
technologiƒ, która pozwoli uzyskiwa¢ z syntezy energiƒ
elektryczn¡ na skalƒ przemys“ow¡, a energetyka termoj¡-
drowa bƒdzie ekonomicznie op“acalna.

�Na podstawie wyk“adu wyg“oszonego podczas XXXIX Zjazdu Fizyków Polskich w Szczecinie (wrzesie« 2007) w sesji
plenarnej.
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Sebastian Pease (by“y, ju» nie»yj¡cy dyrektor o–rodka
bada« termoj¡drowych w Culham k. Oksfordu) uj¡“ to tak:
ÿMamy tak¡ wizjƒ, »e na brzegu morza postawimy elek-
trowniƒ, która bƒdzie zasilana wod¡ morsk¡, kominem bƒ-
dzie ulatywa“ hel, a do sieci bƒdzie p“yn¡“ w ogromnych
ilo–ciach pr¡d elektryczny. Nie wiemy tylko, co ma by¢
w –rodku tej elektrowni". Pease powiedzia“ to w roku
1956; od tego czasu na drodze do realizacji jego wizji
nast¡pi“ ogromny postƒp.

Kontrolowana synteza termoj¡drowa
jako nowe „ród“o energii

Stosunkowo niedawno, na pocz¡tku XX w., odkryto,
»e „ród“em energii S“o«ca i wszystkich innych gwiazd
na niebie nie mo»e by¢ ani spalanie wƒgla, ani grawi-
tacja, lecz tylko synteza termoj¡drowa wodoru. Odkrycie
to zawdziƒczamy takim wybitnym uczonym, jak Edding-
ton, Jeans, Houtermans, Atkinson, Gamow, Bethe i inni.
W j¡drze S“o«ca, w temperaturze 14 milionów stopni i pod
ci–nieniem setek miliardów atmosfer, cztery j¡dra wodoru
“¡cz¡ siƒ ze sob¡, a energia jest uwalniana dlatego, »e j¡dro
helu (produktu reakcji) jest nieco l»ejsze ni» 4 j¡dra wo-
doru. W S“o«cu reakcje te zachodz¡ niezwykle wolno ze
wzglƒdu na to, »e na pewnym etapie konieczna jest prze-
miana protonu w neutron. Spo–ród wielu mo»liwych reak-
cji syntezy (DT, DD, D3He, T3He, p6Li, p11B) najbardziej
przydatna do wykorzystania na Ziemi (maj¡ca najwiƒkszy
przekrój czynny) jest synteza ciƒ»kich izotopów wodoru,
czyli deuteru i trytu:

D + T ! 4He + n:

W wyniku tej reakcji powstaje cz¡stka � o energii 3,5 MeV
oraz neutron o energii 14,1 MeV. Neutron mo»e by¢ wy-
korzystany do produkcji trytu w reakcjach z litem:

6Li + n ! 4He + T;
7Li + n ! 4He + T + n;

tak wiƒc paliwem w elektrowni termoj¡drowej bƒd¡ w os-
tatecznym rachunku deuter i lit.

Temperatura, która jest optymalna dla reakcji DT, to
100{200 mln kelwinów. W takiej temperaturze materia
jest w stanie plazmy (zjonizowanego gazu) i powinna by¢
uwiƒziona w niematerialnej pu“apce, np. polu magnetycz-
nym o specjalnej kon�guracji, czyli zamkniƒtej pu“apce
magnetycznej. Z bardzo zasadniczych rozwa»a« wynika,
»e taka pu“apka musi mie¢ kszta“t torusa i dlatego urz¡-
dzenia termoj¡drowe (ich komory z plazm¡) maj¡ kszta“t
obwarzanka czy te» ameryka«skiego ÿp¡czka z dziurk¡".

Rysunek 1 pokazuje schematy tokamaka i stellara-
tora { dwóch podstawowych typów zamkniƒtej pu“apki
magnetycznej. W obu linie pola magnetycznego uk“adaj¡
siƒ na powierzchniach maj¡cych topologiƒ torusa i w“o-
»onych koncentrycznie jedna w drug¡. W tokamaku to-
roidalne pole magnetyczne (w kierunku du»ego obwodu
torusa) wytwarzaj¡ zewnƒtrzne cewki, natomiast pole po-
loidalne (w kierunku ma“ego obwodu torusa) wytwarzane
jest przez pr¡d elektryczny p“yn¡cy w plazmie, wzbudzany

akcj¡ transformatora (jego uzwojenie pierwotne nawiniƒte
jest na trzpie« widoczny w czƒ–ci centralnej urz¡dzenia,
uzwojeniem wtórnym jest plazma). Wypadkowa linii pola
toroidalnego i poloidalnego jest lini¡ –rubow¡ owijaj¡c¡
siƒ wokó“ powierzchni magnetycznej i ergodycznie j¡ po-
krywaj¡c¡. W stellaratorach obie sk“adowe pola magne-
tycznego wytwarzane s¡ przez cewki zewnƒtrzne, co po-
woduje, »e maj¡ one skomplikowany kszta“t widoczny na
rys. 1. W dalszej czƒ–ci zajmowa¢ siƒ bƒdziemy wy“¡cznie
tokamakami, które s¡ urz¡dzeniami budz¡cymi wiƒksz¡
nadziejƒ na opanowanie syntezy j¡drowej.

Rys. 1. Schemat tokamaka (u góry) i stellaratora (u do“u)
(www.ipp.mpg.de/ippcms/eng/pr/fusion21)

Bilans energetyczny reakcji powinien by¢ dodatni,
a to oznacza, »e spe“nione musz¡ by¢ pewne warunki, które
w 1957 r. sformu“owa“ brytyjski naukowiec John Law-
son [3]. Kryterium Lawsona wykorzystuje wielko–ci, które
teraz wprowadzimy, przede wszystkim u–redniony przekrój
czynny h�vi na reakcjƒ, zale»ny od temperatury plazmy.
Sam przekrój � zale»y od energii reaguj¡cych cz¡stek i jest
najwiƒkszy dla reakcji DT (w porównaniu z reakcj¡ DD
oraz D3He) z maksimum w okolicach energii deuteronu
równej 100 keV. Moc Pf uwalniana w wyniku reakcji fu-
zji jest proporcjonalna do iloczynu n2h�vi, gdzie n oznacza
koncentracjƒ cz¡stek. Plazma traci energiƒ, przede wszyst-
kim w wyniku promieniowania, tak wiƒc do utrzymania
plazmy w optymalnej temperaturze konieczne jest jej na-
grzewanie z moc¡ Ph. Stosunek Q = Pf=Ph nazywa siƒ
wspó“czynnikiem wzmocnienia; aby zapewni¢ zysk ener-
getyczny, powinien on by¢ równy co najmniej 1 (stan Q = 1
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nazywany jest w jƒzyku angielskim break even, czyli sta-
nem zrównowa»onym). Wyró»nia siƒ tak»e stan zap“onu
(ang. ignition), w którym Q = 1. Jest to stan, w którym
nie jest potrzebne nagrzewanie plazmy (Ph = 0), a tempe-
ratura utrzymywana jest na sta“ym poziomie dziƒki temu,
»e swoj¡ energiƒ przekazuj¡ do plazmy cz¡stki � { pro-
dukty reakcji syntezy.

Lawson sformu“owa“ kryterium osi¡gniƒcia stanu za-
p“onu. W kryterium tym wystƒpuje tzw. czas utrzymania
energii �E , de�niowany wzorem �E = 3nkT=Ph, gdzie T
oznacza temperaturƒ plazmy, k { sta“¡ Boltzmanna, a wiel-
ko–¢ 3nkT okre–la energiƒ plazmy. Czas utrzymania ener-
gii charakteryzuje wiƒc jako–¢ pu“apki magnetycznej { im
jest d“u»szy, tym lepiej uwiƒziona jest energia plazmy.
Kryterium Lawsona ma posta¢ nastƒpuj¡cej nierówno–ci:

nT�E > 3 � 1021 m�3 � keV � s;

któr¡ musi spe“ni¢ iloczyn podwójny po lewej stronie, aby
nast¡pi“ zap“on. Rysunek 2 pokazuje postƒp, jaki dokona“
siƒ w ci¡gu ostatniego pó“wiecza na drodze do spe“nienia
tego kryterium. Rekordow¡ warto–¢ iloczynu podwójnego
osi¡gniƒto w japo«skim tokamaku JT-60U [4,5]; wyno-
si“a ona 1,5 � 1021 m�3 � keV � s, co odpowiada wspó“czyn-
nikowi wzmocnienia Q = 1,25 (w przeliczeniu na reakcjƒ
DT; tokamak JT-60U pracuje na czystym deuterze).

Rys. 2. Postƒp na drodze do osi¡gniƒcia stanu zap“onu

Ci–nienie plazmy (iloczyn nT ) nie mo»e by¢ zbyt
du»e, gdy» niestabilno–ci plazmy wywo“ane jego gradien-
tem ograniczaj¡ wielko–¢ � równ¡ ilorazowi ci–nienia pla-
zmy i ci–nienia pola magnetycznego, a to ostatnie jest pro-
porcjonalne do kwadratu indukcji, która we wspó“czesnych
urz¡dzeniach nie przekracza 10 tesli. W efekcie z kryte-
rium Lawsona wynika, »e do osi¡gniƒcia stanu zap“onu
potrzebny jest czas utrzymania energii równy co najmniej
5 sekund.

Cz¡stki na“adowane (jony i elektrony), z których
sk“ada siƒ plazma, wiruj¡ wokó“ linii pola magnetycz-
nego z czƒsto–ci¡ cyklotronow¡ i swobodnie poruszaj¡ siƒ
wzd“u» tych linii. Powoduje to, »e takie wielko–ci �zyczne,

jak koncentracja cz¡stek, temperatura czy ci–nienie s¡ jed-
norodne na powierzchniach magnetycznych i zmieniaj¡ siƒ
od powierzchni do powierzchni. Jest oczywiste, »e wy-
soka temperatura, która jest potrzebna do tego, aby zacho-
dzi“y reakcje syntezy, mo»e wystƒpowa¢ tylko w central-
nej czƒ–ci pier–cienia plazmowego (w pobli»u jego osi)
i musi male¢ w kierunku –cian reaktora, które maj¡ ogra-
niczon¡ odporno–¢ na wysokie temperatury. W zwi¡zku
z tym typowe pro�le ci–nienia, koncentracji i temperatury
w funkcji odleg“o–ci od osi s¡ rozk“adami monotonicznymi
z maksimum na osi. Dotyczy to tak»e gƒsto–ci pr¡du w pla-
zmie. Odwrotn¡ zale»no–¢ wykazuje tzw. wspó“czynnik
bezpiecze«stwa q równy stosunkowi liczby obrotów w kie-
runku toroidalnym do liczby obrotów w kierunku poloidal-
nym przy obiegu wzd“u» –rubowej linii pola magnetycz-
nego. Jest to jednocze–nie miara skrƒcenia linii pola ma-
gnetycznego. Wspó“czynnik bezpiecze«stwa jest wa»nym
parametrem { z rozwa»a« stabilno–ci pier–cienia plazmo-
wego wynika, »e powinien on by¢ wiƒkszy od 1 (kryterium
Kruskala{Szafranowa). Pro�l wspó“czynnika bezpiecze«-
stwa jest te» monotoniczny, ale z minimum na osi. To mini-
mum jest w pewnych kon�guracjach mniejsze od jedynki,
co powoduje wystƒpowanie niestabilno–ci magnetohydro-
dynamicznych nazywanych pi“okszta“tnymi (ang. sawtooth
instabilities). Niestabilno–ci te prowadz¡ do chwilowego
sp“aszczenia pro�li temperatury i ci–nienia na osi plazmy.

Metody nagrzewania plazmy
Pierwotnym mechanizmem nagrzewania plazmy jest

wydzielanie energii przy przep“ywie przez ni¡ pr¡du elek-
trycznego (ciep“o Joule’a{Lenza). Mechanizm ten staje siƒ
coraz mniej wydajny w miarƒ wzrostu temperatury plazmy,
a to dlatego, »e przewodno–¢ elektryczna plazmy maleje
zgodnie z zale»no–ci¡ � / T �3=2. T¡ metod¡ mo»na wiƒc
osi¡gn¡¢ temperaturƒ niewiƒksz¡ od 50 mln K. Postƒp na
drodze do opanowania fuzji jako „ród“a energii dokona“ siƒ
w du»ej mierze dziƒki nowoczesnym technikom nagrzewa-
nia plazmy { nagrzewaniu falami elektromagnetycznymi
w zakresie radiowym i mikrofalowym oraz nagrzewaniu
wi¡zkami cz¡stek neutralnych. Pierwsza metoda wykorzy-
stuje rezonans czƒsto–ci fali i czƒsto–ci cyklotronowych {
elektronowej, jonowej i hybrydowej { w polu magnetycz-
nym tokamaka. Najwiƒksza czƒsto–¢, w zakresie takim,
jaki jest wykorzystywany w radarach, wystƒpuje w warun-
kach elektronowego rezonansu cyklotronowego (ECRH,
electron cyclotron resonance heating). Czƒsto–¢ rezonan-
sowa jest wówczas równa (28 GHz/T)B, gdzie B ozna-
cza indukcjƒ pola magnetycznego. Odpowiada to czƒsto-
–ci fr = 60{120 GHz dla typowych warto–ci B (2{4 T;
w elektrowni indukcja B bƒdzie bliska 7 T, co oznacza,
»e potrzebne bƒd¡ „ród“a fal o czƒsto–ci 200 GHz). Czƒ-
sto–ci fr odpowiadaj¡ d“ugo–ci fali rzƒdu milimetrów, co
umo»liwia zastosowanie metalowych falowodów i umiesz-
czenie anteny z dala od brzegu plazmy.

Z racji zale»no–ci od indukcji pola magnetycznego
metoda ECRH mo»e by¢ wykorzystana do zlokalizowa-
nego w przestrzeni nagrzewania plazmy (indukcja jest od-
wrotnie proporcjonalna do du»ego promienia R tokamaka).
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Nagrzewane s¡ elektrony, które w procesach zderze« prze-
kazuj¡ swoj¡ energiƒ jonom. Znacznie mniejsze czƒsto-
–ci wystƒpuj¡ w wypadku wykorzystania jonowego rezo-
nansu cyklotronowego (metoda ICRH, ion cyclotron reso-
nance heating). Czƒsto–¢ rezonansowa zale»y wówczas od
stosunku liczby atomowej do liczby masowej jonu i jest
równa 15,2(Z=A)B MHz/T, co dla typowej plazmy odpo-
wiada 40{70 MHz, czyli falom radiowym. Wykorzystanie
tej metody jest technicznie znacznie bardziej skompliko-
wane (antena musi by¢ blisko plazmy) w porównaniu z me-
tod¡ ECRH, ale nagrzewanie jest bardziej wydajne. W po-
–rednim przedziale czƒsto–ci, 1{8 GHz, stosowana jest
dolna hybrydowa czƒsto–¢ rezonansowa, mniej skuteczna
je–li chodzi o nagrzewanie, wykorzystywana natomiast do
nieindukcyjnego wzbudzania pr¡du elektrycznego w pla-
zmie (metoda LHCD, lower hybrid current drive). Rekor-
dowy czas podtrzymywania pr¡du metod¡ LHCD osi¡-
gniƒto w ma“ym tokamaku TRIAM-1M; wynosi“ on 5 go-
dzin i 16 minut [6]. Na du»ym tokamaku Tore-Supra (Ca-
darache, Francja), wyposa»onym w cewki nadprzewodni-
kowe, czas podtrzymania pr¡du wyniós“ 6 minut [7].

Metoda NBI (neutral beam injection) wykorzystuje
jony dodatnie rozpƒdzone w akceleratorze do typowej
energii 120 keV, nastƒpnie neutralizowane i wprowadzane
do komory reaktora. W plazmie tokamaka atomy s¡ joni-
zowane i przekazuj¡ swoj¡ energiƒ cz¡stkom plazmy w wy-
niku zderze« kulombowskich. Problemem jest neutraliza-
cja wi¡zki, zachodz¡ca z wydajno–ci¡ ok. 30%. Wydajno–¢
ta maleje wraz ze zwiƒkszeniem energii jonów (w elek-
trowni bƒdzie potrzebna energia cz¡stek rzƒdu 1 MeV).
Z tego powodu rozwa»a siƒ przyspieszanie jonów ujem-
nych i nastƒpnie zdzieranie elektronu. Po raz pierwszy za-
stosowano tƒ metodƒ w tokamaku JT-60U w Japonii [8].

Tokamak JET { najwiƒksze dzia“aj¡ce
urz¡dzenie termoj¡drowe

Tokamak JET (Joint European Torus) to obecnie naj-
wiƒksze na –wiecie urz¡dzenie termoj¡drowe i jedyne,
które mo»e pracowa¢ na mieszaninie deuteru i trytu (po-
zosta“e wykorzystuj¡ czysty deuter). Decyzjƒ o budo-
wie JET-a podjƒ“a Rada Wspólnoty Europejskiej (obec-
nie Rada UE) wkrótce po opublikowaniu i przedstawie-
niu przez Rosjan na konferencji w Nowosybirsku (1968 r.)
wyników z tokamaka T3. Wyniki te by“y tak obiecuj¡ce,
»e Wspólnota EURATOM podjƒ“a decyzjƒ o ograniczeniu
prac nad stellaratorami. Tokamak to skrót od rosyjskiego
okre–lenia ÿtoroidalnaja kamiera i magnitnyje katuszki",
czyli toroidalna komora, w której plazma jest utrzymywana
i stabilizowana za pomoc¡ silnego pola magnetycznego
(w kierunku toroidalnym) w kombinacji ze znacznie s“ab-
szym polem poloidalnym wytwarzanym przez pr¡d p“y-
n¡cy w plazmie, indukowany dzia“aniem transformatora,
którym w istocie jest tokamak.

Eksperymenty z trytem przeprowadzono w tokamaku
JET trzykrotnie, a najwa»niejszy z nich { w 1997 r. W roku
1991 po raz pierwszy w –wiecie przeprowadzono kontrolo-
wan¡ fuzjƒ w mieszaninie obu ciƒ»kich izotopów wodoru.

Zastosowano paliwo ÿs“abe" { mieszaninƒ deuteru i trytu
w proporcji objƒto–ciowej 90:10 (optymalna jest miesza-
nina 50:50). Taka mieszanina uwalnia“a energiƒ j¡drow¡
o mocy 2 MW [9]. W roku 1997 zastosowano optymaln¡
mieszankƒ deuteru i trytu i uzyskano rekordowe warto-
–ci mocy reakcji syntezy (16 MW), energii wydzielonej
(22 MJ) oraz stosunku Q energii otrzymanej do w“o»onej
(0,7). Temperatura (jonowa) wynosi“a ok. 400 mln stop-
ni [10]. W roku 2004 przeprowadzono ostatni (do tej pory)
eksperyment ze –ladow¡ (< 5%) ilo–ci¡ trytu w mieszani-
nie [11]. Na rysunku 3 pokazano wyniki eksperymentów
w tokamaku JET w latach 1991 i 1997. W roku 1994 eks-
peryment z trytem przeprowadzono w niedzia“aj¡cym ju»
dzi– tokamaku TFTR w USA [12].

Rys. 3. Wyniki eksperymentów z plazm¡ deuterowo-trytow¡
w JET i TFTR (www.jet.efda.org)

Komor¡ tokamaka JET jest torus maj¡cy symetriƒ cy-
lindryczn¡ i przekrój w kszta“cie litery D. Odleg“o–¢ od osi
symetrii do osi torusa nazywana jest du»ym promieniem
tokamaka, a odleg“o–¢ od osi torusa do –ciany komory
{ ma“ym promieniem tokamaka. W wypadku JET-a du»y
promie« jest równy 3 m, ma“y { –rednio 1,6 m. Ca“y to-
kamak jest oczywi–cie du»o wiƒkszy, gdy» trzeba jeszcze
uwzglƒdni¢ konstrukcjƒ rdzenia transformatora (2800 ton)
oraz wiele urz¡dze« dodatkowych, takich jak radiowe „ró-
d“a nagrzewaj¡ce plazmƒ oraz „ród“a do jej nagrzewania
wykorzystuj¡ce atomy rozpƒdzone do du»ych prƒdko–ci.
W sumie uk“ady nagrzewania plazmy maj¡ moc kilkudzie-
siƒciu megawatów (NBI { 22 MW, ICRH { 22 MW, LHCD
{ 7,3 MW). Pole toroidalne (wytwarzane przez 32 cewki
utrzymuj¡ce i stabilizuj¡ce plazmƒ) ma indukcjƒ równ¡
3,5 tesli, w plazmie p“ynie pr¡d (wywo“any akcj¡ transfor-
matora) o natƒ»eniu 7 MA. Rysunek 4 pokazuje schemat
tokamaka JET.

Wydajne tryby pracy tokamaka

Aby zachodzi“y intensywne reakcje fuzji j¡drowej,
konieczna jest wysoka temperatura we wnƒtrzu pier–cie-
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nia plazmowego (kilkaset milionów kelwinów), ale z dru-
giej strony temperatura plazmy na brzegu, gdzie styka siƒ
ona z materialn¡ –cian¡, powinna by¢ niska (kilkaset kel-
winów), aby erozja –cian by“a jak najmniejsza. Z tego
powodu niezbƒdne jest wytworzenie barier termicznych,
które podtrzymaj¡ du»y gradient temperatury i ci–nienia.
Bariery takie wytwarza sama plazma dziƒki zjawiskom sa-
moorganizacji w stanach dalekich od równowagi termo-
dynamicznej. Po raz pierwszy zaobserwowa“ je Wagner
w tokamaku ASDEX w Garching k. Monachium [13]. Ba-
riera termiczna powsta“a na brzegu plazmy (st¡d jej nazwa
ETB, edge transport barrier), a ten tryb pracy zosta“ na-
zwany modem H (high) w odró»nieniu od modu L (low).
W eksperymencie zastosowano metodƒ NBI nagrzewania
plazmy z moc¡ ok. 2 MW.

Rys. 4. Schemat tokamaka JET (www.jet.efda.org)

Mechanizm powstawania modu H, który nie wystƒ-
puje, je–li plazma jest nagrzewana tylko ciep“em Joule’a{
{Lenza, wyja–ni“ Burrel [14]. Uk“ad ma tendencjƒ do sa-
moorganizacji i zmniejszania turbulencji (a zatem i ogra-
niczenia transportu energii) wówczas, gdy dostƒpne jest
„ród“o dodatkowej energii swobodnej. �ród“em takim jest
energia cz¡stek z generatora NBI, wytwarzaj¡ca radialne
pole elektryczne Er i przep“yw w plazmie brzegowej spo-
wodowany dryfem wzd“u» wektora Er � B. Wskutek tego
na brzegu plazmy wzrasta gradient temperatury i ci–nienia,
co u“atwia osi¡gniƒcie wysokiej temperatury w centrum
plazmy. Efektem ubocznym du»ego gradientu ci–nienia jest
lokalna niestabilno–¢ plazmy znana jako ELM (edge lo-
calized mode). Niestabilno–ci ELM z jednej strony po-
zwalaj¡ gromadz¡cym siƒ cz¡stkom helu opu–ci¢ plazmƒ,
z drugiej jednak stanowi¡ zagro»enie dla powierzchni ma-

terialnych, które maj¡ ograniczon¡ wytrzyma“o–¢ na ob-
ci¡»enia termiczne. Niemniej dla ITER-a przewidziany jest
scenariusz z modem H i niestabilno–ciami ELM. W elek-
trowni niestabilno–ci ELM bƒd¡ musia“y by¢ opanowane,
a do tego potrzebne s¡ bardziej wyra�nowane mody, z ba-
rierami termicznymi wewn¡trz plazmy. W tokamaku JET
uda“o siƒ uzyska¢ zmniejszenie aktywno–ci ELM dziƒki
iniekcji azotu w obszary brzegowe plazmy. Podobny sku-
tek daje te» iniekcja zamro»onych kulek deuteru, testo-
wana w tokamaku ASDEX. Inna metoda kontroli niesta-
bilno–ci ELM, opracowana w San Diego, zosta“a wypróbo-
wana w tokamaku DIII-D zbudowanym przez �rmƒ Gene-
ral Atomics [15]. Polega ona na rezonansowym zaburzeniu
pola magnetycznego w warstwie przy–ciennej tokamaka.
W wyniku takiego zabiegu ulega zniszczeniu struktura po-
wierzchni magnetycznych, a linie pola magnetycznego za-
czynaj¡ przebiega¢ chaotycznie. Wskutek tego zmniejsza
siƒ gradient ci–nienia, a niestabilno–ci ELM zostaj¡ st“u-
mione.

Jeszcze inny tryb pracy odkryto w tokamakach
JET [16], TFTR [17], DIII-D [18] oraz JT-60U [5]. Mod
ten charakteryzuje siƒ wystƒpowaniem bariery termicznej
nosz¡cej nazwƒ ITB (internal thermal barrier). Bariera
taka pojawia siƒ we wnƒtrzu plazmy w wyniku nagrze-
wania zlokalizowanego przestrzennie. Teoretyczne wyja-
–nienie tego zjawiska poda“ Garbet, który analizowa“ roz-
k“ad potencja“u elektrycznego bƒd¡cego miar¡ turbulencji
plazmy [19]. W swoich symulacjach zaobserwowa“ st“u-
mienie turbulencji (a co za tym idzie, zmniejszenie trans-
portu masy i energii) w obszarach nagrzewanych lokalnie
metod¡ LHCD (rys. 5 i 6). Za st“umienie turbulencji od-
powiedzialne jest nieliniowe sprzƒ»enie miƒdzy pro�lami
ci–nienia i pr¡du elektrycznego. Du»¡ rolƒ w tym sprzƒ-
»eniu odgrywaj¡ tzw. przep“ywy strefowe, obserwowane
tak»e w atmosferze Jowisza, oraz pr¡d samoistny (ang.
bootstrap) { pr¡d elektryczny powstaj¡cy w wyniku pro-
cesów transportu w plazmie, którego gƒsto–¢ jest propor-
cjonalna do gradientu ci–nienia. Pr¡d samoistny w reakto-
rze pracuj¡cym w sposób ci¡g“y zast¡pi pr¡d indukowany
akcj¡ transformatora, z natury rzeczy impulsowy. W toka-
maku TCV w Szwajcarii uda“o siƒ osi¡gn¡¢ stan, w któ-
rym niemal 100% pr¡du elektrycznego w plazmie stano-
wi“ pr¡d samoistny [20]. Przep“ywy strefowe to zjawisko
nieliniowe polegaj¡ce na spontanicznym, samouzgodnio-
nym wzbudzeniu przep“ywów w wyniku turbulencji wy-
wo“anej gradientem temperatury jonowej. Zjawisko prze-
p“ywów strefowych prowadzi do zmniejszenia turbulencji
i, co za tym idzie, ograniczenia transportu masy i ener-
gii [21].

Przedstawiony powy»ej obraz pokazuje, »e plazma
w tokamaku jest uk“adem dalekim od równowagi termo-
dynamicznej, silnie nieliniowym i wykazuj¡cym zdolno–¢
do samoorganizacji prowadz¡cej do wytworzenia barier
termicznych i pr¡du samoistnego. Warunkiem takiej sa-
moorganizacji jest aktywne kszta“towanie pro�li ci–nienia
i pr¡du elektrycznego za pomoc¡ metod nagrzewania pla-
zmy (NBI, ICRH, ECRH, LHCD).
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Rys. 5. Zmniejszenie turbulencji plazmy w wyniku nagrze-
wania zlokalizowanego objawia siƒ zanikiem potencja“u elek-
trycznego w pier–cieniowym obszarze plazmy. Rozk“ad poten-
cja“u w przekroju wnƒtrza torusa pokazany jest we wspó“rzƒd-
nych (x; y) podzielonych przez promie« wewnƒtrzny torusa r.
U góry: potencja“ w warunkach rozwiniƒtej turbulencji, u do“u:
potencja“ w sytuacji, gdy turbulencja w obszarze pier–cienio-

wym uleg“a st“umieniu wskutek nagrzewania plazmy [19].

ITER { reaktor termoj¡drowy nastƒpnej
generacji

ITER bƒdzie tokamakiem dwa razy wiƒkszym ni»
JET, je–li bra¢ pod uwagƒ wymiary liniowe (kubatura bƒ-
dzie 10 razy wiƒksza). Podstawowe parametry ITER-a s¡
nastƒpuj¡ce:

du»y promie« { 6,2 m;
ma“y promie« { 2 m;
objƒto–¢ komory { 840 m3;
natƒ»enie pr¡du w plazmie { 15 MA;
indukcja magnetyczna { 5,3 T;
koncentracja plazmy { 1020 m�3;
czas trwania wy“adowania { 500 s w trybie impulsowym
i 1000 s w trybie quasi-ci¡g“ym;
moc urz¡dze« nagrzewaj¡cych plazmƒ (falami elektro-
magnetycznymi o czƒsto–ci 50 MHz i 170 GHz oraz
wi¡zkami cz¡stek) { 75 MW;

Rys. 6. Schemat tokamaka ITER (www.iter.org)

temperatura plazmy { 120 MK;
moc wytwarzana (w reakcji syntezy) { 500{700 MW;
wspó“czynnik wzmocnienia (moc syntezy/moc nagrze-
wania) { 10 w trybie impulsowym i 5 w trybie quasi-
-ci¡g“ym;
–rednie obci¡»enie powierzchni tokamaka wskutek pro-
mieniowania neutronowego { 0,5 MW/m2.

Celem projektu ITER jest zademonstrowanie nauko-
wej i technicznej realno–ci fuzji j¡drowej jako „ród“a ener-
gii do celów pokojowych. Urz¡dzenie powinno osi¡gn¡¢
stan intensywnego spalania paliwa deuterowo-trytowego
ze wspó“czynnikiem wzmocnienia równym co najmniej 10
w warunkach pracy impulsowej (indukcyjne wzbudzenie
pr¡du w plazmie) oraz stan quasi-stacjonarny z nieinduk-
cyjnym wzbudzeniem pr¡du i wspó“czynnikiem wzmoc-
nienia równym 5. Nie wyklucza siƒ osi¡gniƒcia stanu za-
p“onu. Z technicznego punktu widzenia przetestowane zo-
stan¡ elementy reaktora, w tym cewki nadprzewodnikowe,
uk“ady zdalnej obs“ugi oraz odprowadzania energii i masy
(ÿpopio“u" helowego) z przestrzeni reaktora. Ze wzglƒdu
na du»¡ moc ogromn¡ rolƒ odegraj¡ te elementy, które
bƒd¡ odpowiedzialne za przenoszenie du»ych strumieni
ciep“a. Obecno–¢ trytu (i radiacyjnie aktywowanych ele-
mentów konstrukcyjnych reaktora) wymusza zastosowanie
{ po raz pierwszy na tak¡ skalƒ { zautomatyzowanych
systemów obs“ugi urz¡dzenia. W Europie uruchomiony
jest jeden tokamak z cewkami nadprzewodnikowymi (Tore
Supra w Cadarache, Francja). Trzy inne tokamaki bada-
j¡ce stany quasi-stacjonarne w urz¡dzeniach z cewkami
nadprzewodnikowymi s¡ budowane b¡d„ ju» zbudowane
w krajach azjatyckich (JT-60SA w Japonii, SST-1 w In-
diach, EAST w Chinach i KSTAR w Korei P“d.).

Najbardziej istotne jest to, »e ITER bƒdzie mia“ mo-
du“ p“aszcza (ang. blanket; »aden inny tokamak nie ma

POST�PY FIZYKI TOM 59 ZESZYT 3 ROK 2008 107



A. Ga“kowski { Od JET-a do ITER-a: Wa»ny krok na drodze do energii taniej, bezpiecznej i przyjaznej –rodowisku

tego elementu konstrukcyjnego). W p“aszczu (warstwie
otaczaj¡cej plazmƒ) neutrony s¡ termalizowane oraz re-
aguj¡ z litem i wytwarzaj¡ tryt. Rozwa»ane s¡ dwie kon-
cepcje p“aszcza; w obu jest on ch“odzony helem. Pierwsza
koncepcja zak“ada zastosowanie ciek“ego litu i o“owiu do
powielania neutronów i wytwarzania trytu, w drugiej wy-
korzystany bƒdzie lit w postaci materia“ów ceramicznych
(do wytwarzania trytu) oraz beryl (do powielania neutro-
nów). W bardziej zaawansowanych projektach rozwa»a siƒ
zastosowanie wody do ch“odzenia p“aszcza (je–li jego tem-
peratura bƒdzie dostatecznie niska, ok. 300 �C).

Innym wa»nym elementem ITER-a bƒdzie bardzo
skomplikowana (i droga) czƒ–¢ zwana diwertorem. Diwer-
tor s“u»y do odprowadzania ÿpopio“u", czyli helu, oraz
kontroluje poziom domieszek w plazmie, pochodz¡cych
ze –cian komory. W ITER-ze po raz pierwszy zbadana zo-
stanie wydajno–¢ usuwania popio“u helowego z komory
reaktora.

ITER bƒdzie pierwszym tokamakiem, który osi¡gnie
stan plazmy p“on¡cej, tj. stan, w którym bƒd¡ zachodzi¢
intensywne reakcje syntezy j¡der. W wyniku tego plazma
bƒdzie podgrzewana dziƒki energii przekazywanej do niej
przez drugi produkt reakcji { cz¡stki �, które s¡ na“a-
dowane i nie opuszczaj¡ plazmy tak “atwo jak neutrony.
Obecno–¢ cz¡stek � o energii 3,5 MeV bƒdzie te» „ród“em
dodatkowej niestabilno–ci. Szybkie cz¡stki na“adowane po-
ruszaj¡ce siƒ wzd“u» linii pola magnetycznego powoduj¡,
»e linie te zaczynaj¡ drga¢ tak jak struny gitary. S¡ to
tzw. fale Alfv�ena, które rozchodz¡ siƒ z prƒdko–ci¡ osi¡ga-
j¡c¡ 5% prƒdko–ci –wiat“a. Cz¡stki � poruszaj¡ siƒ jeszcze
szybciej i w zwi¡zku z tym mog¡ rezonansowo oddzia-
“ywa¢ z falami Alfv�ena [22]. Zjawisko to mo»e wp“ywa¢
na utrzymanie cz¡stek � w plazmie, które powinno by¢
wystarczaj¡co d“ugie, aby cz¡stki te mog“y przekaza¢ jej
swoj¡ energiƒ. Cz¡stki � mog¡ te» wp“ywa¢ na inne nie-
stabilno–ci, np. pi“okszta“tne (w tym wypadku stabilizu-
j¡co) [23]. Cz¡stki � badane s¡ w tokamaku JET, gdzie
dodaje siƒ niewielkie ilo–ci berylu, który z nimi reaguje,
a produktami reakcji s¡ j¡dro wƒgla i neutron. Reakcji to-
warzyszy promieniowanie charakterystyczne 
, które jest
„ród“em informacji o rozk“adzie przestrzennym cz¡stek �
w plazmie (rys. 7).

W ITER-ze bƒd¡ te» przetestowane, w warunkach pla-
zmy p“on¡cej, materia“y pierwszej –ciany reaktora, które
bƒd¡ musia“y wytrzyma¢ przez wiele lat temperaturƒ siƒga-
j¡c¡ nawet 1000 �C. W obecnie dzia“aj¡cych tokamakach
materia“em tym jest g“ównie wƒgiel (w postaci kompo-
zytów z w“ókien wƒglowych CFC, carbon �bre composi-
tes), ale tak»e molibden [25] i wolfram [26]. Wƒgiel ma tƒ
zaletƒ, »e jest odporny na wysokie temperatury (nie topi
siƒ), ma jednak tƒ wadƒ, »e reaguje chemicznie z izoto-
pami wodoru, co prowadzi do erozji –ciany i { co jest
bardziej niebezpieczne { zatrzymywania trytu w materiale
–ciany. Z tego powodu dla ITER-a jako materia“ na po-
krycie pierwszej –ciany przewidziany jest beryl. Beryl ma
ma“¡ liczbƒ porz¡dkow¡, nie wi¡»e siƒ z trytem i sku-
tecznie usuwa tlen z komory tokamaka. W celu wstƒp-
nego przetestowania tej koncepcji planuje siƒ zainstalo-

wanie –ciany berylowej w tokamaku JET [27]. W najbar-
dziej nara»onych obszarach –ciany reaktora, przede wszyst-
kim w obszarze diwertora, wykorzystany bƒdzie wolfram
i kompozyty CFC.

Rys. 7. Tomogra�a promieniowania 
 wykorzystana w toka-
maku JET do lokalizacji cz¡stek � [24]

ITER bƒdzie instalacj¡ j¡drow¡ (ok. 1020 neutro-
nów/sekundƒ), co wynika z obecno–ci promieniotwór-
czego trytu i aktywacji materia“ów konstrukcyjnych reak-
tora przez neutrony o energii 14,1 MeV, bƒd¡ce produk-
tami syntezy j¡der. Neutrony unosz¡ energiƒ uwolnion¡
w reakcji syntezy i oddaj¡ tƒ energiƒ w p“aszczu ota-
czaj¡cym komorƒ reaktora, a ponadto zapewniaj¡ (w re-
akcji z litem) produkcjƒ trytu. Niekorzystne jest to, »e
jednocze–nie powoduj¡ wtórn¡ aktywno–¢ promieniotwór-
cz¡ elementów reaktora. To ostatnie zagro»enie bƒdzie
zminimalizowane przez zastosowanie w elektrowni spe-
cjalnych materia“ów o ma“ej aktywno–ci wtórnej. Mate-
ria“y te to stale RAFM (reduced activation ferritic mar-
tensitic), np. stal EUROFER obecnie intensywnie badana
pod k¡tem wytrzyma“o–ci na obci¡»enia termiczne, me-
chaniczne i radiacyjne, jakie mog¡ wyst¡pi¢ w reaktorze.
W dalszej perspektywie przewiduje siƒ wykorzystanie stali
ODS (oxide dispersion strengthened) oraz kompozytów
SiCf /SiC z w“óknami wƒglowymi (Cf ). W wƒz“ach najbar-
dziej nara»onych wykorzystywane bƒd¡ stopy wolframu.
Z punktu widzenia ochrony radiologicznej optymalne by-
“yby materia“y z wanadu, chromu i tytanu, ale s¡ one bar-
dzo drogie, a ich technologia nie jest jeszcze opanowana.
Na badania w tym kierunku przeznaczane s¡ du»e fundu-
sze, ok. 7 mln euro rocznie, a wszystko po to, aby stwo-
rzy¢ nowe materia“y, które z jednej strony bƒd¡ odporne
na ekstremalne warunki panuj¡ce w reaktorze, a z drugiej
strony ich wtórna aktywno–¢ promieniotwórcza wywo“ana
strumieniem neutronów bƒdzie na niskim poziomie. Warto
podkre–li¢, »e dotyczy to tylko elementów konstrukcyjnych
reaktora, które bƒd¡ musia“y by¢ przechowywane po za-
ko«czeniu jego pracy i demonta»u. ÿPopió“" ze spalania
termoj¡drowego, czyli hel, jest ca“kowicie bezpieczny dla
–rodowiska.
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Podsumowanie, czyli co po ITER-ze
Na pytanie, kiedy zostanie zbudowana pierwsza elek-

trownia termoj¡drowa, Lew Arcymowicz, jeden z pionie-
rów bada« nad fuzj¡ j¡drow¡, odpowiedzia“: { Dok“ad-
nie wtedy, kiedy ludzko–¢ bƒdzie jej potrzebowa“a. { Ten
czas siƒ zbli»a. Rozpatrywane s¡ dwa scenariusze: pierw-
szy z nich zak“ada, »e po pomy–lnym zako«czeniu prac
nad ITER-em zostanie zbudowany DEMO { demonstra-
cyjny reaktor termoj¡drowy, a nastƒpnie PROTO { pro-
totypowa elektrownia termoj¡drowa. Ostatnio promowany
jest jednak scenariusz nazywany –cie»k¡ szybk¡, opraco-
wany w Wlk. Brytanii, ale z udzia“em naukowców z innych
krajów Wspólnoty EURATOM. Punktem wyj–cia jest kon-
statacja, »e nak“ady na badania termoj¡drowe (ze „róde“
publicznych) zmala“y od 1980 r. o 50%. W UE na te ba-
dania wydaje siƒ 0,04% PKB (w USA 0,05%, w Japonii
0,24%). Tak»e „ród“a prywatne (g“ównie w USA, �rma
General Atomics) s¡ mniej skore do wydawania pieniƒ-
dzy na ten cel (spadek o prawie 70% w latach 1985{98).
Trzeba wiƒc nadrobi¢ zaleg“o–ci i nada¢ tym pracom od-
powiedni impet, o ile synteza termoj¡drowa ma dostarczy¢
energiƒ elektryczn¡ do sieci jeszcze w tym wieku.

Scenariusz szybkiej –cie»ki zak“ada, »e DEMO
i PROTO zostan¡ po“¡czone w jeden etap, a budowa proto-
typowej elektrowni zaczƒ“aby siƒ jeszcze przed zako«cze-
niem prac misji ITER-a. Wedle tej koncepcji ma by¢ ina-
czej zaplanowany tak»e etap ITER. Równolegle z ITER-em
zbudowane by“oby urz¡dzenie IFMIF (International Fusion
Materials Irradiation Facility) na potrzeby bada« materia-
“ów konstrukcyjnych i materia“ów pierwszej –ciany reak-
tora. Badania w IFMIF doprowadzi“yby do wyboru mate-
ria“u konstrukcyjnego dla krytycznych elementów reaktora
DEMO. �ród“em neutronów o energii 14 MeV (czyli ta-
kich, jakie s¡ produktem syntezy DT) bƒdzie reakcja deu-
teronów, rozpƒdzonych w akceleratorze liniowym do ener-
gii kilkudziesiƒciu MeV, z litem w postaci ciek“ej tarczy
(informacje na temat projektu IFMIF mo»na znale„¢ na
stronie www.frascati.enea.it/ifmif).

Koncentracja dzia“a« na tych kierunkach stworzy
szybk¡ –cie»kƒ prowadz¡c¡ do syntezy termoj¡drowej jako

bezpiecznego, nieograniczonego i przyjaznego –rodowisku
naturalnemu „ród“a energii dla potrzeb ludzko–ci.
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Fizyka materia“ów i powierzchni
z pierwszych zasad�

Adam Kiejna

Instytut Fizyki Do–wiadczalnej Uniwersytetu Wroc“awskiego
oraz Interdyscyplinarne Centrum Modelowania Materia“ów, Wroc“aw

Materials and surface physics from �rst principles

Abstract: A brief review of a basic methodology of contemporary, atomic-scale computational
physics of materials is presented. The discussion is focused on one of the most successful and
widely applied approaches that exploits density functional theory, plane waves basis, and ab

initio molecular dynamics to optimize ground state atomic con�guration. In the second part,
two illustrative examples of results are presented, which were obtained with this approach for
energetic and structural properties of grain boundaries in iron, and for gold atom nanostructures
formed at titanium dioxide (rutile) surface.

1. Wstƒp

W ostatnich 20 latach zanotowano ogromny postƒp
w zaawansowanych, kwantowych metodach obliczenio-
wych �zyki cia“a sta“ego. Powszechnym i wygodnym na-
rzƒdziem stosowanym w �zyce, chemii i in»ynierii mate-
ria“ów sta“y siƒ w szczególno–ci symulacje komputerowe
z pierwszych zasad (ab initio), pozwalaj¡ce oblicza¢ pa-
rametry �zyczne rzeczywistych materia“ów. Pod tym po-
jƒciem rozumiemy metody, którymi mo»na dok“adnie roz-
wi¡za¢ równania mechaniki kwantowej (Schr�odingera lub
Diraca) dla elektronów w uk“adach z“o»onych z wielu ato-
mów, bez wprowadzania parametrów empirycznych. Pro-
wadzenie oblicze« (symulacji) z pierwszych zasad sta“o siƒ
mo»liwe dziƒki olbrzymiemu postƒpowi w szybko–ci pro-
cesorów i zwiƒkszeniu rozmiaru pamiƒci komputerowych.
Atrakcyjno–¢ symulacji wzros“a dziƒki rozwojowi dyna-
miki molekularnej ab initio, w której hamiltonian u»y-
wany do symulacji pochodzi z dok“adnych oblicze« struk-
tury elektronowej wykonywanych w czasie prowadzenia
symulacji [1].

Symulacje z pierwszych zasad wywar“y ogromny
wp“yw na nasz sposób my–lenia o problemach �zyki cia“a
sta“ego i ogólniej materia“ów. Stwarzaj¡ one mo»liwo–¢
wirtualnych bada« materia“owych, tzn. poznawania w“a–ci-
wo–ci materia“ów wy“¡cznie na podstawie oblicze«, przed
dokonaniem do–wiadczalnej wery�kacji i syntezy. Pozwa-
laj¡ bada¢ realne materia“y, w których wystƒpuj¡ ró»nego
rodzaju defekty (np. powierzchnia, granice ziaren) powo-
duj¡ce, »e s¡ one zbyt skomplikowane, by mo»na by“o do
nich stosowa¢ metody czysto teoretyczne (dobrze dzia“a-

j¡ce dla kryszta“ów idealnych). Chocia» symulacje z pierw-
szych zasad s¡ wci¡» w pierwszej kolejno–ci stosowane
do pog“ƒbiania wiedzy i zrozumienia w“a–ciwo–ci znanych
materia“ów, stanowi¡c w ten sposób pomost miƒdzy teori¡
i do–wiadczeniem, to { wykorzystywane do wirtualnego
modelowania nowych materia“ów o po»¡danych w“a–ciwo-
–ciach { w coraz wiƒkszym stopniu s¡ postrzegane jako
trzecia droga prowadzenia bada«. Pozwalaj¡ tak»e bada¢
uk“ady wystƒpuj¡ce w warunkach niedostƒpnych dla eks-
perymentu. Obliczenia z pierwszych zasad mog¡ by¢ sto-
sowane do rozmaitych uk“adów w fazie skondensowanej,
pocz¡wszy od metali i stopów, nanostruktur pó“przewodni-
kowych, powierzchni i katalizy, spintroniki, a» do uk“adów
biologicznych i minera“ów tworz¡cych j¡dro Ziemi.

2. Opis uk“adu wieloatomowego

Z atomowego punktu widzenia cia“o sta“e jest skom-
plikowanym uk“adem ogromnej liczby cz¡stek dwóch ro-
dzajów: elektronów i j¡der atomowych. Punktem wyj–cia
kwantowej teorii materia“ów jest okre–lenie dla takiego
uk“adu wielu cz¡stek hamiltonianu uwzglƒdniaj¡cego ener-
giƒ kinetyczn¡ N elektronów i N j¡der, energiƒ poten-
cjaln¡ oddzia“ywa« odpychaj¡cych pomiƒdzy cz¡stkami
o “adunku tego samego znaku oraz oddzia“ywania przy-
ci¡gaj¡ce pomiƒdzy elektronami i j¡drami:

H = Tel + Tj + Vel�el + Vel�j + Vj�j: (1)

Problem wielu cia“ oznacza tu jednak praktycznie nie-
sko«czon¡ liczbƒ elektronów i j¡der atomowych (rzƒdu
1023 na cm3). Znajomo–¢ hamiltonianu i postaci równa-

�Na podstawie wyk“adu wyg“oszonego podczas XXXIX Zjazdu Fizyków Polskich w Szczecinie (wrzesie« 2007) w sesji
plenarnej.
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nia Schr�odingera z funkcj¡ falow¡, która zale»y od wspó“-
rzƒdnych wszystkich elektronów i j¡der, nie pozwala nam
na opis zachowania siƒ uk“adu, poniewa» nie potra�my
takiego równania rozwi¡za¢ –ci–le.

Pierwszym krokiem na drodze poszukiwania jego
przybli»onego rozwi¡zania jest uproszczenie zagadnienia
poprzez rozpatrzenie osobno uk“adu elektronów i uk“adu
j¡der i potraktowanie wzajemnego oddzia“ywania tych
uk“adów jako ma“ego zaburzenia. Pozwala na to dobrze
uzasadnione przybli»enie Borna{Oppenheimera, wykorzy-
stuj¡ce fakt, i» masa elektronu stanowi niewielki u“amek
masy j¡dra (rzƒdu 10�4). Oznacza to, »e ruch elektronu
jest szybki w stosunku do ruchu j¡der, które bardzo wolno
reaguj¡ na zmianƒ kon�guracji elektronów. Dziƒki temu
w wiƒkszo–ci przypadków mo»na przyj¡¢, »e osi¡gaj¡c
swój stan podstawowy, poduk“ad elektronowy adiabatycz-
nie dostosowuje siƒ do chwilowych po“o»e« j¡der. Wobec
tego potencja“ j¡der mo»na traktowa¢ jako ustalony poten-
cja“ zewnƒtrzny dla uk“adu elektronowego.

Separacja stopni swobody j¡der i elektronów w ra-
mach przybli»enia Borna{Oppenheimera pozwala zapisa¢
hamiltonian uk“adu j¡der w postaci
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gdzie drugi wyraz opisuje oddzia“ywania kulombowskie
j¡der, a fR�g oznacza zbiór ich po“o»e«. Hamiltonian ten
pozwala opisa¢ adiabatyczny ruch poduk“adu j¡der w polu
potencja“u efektywnego z“o»onego z potencja“u Vj�j oraz
energii ca“kowitej Eel(fR�g) uk“adu elektronowego jako
funkcji po“o»e« jonów. Potencja“ efektywny okre–la po-
wierzchniƒ energii potencjalnej Borna{Oppenheimera,
czyli energiƒ stanu podstawowego uk“adu elektronowego
w polu ustalonych po“o»e« j¡der. Oznacza to, »e dla ka»-
dej kon�guracji j¡der fRg elektrony s¡ w stanie w“asnym
hamiltonianu elektronowego Hel, tzn. drgania sieci j¡der
nie powoduj¡ przej–¢ pomiƒdzy stanami elektronowymi.
Inaczej mówi¡c, wzór (2) pomija sprzƒganie chwilowych
po“o»e« elektronów i j¡der (sprzƒ»enie elektron{fonon),
powodowane przez dynamikƒ atomów sieci. Sprzƒ»enie
to mo»na obliczy¢, ale w wiƒkszo–ci interesuj¡cych nas
przypadków mo»na je pomin¡¢. Z wyj¡tkiem przypadku
najl»ejszych atomów zagadnienie ruchu j¡der jest rozwi¡-
zywane klasycznie.

Wyznaczenie energii ca“kowitej uk“adu N oddzia“uj¡-
cych elektronów wymaga rozwi¡zania stacjonarnego rów-
nania Schr�odingera dla N-elektronowej funkcji falowej za-
le»nej od wspó“rzƒdnych elektronów i przy ustalonych po-
“o»eniach, z hamiltonianem postaci
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Stanowi to istotne u“atwienie, poniewa» pozwala zajmowa¢
siƒ uk“adem elektronowym, ale wci¡» mamy do czynienia
z 1023 elektronów. Znalezienie wieloelektronowej funkcji
falowej spe“niaj¡cej równanie na warto–ci w“asne z hamil-

tonianem (3) jest wiƒc dalej niemo»liwe ze wzglƒdu na
ogromn¡ liczbƒ N(N � 1)=2 oddzia“ywa« pomiƒdzy elek-
tronami w drugim wyrazie. Gdyby nie on, mieliby–my do
czynienia z hamiltonianem w postaci sumy hamiltonianów
jednocz¡stkowych, z“o»onych z energii kinetycznej elek-
tronu i energii potencjalnej oddzia“ywania z “adunkiem
nieruchomego uk“adu j¡der, które mo»na by“oby “atwo roz-
separowa¢. Sugeruje to sposób wyj–cia z tej trudnej sy-
tuacji. Poszukuj¡c rozwi¡za« zagadnienia wieloelektrono-
wego, staramy siƒ je sprowadzi¢ do zagadnienia c z ¡ s t e k
n i e z a l e » n y c h, w którym oddzia“ywanie pomiƒdzy pa-
rami elektronów jest uwzglƒdnione w postaci –redniego
pola potencja“u [2] dzia“aj¡cego na elektron. Dodaj¡c go
do potencja“u wytwarzanego przez j¡dra atomowe, otrzy-
mujemy potencja“ efektywny dzia“aj¡cy na elektron. Cen¡,
jak¡ siƒ p“aci za to uproszczenie, jest skomplikowana po-
sta¢ potencja“u efektywnego.

Przybli»enie pola –redniego stanowi podstawƒ obli-
cze« energii ca“kowitej uk“adu stosowanych w �zyce ma-
teria“owej: teorii Hartree’ego{Focka i teorii funkcjona“u
gƒsto–ci. W pierwszej z nich zasadnicz¡ zmienn¡ wyko-
rzystywan¡ do konstrukcji stanu podstawowego jest wie-
loelektronowa funkcja falowa, a w drugiej { gƒsto–¢ elek-
tronowa n(r).

2.1. Metoda Hartree’ego{Focka

W przybli»eniu Hartree’ego{Focka wieloelektronow¡
funkcjƒ falow¡ konstruujemy w postaci iloczynu jedno-
elektronowych funkcji falowych (orbitali). Ze wzglƒdu na
nierozró»nialno–¢ fermionów powinna ona by¢ antysy-
metryczna przy zamianie wspó“rzƒdnych dwóch elektro-
nów. Zastosowanie zasady wariacyjnej do wyra»enia na
energiƒ oczekiwan¡ uk“adu elektronowego pozwala wy-
znaczy¢ zbiór jednoelektronowych funkcji falowych. S¡
one okre–lone przez uk“ad N równa« jednoelektronowych
Hartree’ego{Focka postaci
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 j(r) = "i i(r): (4)

W sk“ad hamiltonianu efektywnego, dzia“aj¡cego na ka»d¡
z jednoelektronowych funkcji falowych, wchodz¡ ope-
ratory energii kinetycznej i energii potencjalnej elek-
tronu w polu j¡der Vel�j oraz oddzia“ywanie kulom-
bowskie pomiƒdzy elektronami. W tym ostatnim, zwa-
nym energi¡ Hartree’ego, oddzia“ywanie pomiƒdzy parami
elektronów zosta“o zast¡pione przez oddzia“ywanie elek-
tronu z u – r e d n i o n y m rozk“adem “adunku elektronów.
Ostatni wyraz po lewej stronie równania (4), niemaj¡cy
odpowiednika klasycznego, nosi nazwƒ operatora energii
wymiany. Reprezentuje on efekt korelacji wymiennych do-
tycz¡cych elektronów o tym samym zwrocie spinu. Jego
ujemny znak oznacza obni»anie u–rednionej energii od-
dzia“ywa« kulombowskich pomiƒdzy elektronami.

Skomplikowana posta¢ potencja“u wymiennego po-
woduje, »e równanie (4) stanowi w istocie uk“ad N sprzƒ-
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»onych równa« nieliniowych o identycznej postaci dla ka»-
dej z funkcji jednoelektronowych. Trudno–ci w jego roz-
wi¡zaniu s¡ zwi¡zane z tym, »e wyraz opisuj¡cy potencja“
oddzia“ywania zale»y od  i { rozwi¡zania, które staramy
siƒ znale„¢. Równania te rozwi¡zuje siƒ metod¡ iteracyjn¡
(samouzgodnion¡). Na wej–ciu zak“adamy posta¢ próbn¡
funkcji  i, z których konstruujemy potencja“ oddzia“ywa«
wchodz¡cy do równania (4), a nastƒpnie, rozwi¡zuj¡c rów-
nanie, uzyskujemy nowe, lepsze oszacowanie  i. Cykl ten
powtarzamy a» do uzyskania zbie»no–ci rozwi¡za«, czyli
do samouzgodnienia.

Pe“ne równania Hartree’ego{Focka s¡ u»yteczne (daj¡
siƒ rozwi¡za¢ metod¡ iteracyjn¡) tylko w uk“adach kil-
kuelektronowych, takich jak atomy lub proste cz¡steczki,
a w przypadku cia“ sta“ych jedynie dla jednorodnego gazu
elektronowego. W uk“adach wieloelektronowych metoda ta
staje siƒ tak skomplikowana, »e konieczne s¡ przybli»enia
dla potencja“u wymiany. Wprowadza siƒ u–redniony po-
tencja“ wymiany zaproponowany przez Slatera (1951) [2],
w którym nielokalny potencja“ wymiany zast¡piono przy-
bli»onym, prostym wyra»eniem, zale»nym jedynie od lo-
kalnej gƒsto–ci elektronowej. Otrzymuje siƒ w ten sposób
lokaln¡ posta¢ potencja“u efektywnego dzia“aj¡cego jedna-
kowo na wszystkie elektrony. Stanowi to znaczne u“atwie-
nie zagadnienia, poniewa» eliminuje konieczno–¢ bezpo-
–redniego opisu N(N � 1)=2 par oddzia“ywa« i sprowadza
je do rozwi¡zania jednego równania z jednym polem po-
tencja“u u–rednionego.

Przybli»enie Hartree’ego{Focka daje �zyczny opis
w“a–ciwo–ci cia“ sta“ych, ale obliczone warto–ci energii
wi¡zania atomów w kryszta“ach metali alkalicznych znacz-
nie siƒ ró»ni¡ od warto–ci mierzonych. Ponadto daje ono
zerow¡ gƒsto–¢ stanów na powierzchni Fermiego. Powo-
dem tych trudno–ci jest nieuwzglƒdnienie korelacji wyni-
kaj¡cych z odpychania kulombowskiego elektronów. Nie
pozwalaj¡ one zbli»y¢ siƒ do rozpatrywanego elektronu
równie» elektronom o spinach antyrównoleg“ych. Energia
korelacji bƒd¡ca wynikiem tego oddzia“ywania jest znacz-
nie mniejsza od energii wymiany (zwykle stanowi ok. 10%
jej warto–ci). Mimo »e energia wymiany i korelacji stanowi
stosunkowo niewielki u“amek energii ca“kowitej uk“adu,
wnosi ona bardzo istotny wk“ad do energii wi¡zania uk“adu
(np. cz¡steczek i metali).

2.2. Teoria funkcjona“u gƒsto–ci

Zbudowanie zale»nej od 3N zmiennych przestrzen-
nych, wieloelektronowej funkcji falowej z funkcji jedno-
elektronowych komplikuje siƒ gwa“townie wraz ze wzro-
stem liczby elektronów. Istotnym uproszczeniem by“aby
mo»liwo–¢ wyznaczenia stanu podstawowego na podstawie
znajomo–ci gƒsto–ci elektronowej n(r), która jest funkcj¡
jedynie trzech zmiennych (wspó“rzƒdnej przestrzennej r),
bez konieczno–ci obliczania jednoelektronowych funkcji
falowych. Mo»liwo–¢ tak¡ daje teoria funkcjona“u gƒsto–ci,
za której sformu“owanie Walter Kohn zosta“ uhonorowany
Nagrod¡ Nobla w dziedzinie chemii (1998).

Jak dowiedli Hohenberg i Kohn [3], energia stanu
podstawowego uk“adu wielu elektronów znajduj¡cych siƒ

w potencjale zewnƒtrznym (pochodz¡cym od uk“adu j¡-
der) jest jednoznacznym funkcjona“em gƒsto–ci elektro-
nowej n(r). Funkcjona“ energii osi¡ga minimum dla do-
k“adnej gƒsto–ci elektronowej stanu podstawowego. Po-
zwala to sformu“owa¢ problem wyznaczenia stanu podsta-
wowego jako zagadnienie wariacyjne Eulera{Lagrange’a,
którego rozwi¡zanie okre–la n(r). Ca“a trudno–¢ polega
na okre–leniu postaci funkcjona“u energii dla niejednorod-
nego uk“adu oddzia“uj¡cych elektronów, która pozostaje
nieznana. Kohn i Sham [4] wykazali, »e dok“adna gƒ-
sto–¢ elektronowa mo»e by¢ reprezentowana przez gƒsto–¢
elektronow¡ stanu podstawowego pomocniczego uk“adu
n i e o d d z i a “ u j ¡ c y c h elektronów, w polu potencja“u
efektywnego nieco innego, ale wytwarzaj¡cego tak¡ sam¡
gƒsto–¢ elektronow¡ jak gƒsto–¢ elektronów oddzia“uj¡-
cych. Stosuj¡c twierdzenie Hohenberga{Kohna do tego no-
wego zagadnienia, otrzymujemy równanie falowe z poten-
cja“em efektywnym i pomocniczymi funkcjami falowymi
wytwarzaj¡cymi gƒsto–¢ elektronow¡ minimalizuj¡c¡ funk-
cjona“ energii, które ma formalnie tak¡ sam¡ posta¢ jak
równanie dla elektronów nieoddzia“uj¡cych.

Problem obliczenia gƒsto–ci elektronowej stanu pod-
stawowego sprowadza siƒ zatem do rozwi¡zania uk“adu
równa« Kohna{Shama postaci
"

� ~
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2m
r2 + Vel�j + e2
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n(r0)
jr � r0jdr0 + Vxc[n(r)]
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 i(r)

= "i i(r); (5)

n(r) =
N

X

i=1

j i(r)j2; (6)

gdzie Vxc[n(r)] = �Exc=�n(r) oznacza potencja“ wymiany
i korelacji. Gƒsto–¢ elektronowa otrzymana z tych rozwi¡-
za« jest dok“adn¡ gƒsto–ci¡ elektronow¡ stanu podstawo-
wego.

Równanie (6) jest podobne do równania Hartree’ego{
{Focka z wyj¡tkiem ostatniego wyrazu w potencjale efek-
tywnym, który uwzglƒdnia nie tylko energiƒ wymiany, ale
równie» energiƒ korelacji. Ponadto w tym przypadku ha-
miltonian cz¡stek niezale»nych zale»y jedynie od gƒsto–ci
elektronowej, a nie od poszczególnych orbitali. Równania
te mog¡ by¢ rozwi¡zane w sposób samouzgodniony, tak
aby zajƒte stany elektronowe generowa“y gƒsto–¢ elektro-
now¡ wytwarzaj¡c¡ potencja“ u»yty do konstrukcji równa«.

Przybli»enie Hartree’ego{Focka ca“kowicie pomija“o
energiƒ korelacji, ale energia wymiany by“a obliczana do-
k“adnie. Teoria funkcjona“u gƒsto–ci jest formalnie do-
k“adna, ale poniewa» nieznana jest dok“adna posta¢ funk-
cjona“u Exc, to w praktyce zarówno energia wymiany jak
i korelacji s¡ obliczane w sposób przybli»ony. Na szczƒ–cie
znamy dobre przybli»enia funkcjona“u Exc[n]. Jego for-
malne rozwiniƒcie w szereg gradientów gƒsto–ci pozwala
uzyska¢ ca“¡ hierarchiƒ przybli»e«. Ograniczaj¡c siƒ do
pierwszego wyrazu rozwiniƒcia, otrzymujemy energiƒ wy-
miany i korelacji w przybli»eniu lokalnej gƒsto–ci (LDA).
Oznacza ono, »e w niewielkiej objƒto–ci przestrzeni fa-
zowej wokó“ po“o»enia r, gƒsto–¢ elektronowa n(r) i po-
tencja“ praktycznie siƒ nie zmieniaj¡ i niejednorodny gaz

112 POST�PY FIZYKI TOM 59 ZESZYT 3 ROK 2008



A. Kiejna { Fizyka materia“ów i powierzchni z pierwszych zasad

elektronowy mo»na lokalnie traktowa¢ jak gaz jednorodny.
Czƒ–¢ zwi¡zan¡ z korelacj¡ wymienn¡ dla jednorodnego
gazu elektronowego mo»na obliczy¢ dok“adnie w przybli-
»eniu Hartree’ego{Focka. Obliczenie czƒ–ci korelacyjnej
jest znacznie trudniejsze, ale dla jednorodnego gazu elek-
tronowego zosta“a ona obliczona kwantow¡ metod¡ Monte
Carlo [5] i parametryzowana prostym wyra»eniem jako
funkcja gƒsto–ci elektronowej.

Przybli»enie LDA dla wielu uk“adów daje bardzo do-
bre wyniki, szczególnie w przypadku oblicze« struktural-
nych, lecz w wielu przypadkach zdecydowanie zawodzi.
Zmusza to do uwzglƒdnienia zmian w rozk“adzie prze-
strzennym gƒsto–ci elektronowej poprzez w“¡czenie gra-
dientów gƒsto–ci. Lepszy opis energii wymiany i kore-
lacji zapewnia tzw. uogólnione przybli»enie gradientowe
(GGA) [6], dla którego zaproponowano kilka ró»nych po-
staci funkcjonalnych. Pomimo sukcesów teorii funkcjona“u
gƒsto–ci podstawowym wyzwaniem przed ni¡ stoj¡cym po-
zostaje okre–lenie postaci funkcjona“u energii wymiany
i korelacji.

2.3. Baza fal p“askich i pseudopotencja“y

Liczba rozwi¡za« równania Kohna{Shama (KS),
które musimy znale„¢, jest proporcjonalna do liczby ato-
mów w uk“adzie. W praktyce nie mo»emy bada¢ w“asno–ci
ogromnej liczby atomów (rzƒdu 1023 cm�3), lecz jedynie
liczby znacznie mniejszej (< 103). W uk“adach okreso-
wych, takich jak idealne kryszta“y, z pomoc¡ przychodzi
s“ynne twierdzenie Blocha. Poniewa» potencja“ w którym
poruszaj¡ siƒ elektrony, a co za tym idzie, równie» hamil-
tonian ma okresowo–¢ sieci, to { zgodnie z twierdzeniem
Blocha { wektora falowego k mo»na u»ywa¢ do indekso-
wania rozwi¡za« równania (5), które mo»na wyrazi¢ jako
iloczyn czynnika fazowego fali p“askiej i pewnej funkcji
uk(r) o okresowo–ci sieci:  k(r) = eikruk(r). Dziƒki temu
zamiast oblicza¢ funkcjƒ falow¡ ka»dego z niesko«czonej
liczby elektronów, która rozci¡ga siƒ w niesko«czonym
krysztale, wystarczy obliczy¢ funkcjƒ falow¡ dla sko«czo-
nej liczby (od kilku do kilku tysiƒcy) elektronów w jednej
komórce sieci prymitywnej.

Uwzglƒdniaj¡c rozwiniƒcie funkcji uk(r) w szereg
Fouriera, funkcjƒ falow¡ elektronu dla ka»dego wektora k
i pasma j mo»emy zapisa¢ w postaci

 jk(r) =
X

G

c jk(G)ei(k+G)�r; (7)

gdzie G jest wektorem sieci odwrotnej. Takie przedsta-
wienie efektywnej funkcji falowej elektronu nosi nazwƒ
rozwiniƒcia na fale p“askie. Pokazuje ono, »e fale p“askie
stanowi¡ naturalny uk“ad funkcji bazowych dla elektronów.
Ma to istotne znaczenie, poniewa» zastosowanie kombina-
cji liniowej funkcji bazowych pozwala na bardziej efek-
tywne rozwi¡zanie równania (5).

Wybór funkcji bazowych zastosowanych do reprezen-
towania orbitali KS nie tylko okre–la dok“adno–¢ i wydaj-
no–¢ oblicze«, ale tak»e pozwala klasy�kowa¢ metody ob-
liczania struktury elektronowej. W zastosowaniach do z“o-
»onych uk“adów na ogó“ stosuje siƒ jeden z trzech podsta-

wowych rodzajów funkcji bazowych: kombinacjƒ liniow¡
orbitali atomowych (LCAO), linearyzowane uzupe“nione
fal p“askie (LAPW) lub fale p“askie w po“¡czeniu z me-
tod¡ pseudopotencja“u [2].

Baza LCAO wykorzystuje wy“¡cznie zlokalizowane
orbitale atomowe wyra»one w postaci b¡d„ numerycznej,
b¡d„ analitycznej (np. funkcje Gaussa). Pozosta“e dwie
kategorie funkcji bazowych mo»na scharakteryzowa¢, do-
konuj¡c podzia“u elektronów nale»¡cych do atomów two-
rz¡cych cia“o sta“e na dwie grupy: elektrony walencyjne
i elektrony rdzenia. Pierwsze s¡ bardzo czu“e na zmianƒ
otoczenia i decyduj¡ o w“a–ciwo–ciach elektronowych, na-
turze wi¡zania oraz strukturze materia“ów. Natomiast elek-
trony rdzenia s¡ mocno zwi¡zane z j¡drem i nie bior¡c
udzia“u w przewodnictwie, w niewielkim stopniu wp“y-
waj¡ na w“a–ciwo–ci �zyczne uk“adu. Ich funkcje falowe
bardzo s“abo siƒ nak“adaj¡ i maj¡ kszta“t zbli»ony do funk-
cji falowych elektronów w atomach izolowanych (cho¢ od-
powiadaj¡ce im warto–ci w“asne energii s¡ na ogó“ ró»ne).
Dlatego j¡dro i elektrony rdzenia mo»emy traktowa¢ jako
jedn¡ ca“o–¢, tzw. rdze« jonowy, wytwarzaj¡cy potencja“,
z którym oddzia“uj¡ elektrony walencyjne. Cia“o sta“e mo-
»emy uwa»a¢ za zbudowane z dodatnich rdzeni jonowych
i elektronów walencyjnych.

Poza rdzeniem funkcje falowe elektronów walencyj-
nych s¡ g“adkie. W obszarze rdzenia wykazuj¡ silne oscy-
lacje, poniewa» musz¡ by¢ ortogonalne do funkcji fa-
lowych elektronów rdzenia. Dlatego u»ycie fal p“askich
do ich reprezentowania jest niewystarczaj¡ce, bo w takim
przypadku rozmiar bazy powinien by¢ niesko«czenie du»y.
Wyj–ciem z tej sytuacji jest podzia“ ca“ej przestrzeni na ob-
szary w pobli»u j¡der (wewn¡trz rdzenia) oraz pozosta“e
obszary miƒdzywƒz“owe i zastosowanie funkcji bazowych
ró»nego typu do opisu elektronów w tych obszarach. W po-
dej–ciu uwzglƒdniaj¡cym wszystkie elektrony, fale p“askie
tworz¡ce bazƒ rozwi¡za« KS w obszarze miƒdzywƒz“o-
wym s¡ uzupe“niane w obszarze rdzenia funkcjami ato-
mowymi, spe“niaj¡cymi warunki zszycia na granicy ob-
szarów. Idea ta stanowi podstawƒ metody uzupe“nionych
fal p“askich [2] i jej wersji linearyzowanej (LAPW) [7].

W metodzie zamro»onego rdzenia interesuj¡ nas je-
dynie elektrony walencyjne i ich oddzia“ywanie z rdze-
niem, czyli potencja“em j¡dra ekranowanym przez elek-
trony rdzenia. W praktyce potencja“ ten mo»na zast¡pi¢
s“abym pseudopotencja“em, poniewa» silny potencja“ przy-
ci¡gaj¡cy w obszarze rdzenia jest, czƒ–ciowo lub ca“ko-
wicie, kompensowany przez potencja“ odpychaj¡cy wy-
nikaj¡cy z ortogonalno–ci stanów walencyjnych i stanów
rdzenia. Funkcje falowe rdzenia s¡ silnie zlokalizowane,
wiƒc potencja“ odpychaj¡cy ma charakter krótkozasiƒgowy
i znika poza pewnym promieniem rdzenia, a pseudopoten-
cja“ przechodzi w rzeczywisty potencja“. W ten sposób
warto–ci w“asne energii stanów walencyjnych mo»na wy-
znaczy¢ przy u»yciu g“adkich funkcji tworz¡cych bazƒ fal
p“askich oraz s“abych pseudopotencja“ów. Zauwa»my, »e
pozwala to upro–ci¢ opis teoretyczny, a jednocze–nie ogra-
nicza liczbƒ elektronów, którymi musimy siƒ zajmowa¢,
bez istotnego po–wiƒcenia dok“adno–ci oblicze«.
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Baza fal p“askich ma wiele zalet, poniewa» m.in.
stanowi zupe“ny uk“ad ortogonalny, nie zale»y od po“o-
»e« atomów, pozwala na “atwe przej–cie od reprezenta-
cji w przestrzeni po“o»e« do przestrzeni pƒdów i umo»li-
wia “atwe obliczanie elementów macierzowych operatora
energii kinetycznej. Jej podstawowa wada { wymóg du»ej
liczby fal p“askich dla przedstawienia oscylacji funkcji fa-
lowych w obszarze rdzenia { staje siƒ ma“o istotna, je–li
fale p“askie stosowane s¡ wraz z metod¡ pseudopotencja“u.

Ze wzglƒdu na to, »e najbardziej istotny wk“ad do
rozwiniƒcia wnosz¡ fale p“askie odpowiadaj¡ce ma“ej ener-
gii kinetycznej, w praktycznych zastosowaniach uwzglƒd-
niamy wyrazy rozwiniƒcia le»¡ce poni»ej pewnej energii
odciƒcia, której wybór zale»y od mo»liwo–ci obliczenio-
wych i po»¡danej dok“adno–ci oblicze«. Z jednej strony
powinna ona by¢ jak najmniejsza, z drugiej za– wiele
pierwiastków (np. metale przej–ciowe, pierwiastki ziem
rzadkich) wymaga du»ych energii odciƒcia (du»ej bazy)
fal p“askich. Dlatego wiele wysi“ku w“o»ono w konstruk-
cje pseudopotencja“ów spe“niaj¡cych wzajemnie sprzeczne
warunki dok“adno–ci i wydajno–ci numerycznej. Pozwo-
li“o to skonstruowa¢ ultramiƒkkie pseudopotencja“y [8],
które umo»liwiaj¡ obni»enie wymaganej energii odciƒ-
cia, a co za tym idzie, redukcjƒ liczby funkcji bazo-
wych, przy dok“adno–ci oblicze« porównywalnej z metod¡
LAPW [9]. Ultramiƒkkie pseudopotencja“y mog¡ tak»e
s“u»y¢ za punkt wyj–cia dla metody potencja“ów wyko-
rzystuj¡cych fale uzupe“nione ÿrzutnikami" (PAW) [10],
któr¡ mo»na uwa»a¢ za etap po–redni na drodze do kon-
wergencji metod pseudopotencja“u i LAPW [11].

2.3.1. Rozwi¡zywanie równa« Kohna{Shama
U»ycie fal p“askich jako funkcji bazowych dla funk-

cji elektronowych pozwala zapisa¢ równanie KS w szcze-
gólnie prostej formie. Podstawiaj¡c do (5) potencja“ efek-
tywny w postaci rozwiniƒcia w szereg Fouriera oraz funk-
cjƒ falow¡ w postaci funkcji Blocha (7), otrzymujemy
uk“ad równa« liniowych na wspó“czynniki c j;k, który mo-
»emy zapisa¢ w postaci równania macierzowego

Hk+G;k+G0 c j;k(G0) = " j;kc j;k(G): (8)

Jego rozwi¡zywanie, które wymaga diagonalizacji macie-
rzy hamiltonianu metodami algebry liniowej, nazywamy
obliczaniem struktury elektronowej (pasmowej). Rz¡d ma-
cierzy Hk+G;k+G0 jest równy liczbie funkcji bazowych sta-
nowi¡cych sk“adowe wektora ci. Ka»da warto–¢ w“asna " j;k

jest zwi¡zana z konkretnym pasmem energetycznym j. Od-
powiadaj¡ce im wektory w“asne c j;k(G) okre–laj¡ funk-
cjƒ falow¡ Blocha (7), czyli pozwalaj¡ skonstruowa¢ or-
bitale KS i obliczy¢ gƒsto–¢ elektronow¡.

Je–li we„miemy dostatecznie du»¡ macierz, to mo-
»emy przypuszcza¢, »e warto–ci w“asne " j;k odpowiadaj¡ce
ma“ym j (nisko le»¡cym pasmom) dobrze przybli»aj¡ szu-
kane warto–ci w“asne. Rozwi¡zania takie musimy znale„¢
dla wszystkich warto–ci k z pierwszej strefy Brillouina.
Rozmiar bazy jest okre–lony przez zadanie energii odciƒ-
cia, Ecut, czyli przez wektory o d“ugo–ci Gmax spe“niaj¡ce
warunek ~2(k + Gmax)2=2m < Ecut. Zastosowanie pseudo-

potencja“ów wymaga u»ycia ok. 100 fal p“askich na atom.
Dla typowej liczby atomów w superkomórce mamy wiƒc
liczbƒ fal p“askich równ¡ ok. 5000. Dla tak wielkiej liczby
fal macierz Hk+G;k+G0 jest zbyt du»a, by mog“a by¢ dia-
gonalizowana bezpo–rednio, potrzebna jest wiƒc alterna-
tywna metoda wyznaczania stanu podstawowego.

2.4. Superkomórki

Dziƒki twierdzeniu Blocha wiemy, jak znajdowa¢
funkcje falowe elektronów i gƒsto–¢ elektronow¡ w krysz-
tale doskona“ym. Co jednak zrobi¢, gdy kryszta“ ma obni-
»on¡ symetriƒ, np. na skutek defektów czy te» obecno–ci
powierzchni? Zastosowanie fal p“askich jako funkcji ba-
zowych do opisu defektów wymaga“oby u»ycia niesko«-
czonego, ci¡g“ego zbioru fal p“askich, co nawet przy nie-
du»ej energii odciƒcia uniemo»liwia“oby wykonanie obli-
cze«. W takich przypadkach zastosowanie periodycznych
superkomórek, w których defekt jest otoczony przez re-
gularn¡ strukturƒ wnƒtrza (rys. 1), umo»liwia obliczenia
dla sko«czonej bazy fal p“askich. Podobnie, powierzchniƒ
kryszta“u, która jest okresowa w kierunkach równoleg“ych
do powierzchni, lecz nie w kierunku prostopad“ym do niej,
mo»na przedstawi¢ za pomoc¡ p“ytki z“o»onej z kilku (kil-
kunastu) warstw atomowych przedzielonych pró»ni¡ i po-
wtarzanych okresowo w ca“ej przestrzeni. Nale»y tylko za-
dba¢ o to, by rozmiar komórki by“ wystarczaj¡co du»y,
»eby uniemo»liwia“ oddzia“ywanie miƒdzy s¡siednimi de-
fektami, lub { w przypadku superkomórki reprezentuj¡cej
powierzchniƒ { wyeliminowa¢ oddzia“ywanie przeciwle-
g“ych powierzchni zarówno poprzez warstwy atomowe jak
i poprzez pró»niƒ.

Rys. 1. Przyk“ady dwuwymiarowych superkomórek stoso-
wanych do oblicze« defektów punktowych (po lewej) i po-

wierzchni kryszta“u (po prawej)

2.5. Si“a dzia“aj¡ca na atom

Obliczona energia elektronowego stanu podstawo-
wego pozwala okre–li¢ równowagow¡ strukturƒ atomow¡
uk“adu oraz jego dynamikƒ. Pochodna cz¡stkowa energii
uk“adu wzglƒdem wspó“rzƒdnej po“o»enia jonu � daje rze-
czywist¡ si“ƒ dzia“aj¡c¡ na jon. W przypadku uk“adu elek-
tronowego w polu j¡der hamiltonian zale»y jawnie od po-
“o»e« j¡der R�, stanowi¡cych ustalone parametry. Na pod-
stawie twierdzenia Hellmanna{Feynmana [12] równanie
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ruchu j¡dra mo»emy zapisa¢ w postaci
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= M�
�R�(t): (9)

Otrzymujemy w ten sposób zbiór si“ kwantowych dzia“aj¡-
cych na atomy, który mo»e by¢ wykorzystany do optyma-
lizacji geometrii. Ca“kowanie niutonowskich równa« ruchu
pozwala bada¢ dynamikƒ uk“adu atomów i nosi nazwƒ dy-
namiki molekularnej z pierwszych zasad (ab initio) lub
dynamiki molekularnej Borna{Oppenheimera. Najbardziej
wymagaj¡cym krokiem tej procedury jest bardzo dok“adne
obliczenie elektronowego stanu podstawowego po ka»dym
ruchu atomów.

Poniewa» tylko dwa ostatnie wyrazy po prawej stro-
nie (1) podlegaj¡ dzia“aniu gradientu wzglƒdem po“o»e«
j¡der, si“a dzia“aj¡ca na j¡dro jest dana przez ca“kowicie
klasyczne wyra»enie { gradient potencja“u bƒd¡cego su-
perpozycj¡ pól j¡der atomowych oraz potencja“u elektro-
statycznego wytwarzanego przez gƒsto–¢ elektronow¡ n(r).
Oznacza to, »e si“a w ogóle nie zale»y od energii kine-
tycznej i energii wymienno-korelacyjnej uk“adu, chocia»
zmieniaj¡ siƒ one w czasie ruchu j¡der. A wiƒc wszyst-
kie subtelne efekty kwantowe wp“ywaj¡ na obliczone si“y
jedynie poprzez gƒsto–¢ elektronow¡ stanu podstawowego.

2.6. Dynamika Cara{Parrinella
Stosuj¡c jƒzyk dynamiki molekularnej, Car i Parri-

nello [13] potraktowali funkcje falowe elektronów jako
zmienne dynamiczne, które tak ewoluuj¡, by  

próbna
i (r; t)

!  i(r). Inaczej mówi¡c uk“ad, którego jeden ze sk“adni-
ków (elektrony) podlega opisowi kwantowemu, odwzoro-
wali na uk“ad, w którym zarówno jony jak i elektrony s¡
traktowane klasycznie i opisane przez klasyczne równania
dynamiki molekularnej, wynikaj¡ce z funkcji Lagrange’a

L =
1
2

X

i

�h _ ij _ ii +
1
2

N
X

�=1

M�
_R

2
� � E

�f ig; fR�g� ; (10)

gdzie � oznacza ca“kowicie �kcyjn¡ masƒ przypisan¡ funk-
cjom falowym elektronów, kropka { pochodn¡ czasow¡,
E { funkcjona“ energii KS. Energia kinetyczna w funk-
cji (10) pochodzi od �kcyjnej dynamiki elektronowych
stopni swobody, natomiast funkcjona“ energii KS odgrywa
rolƒ klasycznej energii potencjalnej w sformu“owaniu La-
grange’a. Z równa« Lagrange’a wynika, »e zagadnienie
znalezienia stanów w“asnych KS sprowadza siƒ do roz-
wi¡zania uk“adu klasycznych równa« ruchu dynamiki mo-
lekularnej dla elektronowych funkcji falowych i j¡der:

� � i(r; t) = �@E
�f ig; fR�g�

@ �
i (t)

+
X

j

�i j j(r; t); (11)

M�
�R� = �@E[f ig; fR�g]

@R�

; (12)

gdzie �i j s¡ mno»nikami Lagrange’a zapewniaj¡cymi orto-
normalno–¢ funkcji falowych w czasie propagacji wzd“u»
trajektorii dynamiki molekularnej. W granicy � ! 0 rów-
nanie (11) sprowadza siƒ do równania Kohna{Shama. Wy-
bór masy � ma du»e znaczenie dla uzyskania zbie»no–ci
rozwi¡za« w rozs¡dnej liczbie kroków czasowych.

W schemacie Cara{Parrinella funkcjona“ energii KS
jest funkcj¡ zbioru wspó“czynników E[fcig] bazy fal p“a-
skich. Ka»dy ze wspó“czynników ci mo»na uwa»a¢ za
wspó“rzƒdn¡ klasycznej ÿcz¡stki". Po obliczeniu przyspie-
sze« wspó“czynników rozwiniƒcia funkcji falowych, rów-
nania ruchu musz¡ by¢ sca“kowane w celu obliczenia
wspó“czynników rozwiniƒcia na funkcje bazowe. Stosuje
siƒ do tego algorytmy klasycznej dynamiki molekularnej.

Fikcyjna dynamika niutonowska funkcji falowych
o masach � � M� wymaga, by: 1) krok czasowy by“
stosunkowo ma“y w porównaniu ze standardow¡ dynamik¡
molekularn¡, 2) przekaz energii kinetycznej pomiƒdzy kla-
sycznymi stopniami swobody fR�g i kwantowymi f (ri)g
by“ bardzo ma“y. Oznacza to, »e w dynamice Cara{Parri-
nella w czasie ruchu rdzeni jonowych wzd“u» ich trajek-
torii elektrony pod¡»aj¡ za nimi adiabatycznie, pozostaj¡c
w pobli»u powierzchni Borna{Oppenheimera.

3. Przyk“ady zastosowa«

W tej czƒ–ci przedstawiƒ dwa przyk“ady zastosowa«
omówionej metodyki bada« do opisu zjawisk zachodz¡-
cych na powierzchni materia“ów (tlenków metali) oraz
–ródpowierzchniach metali (granice ziaren), które repre-
zentuj¡ tematykƒ intensywnie badan¡ na –wiecie. Wy-
niki uzyskano przy zastosowaniu pakietu programowego
VASP [14].

3.1. Kohezja na granicach ziaren w metalach

Natura i w“a–ciwo–ci granic ziaren (GZ) w metalach
stanowi¡ klasyczny problem w �zyce materia“owej. Gra-
nice ziaren mog¡ wywiera¢ silny wp“yw na w“a–ciwo–ci
metali. Wzmo»ona dyfuzja i ruch dyslokacji wzd“u» GZ
wp“ywaj¡ na wytrzyma“o–¢ materia“u i powoduj¡ odkszta“-
cenia dyfuzyjne. Segregacja chemiczna zachodz¡ca na GZ
przyspiesza korozjƒ ziaren i zwiƒksza ich krucho–¢. Z ko-
lei wprowadzenie odpowiednich domieszek mo»e istotnie
zwiƒkszy¢ kohezjƒ na GZ, a co za tym idzie, wytrzyma“o–¢
materia“ów. Dlatego znajomo–¢ natury si“ wi¡»¡cych po-
wierzchnie materia“ów ma podstawowe znaczenie dla zro-
zumienia tak wa»nych procesów, jak mechanika kruszenia,
trybologia, przyleganie cienkich warstw, energia GZ itp.

Okre–lenie istotnych parametrów oddzia“ywa« oraz
charakteru tych si“ jest skomplikowane zarówno od strony
teoretycznej jak i do–wiadczalnej. Obliczenia kwantowe
struktury i energetyki GZ stanowi¡ wci¡» du»e wyzwa-
nie dla wspó“czesnej �zyki materia“owej, gdy» rzeczywiste
granice ziaren zawieraj¡ 102{106 atomów w superkomórce
elementarnej. Z drugiej strony zrozumienie mechanizmów
kohezji oraz kruszenia na GZ wywo“anego domieszkami
wymaga szczegó“owego rozpatrzenia struktury elektrono-
wej GZ. Dotychczas podejmowano tylko nieliczne próby
oblicze« z pierwszych zasad dla GZ, zw“aszcza w meta-
lach, gdzie takie obliczenia s¡ znacznie trudniejsze. Nawet
dla elementarnych jednostek strukturalnych powierzchnia
graniczna stwarza dodatkowe komplikacje, ze wzglƒdu na
odstƒpstwa od idealnej symetrii zwi¡zane z relaksacj¡ po-
“o»e« atomów przy powierzchni, naprƒ»eniami i niedopa-
sowaniem (niewspó“mierno–ci¡) struktury na granicy, na
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skutek przesuniƒcia ziaren, skrƒcenia lub nachylenia gra-
nic. Z tych powodów, bior¡c pod uwagƒ liczbƒ mo»liwych
struktur, obliczenia z pierwszych zasad musz¡ siƒ ograni-
cza¢ do stosunkowo prostych granic.

Dotychczasowe badania wp“ywu domieszkowania nie
daj¡ jednoznacznej odpowiedzi na pytanie o przyczyny
kruszenia metali na GZ, nawet dla jednego z najbardziej
badanych uk“adów, jakim s¡ GZ miedzi domieszkowane
bizmutem. Wed“ug jednych autorów odpowiedzialne za
nie s¡ zmiany w strukturze elektronowej ziaren, wywo-
“ane przez domieszkƒ [15], wed“ug innych kruszenie jest
zwi¡zane g“ównie z rozmiarem domieszki [16].

Rodzaje struktur tworzonych na granicy ziaren me-
tali przez domieszki oraz ich stabilno–¢ zale»¡ od struk-
tury atomowej granicy oraz stopnia domieszkowania. Prze-
prowadzone badania [17] pozwoli“y uzyska¢ informacje
o zmianach energii kohezji GZ »elaza w obecno–ci ró»nych
domieszek. Rozwa»ano jednorodne granice typu �5(210),
tworzone przez symetrycznie nachylone powierzchnie Fe
o orientacji (210) domieszkowane atomami tlenu, azotu
i boru (rys. 2). Atomy domieszek umieszczano zarówno
w po“o»eniach podstawieniowych (zamieniaj¡c atom »e-
laza atomem domieszki) jak i w po“o»eniach miƒdzy-
wƒz“owych. Tlen na ogó“ os“abia kohezjƒ, azot wzmac-
nia, natomiast bor mo»e j¡ albo wzmacnia¢, albo os“a-
bia¢, w zale»no–ci od po“o»enia w strukturze »elaza. Po-
niewa» »elazo wykazuje ferromagnetyzm, bardzo istotne
by“o równie» zbadanie wp“ywu domieszek na w“a–ciwo-
–ci magnetyczne uk“adu. Symulacja kon�guracji atomowej
na granicy ziaren wymaga stosowania superkomórek z“o-
»onych z du»ej liczby (40{80) atomów. Przeprowadzona
szczegó“owa analiza wk“adów do energii kohezji pocho-
dz¡cych od mechanicznych i chemicznych efektów, zwi¡-
zanych z domieszkami podstawieniowymi i miƒdzywƒz“o-
wymi, pozwoli“a okre–li¢ struktury ziaren »elaza najbar-
dziej podatne na kruszenie. Wykazano, »e tlen we wszyst-
kich po“o»eniach, a bor { w po“o»eniach miƒdzywƒz“o-
wych os“abiaj¡ kohezjƒ (przyczyniaj¡ siƒ do kruszenia »e-
laza). Z kolei bor i azot w po“o»eniach podstawieniowych
wzmacniaj¡ kohezjƒ na granicach ziaren »elaza. Zaobser-
wowano interesuj¡ce, oscylacyjne zmiany wielko–ci mo-
mentu magnetycznego atomów »elaza na GZ, skorelowane
ze zmianami koordynacji atomów »elaza na granicy oraz
zale»ne od rodzaju domieszek [17].

Jak wida¢ na tym przyk“adzie, obliczenia z pierw-
szych zasad s¡ bardzo przydatne do analizy mechanizmów
i okre–lenia charakteru wi¡zania, ale w przypadku real-
nych materia“ów do–¢ szybko napotykaj¡ barierƒ zwi¡-
zan¡ z wielko–ci¡ uk“adu (liczb¡ atomów w komórce). Ze
wzglƒdu na liczbƒ wszystkich mo»liwych wariantów struk-
turalnych wykonanie symulacji dla ka»dego uk“adu mija
siƒ z celem. Dlatego inna wa»na rola oblicze« z pierwszych
zasad polega na dostarczaniu parametrów niezbƒdnych
do konstrukcji pó“empirycznych potencja“ów oddzia“ywa«
miƒdzyatomowych (np. metod¡ zanurzonego atomu [18]),
które nastƒpnie mog¡ by¢ u»yte do prowadzenia symulacji
w skali atomowej dla du»ych uk“adów (104{106 atomów)
metodami dynamiki molekularnej.

Rys. 2. Widok z boku na zrelaksowane superkomórki, repre-
zentuj¡ce czyst¡ (po lewej) granicƒ ziaren typu �5(210) oraz
granice z domieszk¡ miƒdzywƒz“ow¡ i podstawieniow¡ [17]

3.2. Nanostruktury Au na powierzchni rutylu

Tworzenie nanostruktur metalicznych na powierzchni
tlenków metali ma szczególne znaczenie z uwagi na wyj¡t-
kowe w“a–ciwo–ci elektronowe tych uk“adów. Z“oto, które
w strukturach makroskopowych nie wykazuje aktywno-
–ci chemicznej, napylone na powierzchni niektórych tlen-
ków, w klastrach o rozmiarach nanometrów, wykazuje
du»¡ aktywno–¢ i wybiórczo–¢ katalityczn¡ [19], np. w re-
akcji utleniania CO. Monowarstwa Au na powierzchni
TiO2(110) zmienia zasadniczo swój kszta“t w pobli»u luki
tlenowej na powierzchni [20]. Aktywno–¢ katalityczna na-
nocz¡stek z“ota jest zwi¡zana z du»¡ gƒsto–ci¡ s“abo ko-
ordynowanych atomów w niskowymiarowych strukturach
i ich specy�czn¡ kon�guracj¡ elektronow¡. Jednowymia-
rowe struktury Au powinny wykazywa¢ szczególnie du»¡
aktywno–¢ katalityczn¡ ze wzglƒdu na du»¡ warto–¢ sto-
sunku obwodu do pola powierzchni i du»¡ liczbƒ miejsc
adsorpcyjnych o obni»onej koordynacji. Aktywno–¢ che-
miczna nanostruktur z“ota i ich okolic na powierzchni
tlenku powoduje, »e s¡ one bardzo trudne do scharakte-
ryzowania. Jednak»e atrakcyjno–¢ tego uk“adu i obiecu-
j¡ce zastosowania (szczególnie w katalizie) stymuluj¡ in-
tensywne badania teoretyczne i do–wiadczalne struktur Au
na dobrze zde�niowanych powierzchniach TiO2.

Atomy z“ota wi¡»¡ siƒ s“abo na idealnej, stechio-
metrycznej powierzchni TiO2(110). Wi¡zanie to zostaje
istotnie wzmocnione, gdy atomy Au s¡ adsorbowane na
defektach struktury. Przeprowadzone obliczenia [21] ad-
sorpcji z“ota na –cianie (110) dwutlenku tytanu TiO2 (ru-
tylu) pozwoli“y na okre–lenie najbardziej uprzywilejowa-
nych miejsc adsorpcyjnych atomów Au i w“a–ciwo–ci ener-
getycznych tworzonych niskowymiarowych struktur. Ba-
dania potwierdzi“y obserwacje wspó“pracuj¡cej z nami
grupy do–wiadczalnej [21], wskazuj¡ce na tworzenie siƒ
na powierzchni (110) rutylu mocnego wi¡zania Au z Ti
i powstawanie bardzo stabilnych, liniowych kon�guracji
z“ota o strukturze typu (1 � 2) wzglƒdem atomów pod-
“o»a (rys. 3). Obliczenia dostarczy“y szczegó“owego opisu
geometrii i energetyki zaadsorbowanych, stabilnych rzƒ-
dów Au o jedno-, dwu- oraz trójatomowej szeroko–ci i po-
zwoli“y zaproponowa¢ model tworzenia siƒ jednowymiaro-
wych struktur z“ota [21]. Rzƒdy atomów Au, odleg“e o ok.

116 POST�PY FIZYKI TOM 59 ZESZYT 3 ROK 2008



A. Kiejna { Fizyka materia“ów i powierzchni z pierwszych zasad

13 �A, maj¡ w“a–ciwo–ci metaliczne. Wykazano, »e adsorp-
cja rzƒdów Au jest bardziej korzystna na powierzchni ru-
tylu o rekonstrukcji (1 � 2) typu brakuj¡cego rzƒdu ni»
na dotychczas preferowanym modelu powierzchni zrekon-
struowanej z dodanym rzƒdem Ti2O3. W efekcie pozwoli“o
to zaproponowa¢ model tworzenia siƒ jednowymiarowych,
stabilnych struktur z“ota, dostarczaj¡cy podbudowƒ teore-
tyczn¡ dla metody do–wiadczalnej wytwarzania zdefekto-
wanej powierzchni rutylu i nanoszenia nanocz¡stek z“ota
w miejsce luk powsta“ych po usuniƒciu atomów tlenu.

Rys. 3. Widok z boku (górny rz¡d) i z góry na pojedyncze,
podwójne i potrójne rzƒdy Au (puste kó“ka) w kierunku [001]
na zdefektowanej powierzchni TiO2(110). Szare obszary po-
kazuj¡ izopowierzchnie przyrostu gƒsto–ci “adunku elektrono-
wego wywo“ane adsorpcj¡ rzƒdu atomów Au [21]. Atomy Ti
i O oznaczono odpowiednio kolorem czarnym i jasnoszarym.

4. Podsumowanie

Obliczenia struktury materia“ów z pierwszych zasad
oparte na teorii funkcjona“u gƒsto–ci stanowi¡ kwitn¡c¡
i wci¡» rozwijaj¡c¡ siƒ dziedzinƒ bada«. Pozwalaj¡ one
na dok“adne i wydajne symulacje w skali atomowej, we
wszystkich obszarach �zyki powierzchni i �zyce (in»y-
nierii) materia“ów. Ze wzglƒdu na ograniczon¡ objƒto–¢
artyku“u stara“em siƒ przedstawi¢ jedynie zarys metodo-
logii oblicze« oraz poda¢ przyk“ady jej zastosowa« do-
tycz¡ce bada« prowadzonych w moim zespole. Chocia»

teorii funkcjona“u gƒsto–ci nie mo»na traktowa¢ jako pa-
naceum na wszystkie problemy, to nale»y stwierdzi¢, »e
metoda ta jak »adna inna przyczyni“a siƒ do ogromnego
postƒpu w zrozumienia struktury elektronowej i w“a–ciwo-
–ci skomplikowanych materia“ów i ich powierzchni.

Omawiane badania by“y wspierane �nansowo w latach
2005{07 przez MNiSzW, w ramach projektów badawczych
nr 3 T08A 030 29 i N202 005 32/0469. Du»a czƒ–¢ oblicze« by“a
wykonana w Interdyscyplinarnym Centrum Modelowania Ma-
tematycznego i Komputerowego (ICM) Uniwersytetu Warszaw-
skiego, w ramach grantu G28-25.

Literatura

[1] M.C. Payne i in., Rev. Mod. Phys. 64, 1045 (1992).
[2] N.W. Ashcroft, N.D. Mermin, Fizyka cia“a sta“ego (PWN,

Warszawa 1986).
[3] P. Hohenberg, W. Kohn, Phys. Rev. 136, B864 (1964).
[4] W. Kohn, L.J. Sham, Phys. Rev. 140, A1133 (1965).
[5] D.M. Ceperley, B.J. Alder, Phys. Rev. Lett. 45, 566 (1980).
[6] J.P. Perdew i in., Phys. Rev. B 46, 6671 (1992).
[7] O. Krogh Andersen, Phys. Rev. B 12, 3060 (1975).
[8] D. Vanderbilt, Phys. Rev. B 41, 7892 (1990).
[9] A. Kiejna i in., Phys. Rev. B 73, 035404 (2006).

[10] P.E. Bl�ochl, Phys. Rev. B 50, 17953 (1994); G. Kresse,
D. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758 (1999).

[11] D.J. Singh, Planewaves, Pseudopotentials and the LAPW

Method (Kluwer Academic Publ., Boston 1994).
[12] C. Cohen-Tannoudji, B. Diu, F. Lalo�e, Quantum Mechanics

(Wiley-Interscience, Paris 1977).
[13] R. Car, M. Parrinello, Phys. Rev. Lett. 55, 2471 (1985).
[14] G. Kresse, J. Furthmüller, Phys. Rev. B 54, 11169 (1996);

Comput. Mater. Sci. 6, 15 (1996).
[15] G. Duscher i in., Nature Mat. 3, 621 (2004).
[16] R. Schweinfest, A.T. Paxton, M.W. Finnis, Nature 432,

1008 (2004).
[17] E. Wachowicz, A. Kiejna, Comput. Mater. Sci., w druku

(2008).
[18] M.S. Daw, M.I. Baskes, Phys. Rev. B 29, 6443 (1984).
[19] M. Haruta i in., J. Catalysis 115, 301 (1989).
[20] N. Lopez i in., J. Catalysis 225, 86 (2004).
[21] T.O. Mentes� i in., Phys. Rev. B 76, 155413 (2007).

Prof. ADAM KIEJNA (ur. w 1950 r.) uko«czy“ �zykƒ teoretyczn¡ na Uniwersy-
tecie Wroc“awskim. W roku 2002 uzyska“ tytu“ profesora, a od 2004 r. jest pro-
fesorem zwyczajnym w UWr, gdzie kieruje Zak“adem Adsorpcji w Instytucie
Fizyki Do–wiadczalnej. By“ stypendyst¡ Europejskiego Towarzystwa Fizycznego
na Uniwersytecie Genewskim, Fundacji Humboldta na Uniwersytecie w Mona-
chium i w Instytucie Fritza Habera w Berlinie. Prowadzi“ badania jako profesor
wizytuj¡cy na Politechnice Chalmersa w G�oteborgu, oraz Politechnice w Hel-
sinkach. Wspó“pracuje z kilkoma o–rodkami naukowymi w Europie i Stanach
Zjednoczonych. Jego zainteresowania naukowe koncentruj¡ siƒ na badaniach
teoretycznych zjawisk zachodz¡cych na powierzchni cia“ sta“ych, struktury elek-
tronowej i atomowej powierzchni metali oraz tlenków metali czystych i pokry-
tych adsorbatem, oddzia“ywa« atomów na powierzchni, oraz wczesnych etapów
utleniania powierzchni metali. Wypromowa“ czterech doktorów. Jest autorem
lub wspó“autorem ponad 80 prac naukowych, w tym monogra�i Metal Surface
Electron Physics (Pergamon, Oxford 1996). E-mail: kiejna@ifd.uni.wroc.pl; strona
internetowa: www.za.ifd.uni.wroc.pl/html/kiejna.html.

POST�PY FIZYKI TOM 59 ZESZYT 3 ROK 2008 117



WYK�AD PLENARNY

Pó“ wieku spektroskopii
mössbauerowskiej�

Krzysztof Szyma«ski

Wydzia“ Fizyki, Uniwersytet w Bia“ymstoku

Half a century of the Mössbauer spectroscopy

Abstract: The discovery of recoilless nuclear resonance scattering, principles of the Mössbauer
e�ect, and hyper�ne interactions are brie
y discussed. Miniaturisation of spectrometers based
on radioactive sources, extraterrestrial experiments, the use of synchrotron sources in Mössbauer
experiments and development of polarimetric techniques are presented on selected examples.
Some ideas connected with recoilless scattering, not realised so far, are discussed.

1. Efekt Mössbauera { bezodrzutowe
rozpraszanie rezonansowe

1.1. Rozpraszanie rezonansowe w uk“adach kwantowych

Uk“ad kwantowy { mo»e by¢ nim kryszta“, cz¡stecz-
ka, atom, j¡dro: : : { istnieje w tzw. stanach. Stan o naj-
mniejszej energii jest zwany stanem podstawowym i ozna-
czany j0i; jego energiƒ przyjmiemy za równ¡ zeru, bo
istotne bƒd¡ dla nas tylko zmiany energii. Uk“ad kwantowy
mo»e wystƒpowa¢ równie» w stanach wzbudzonych, które
s¡ nietrwa“e i przechodz¡ do stanu podstawowego (–red-
nio po czasie �). W wyniku przej–cia zwykle emitowany
jest foton, unosz¡cy energiƒ równ¡ ró»nicy E0 energii obu
stanów. W stanie wzbudzonym (np. j1i na rys. 1) ener-
giƒ uk“adu charakteryzuje pewne rozmycie � zwane sze-
roko–ci¡ naturaln¡. Warto–¢ � wynika z zasady nieozna-
czono–ci Heisenberga: � = ~=�. Wielokrotnie powtarzany
pomiar energii fotonów emitowanych w procesie przej–cia
od j1i do j0i (np. w wyniku rozpadu promieniotwórczego)
wskazuje, »e nie jest ona dok“adnie równa E0, lecz podlega
rozk“adowi o szeroko–ci �, przy czym � � E0

1.
W –wiecie mikroskopowym pojedyncze procesy s¡

odwracalne. W szczególno–ci foton wyemitowany przez
cz¡stkƒ B (rys. 1b) mo»e spowodowa¢ przej–cie innej
cz¡stki B do stanu wzbudzonego (rys. 1c), który na-
stƒpnie rozpadnie siƒ do stanu podstawowego. Mówi
siƒ wtedy o rozpraszaniu rezonansowym promieniowania
przez cz¡stki B. Cho¢ zasada nieoznaczono–ci przewiduje
rozk“ad energii fotonów, w pojedynczych procesach roz-
praszania zasada zachowania energii jest –ci–le spe“niona:

Rys. 1. Stany kwantowe: a) cz¡stki A, b) cz¡stki B, oraz przej-
–cie ze stanu wzbudzonego j1i do stanu podstawowego j0i
z emisj¡ fotonu, c) rozpraszanie fotonu na cz¡stce B pocz¡t-

kowo znajduj¡cej siƒ w stanie j0i

foton przed rozproszeniem ma tak¡ sam¡ energiƒ jak po
rozproszeniu. Schemat eksperymentu z rozpraszaniem re-
zonansowym przedstawiony jest na rys. 2a. Detektor 2 re-
jestruje niewiele zlicze« fotonów (cz¡stki B w stanie pod-
stawowym wykazuj¡ absorpcjƒ rezonansow¡), za to liczba
zarejestrowanych w detektorze 1 fotonów rozproszonych
jest du»a. Na rysunku 2b przedstawiono sytuacjƒ, gdy nie
ma rozpraszania rezonansowego.

1.2. Rozpraszanie rezonansowe w atomach swobodnych

Rozpraszanie rezonansowe w uk“adach atomowych
zaobserwowa“ na pocz¡tku XX w. Robert Wood [4] jako
poch“anianie »ó“tego –wiat“a sodu (lewa czƒ–¢ rys. 2a;
“atwo odtworzy¢ to do–wiadczenie, posypuj¡c sol¡ ku-
chenn¡ p“omie« palnika gazowego). Absorpcja zachodzi“a

�Na podstawie wyk“adu wyg“oszonego podczas XXXIX Zjazdu Fizyków Polskich w Szczecinie (wrzesie« 2007) w sesji
plenarnej.

1Na przyk“ad, dla stanu wzbudzonego atomu 23Na (»ó“ta linia D1, przej–cie optyczne 32P1=2 ! 32S1=2) � = 4;0385(54) �
10�8 eV [1], E0 = 2;102 293 941(76) eV [2], podczas gdy dla stanu wzbudzonego o spinie I = 5=2 w j¡drze 191Ir (w stanie
podstawowym 191Ir spin j¡dra I = 3=2) � = 5,13(12) � 10�6 eV, E0 = 1,294(7) � 105 eV [3].
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Rys. 2. a) Rozpraszanie rezonansowe, b) brak rozpraszania re-
zonansowego, c) idea typowego spektrometru mössbauerow-
skiego z poruszaj¡cym siƒ cyklicznie „ród“em. Rejestrowana
liczba zlicze« w funkcji czasu t dla jednego okresu jest do-
dawana do rejestrowanego sygna“u w kolejnym okresie itd.
Prƒdko–¢ v(t) w po“ówce okresu zale»y liniowo od czasu, za-
tem rejestrowana jest liczba zlicze« w funkcji prƒdko–ci (lub

energii fotonów).

na odparowanych atomach sodu (prawa czƒ–¢ rys. 2a).
Z rozpraszaniem rezonansowym na cz¡stkach tworz¡cych
gaz zwi¡zane jest zjawisko odrzutu, konsekwencja za-
sad zachowania pƒdu i energii. Swobodna, spoczywaj¡ca
cz¡stka B w stanie j0i (rys. 1c) mo»e zosta¢ wzbudzona
do stanu j1i przez foton, uzyskuj¡c jednocze–nie jego pƒd
(rys. 3). Cz¡stka ta uzyska równie» energiƒ kinetyczn¡
zwan¡ energi¡ odrzutu. Energia fotonu musi by¢ o tƒ war-
to–¢ wiƒksza od energii E0. Zjawisko odrzutu zachodzi
równie» przy emisji ze stanu wzbudzonego (rys. 1b). Ener-
gia fotonu jest wtedy mniejsza od E0. Energia odrzutu jest
proporcjonalna do kwadratu energii stanu wzbudzonego:

R =
E2

0

2Mc2
; (1)

gdzie M oznacza masƒ cz¡stki, a c { prƒdko–¢ –wiat“a.
W przypadku przej–¢ ze stanów wzbudzonych j¡der ato-
mowych energia odrzutu jest tak du»a, »e uniemo»liwia
obserwacjƒ rozpraszania rezonansowego przez j¡dra swo-
bodnych atomów [5]2.

Rys. 3. Zjawisko odrzutu. Aby mog“o nast¡pi¢ wzbudzenie,
energia fotonu Ef musi by¢ wiƒksza od ró»nicy energii stanów

j1i oraz j0i o warto–¢ R = E2
0=2Mc2.

Rozpraszanie rezonansowe na j¡drach swobod-
nych atomów mo»na jednak»e zrealizowa¢, wprawiaj¡c
cz¡stki B w ruch wzglƒdem siebie (rys. 1b,c). Ruch od-
biornika w kierunku „ród“a fotonów z prƒdko–ci¡ v sprawi,
»e zarejestruje on energiƒ fotonów (efekt Dopplera)

Ev = E
�

1 +
v

c

�

; (2)

gdzie E oznacza energiƒ rejestrowan¡ przy braku ru-
chu wzglƒdem „ród“a. Wykorzystuj¡c zjawisko Dopplera,
mo»na wiƒc skompensowa¢ ubytek energii fotonu spowo-
dowany odrzutem. Fluorescencjƒ rezonansow¡ obserwo-
wano dziƒki temu w ciek“ej rtƒci zawieraj¡cej 198Hg, gdy
„ród“o 198Au rozpƒdzano przy u»yciu wirówki do prƒdko-
–ci prawie 700 m/s [6]3.

Innym sposobem uzyskania rozpraszania rezonan-
sowego jest wykorzystanie temperaturowego poszerzenia
dopplerowskiego. Za“ó»my, »e atomy cz¡stek B w sta-
nie j1i tworz¡ klasyczny gaz doskona“y. Uwzglƒdnienie
zjawiska odrzutu (1) oraz zjawiska Dopplera (2), przy za-
“o»eniu, »e R � � i »e rozk“ad prƒdko–ci cz¡stek w ga-
zie jest maxwellowski, prowadzi do wniosku, »e znorma-
lizowany rozk“ad energii fotonów n(E) emitowanych przez
rozwa»any uk“ad zale»y od temperatury T i ma posta¢

n(E) =
1

2
p
�RkBT

exp

"

� (E � E1 + R)2

4RkBT

#

; (3)

gdzie kB oznacza sta“¡ Boltzmanna. Podobnie, je–li gaz
cz¡stek B w stanie j0i rozprasza rezonansowo fotony o bar-
dzo szerokim, prawie sta“ym rozk“adzie energii, to rozk“ad
energii rozproszonych fotonów ma posta¢

n(E) =
1

2
p
�RkBT

exp

"

� (E � E0 + R)2

4RkBT

#

: (4)

Je–li cz¡stki B z rys. 1b,c tworz¡ gaz, to w niskiej
temperaturze T � R=kB nie obserwujemy 
uorescencji

2W przej–ciach optycznych z powodu ma“ej warto–ci energii E0 (p. 1.1) energia odrzutu R jest znacznie mniejsza od � i nie
ma wp“ywu na procesy rozpraszania rezonansowego.

3Izotop 198Au rozpada siƒ m.in. do stanu wzbudzonego 198Hg o energii 4,118 � 105 eV [7] i szeroko–ci naturalnej wynosz¡cej
2,0 � 10�6 eV [8].
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rezonansowej, gdy» rozk“ady (3) i (4) siƒ nie pokrywaj¡
(rys. 4). Wzrost temperatury spowoduje poszerzenie roz-
k“adów i mo»liwo–¢ obserwacji rozpraszania rezonanso-
wego. Efekt taki obserwowano dla absorbenta w postaci
ciek“ej rtƒci i „ród“a 198Au. Stopienie z“ota spowodowa“o
wzrost absorpcji rezonansowej [9].

Rys. 4. Po lewej: rozk“ad energii fotonów emitowanych przez
gaz cz¡stek B w stanie j1i (3); po prawej: rozk“ad energii fo-
tonów rozpraszanych rezonansowo przez gaz cz¡stek B w sta-
nie j0i (4). Szeroko–¢ naturalna � jest tu znacznie mniejsza
od energii odrzutu R. Górne i dolne krzywe s¡ wykre–lone dla

odpowiednio niskiej i wysokiej temperatury.

1.3. Rozpraszanie rezonansowe promieniowania
j¡drowego. Mechanizm rozpraszania bezodrzutowego
{ pierwsze odkrycie M�ossbauera

Na pocz¡tku lat piƒ¢dziesi¡tych XX w. panowa“o
przekonanie, »e z powodu drga« termicznych w cia“ach sta-
“ych rozpraszanie rezonansowe zachodzi w sytuacji przed-
stawionej schematycznie na rys. 4. Rudolf Mössbauer
w swojej pracy magisterskiej, a pó„niej w doktorskiej
zajmowa“ siƒ sprawdzeniem mo»liwo–ci obserwacji j¡-
drowego rozpraszania rezonansowego metod¡ poszerzenia
dopplerowskiego w izotopie 191Ir. Schemat uk“adu pomia-
rowego by“ taki jak na rys. 2: po lewej stronie znajdowa“o
siƒ „ród“o promieniotwórczego 191Os, który { rozpadaj¡c
siƒ { przechodzi“ do stanu stan j1i izotopu 191Ir. W prawej
czƒ–ci uk“adu (rys. 2a) znajdowa“a siƒ folia 191Ir lub, dla
porównania, folia platynowa (co jest równowa»ne sytuacji
z rys. 2b). Nale»a“o teraz, zgodnie z rys. 4, podnie–¢ tem-
peraturƒ uk“adu z rys. 1a i spodziewa¢ siƒ wzrostu rozpra-
szania rezonansowego, czyli spadku liczby zlicze« w de-
tektorze 2. Jak wspomina sam autor [10], z powodów tech-
nicznych “atwiej by“o temperaturƒ ca“ego uk“adu obni»y¢
ni» podnie–¢. Okaza“o siƒ, »e po zalaniu uk“adu ciek“ym
azotem natƒ»enie promieniowania w detektorze 2 zmala“o,
wbrew oczekiwaniom zgodnym z rys. 4. Na rysunku 5
przedstawiony jest wynik tego eksperymentu wziƒty z ory-
ginalnej pracy [11] i bƒd¡cy pocz¡tkiem wielkiego od-
krycia.

Rudolf Mössbauer prawid“owo zinterpretowa“ otrzy-
many wynik do–wiadczalny, wykorzystuj¡c pracƒ Wil-
lisa Lamba [12] dotycz¡c¡ wychwytu neutronu przez j¡-
dro. W ciele sta“ym, w przeciwie«stwie do rozwa»anego
ju» gazu, atomy drgaj¡ wokó“ ustalonych po“o»e« rów-
nowagi i dlatego wyra»enia (3) oraz (4), jak równie»
rys. 4, nie maj¡ tu zastosowania, a w ich miejsce poja-
wia siƒ zjawisko bezodrzutowej absorpcji (lub emisji) re-

zonansowej, nazwane pó„niej na cze–¢ odkrywcy efektem
Mössbauera.

Rys. 5. Unormowane natƒ»enie w funkcji temperatury dla fo-
tonów rozpraszanych rezonansowo w 191Ir (rysunek z orygi-

nalnej pracy M�ossbauera [11])

W celu zrozumienia mechanizmu rozpraszania bez-
odrzutowego rozwa»my jeszcze raz swobodn¡ cz¡stkƒ B
w stanie j0i (rys. 3) i o pƒdzie p. Jej funkcja falowa ma
posta¢

	(r) = C exp
�

i
p � r
~

�

; (5)

gdzie C jest czynnikiem normalizacyjnym. Zgodnie z me-
chanik¡ kwantow¡ emisja b¡d„ absorpcja fotonu jest aktem
natychmiastowym. Po absorpcji fotonu cz¡stka przejdzie
do stanu wzbudzonego, jej pƒd zwiƒkszy siƒ o pƒd fotonu,
a funkcja falowa przyjmie posta¢

~	(r) = C exp

"

i
(p + pf ) � r
~

#

= exp
�

i
pf � r
~

�

	(r): (6)

Wynik (6) odczytujemy w taki sposób, »e absorpcja fotonu
powoduje zmianƒ funkcji falowej z 	(r) na ~	(r), rów-
nowa»n¡ pomno»eniu przez czynnik zale»ny od zmiany
pƒdu. Ten przepis otrzymywania funkcji falowej po emi-
sji przenosimy na przypadek cz¡stki B zwi¡zanej w sieci
krystalicznej.

Przyjmijmy dla uproszczenia, »e nasza cz¡stka B
w stanie j0i (rys. 1c) znajduje siƒ w potencjale harmonicz-
nym odpowiadaj¡cym za drgania atomowe (odpowiedni-
kiem klasycznym jest przyczepiony do sprƒ»ynki ciƒ»arek,
który mo»e wykonywa¢ drgania z pewn¡ czƒsto–ci¡ !).
Opis drga« cz¡stki sprowadza siƒ do podania stanów kwan-
towego oscylatora harmonicznego, analogicznych do sta-
nów na rys. 1. Energiƒ n-tego stanu oscylatora opisuje
wzór

En = (n + 1
2 )~!: (7)

Nasz uk“ad jest teraz charakteryzowany przez stan we-
wnƒtrzny cz¡stki (tu { stan j¡drowy) oraz stan oscylato-
rowy jni (rys. 6a). Funkcjƒ falow¡ n-tego stanu oscyla-
tora harmonicznego, 	n(r), mo»na przedstawi¢ w postaci
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Rys. 6. a) Foton oraz zwi¡zane j¡dro w stanie oscylatoro-
wym jni i w stanie j¡drowym j0i, b) zwi¡zane j¡dro w stanie

oscylatorowym jmi i w stanie j¡drowym j1i

superpozycji fal p“askich o ró»nych wektorach falowych
k = p=~:

	n(r) =
Z

A(k)eik�rdk; (8)

gdzie A(k) oznacza pseudoamplitudƒ fali o wektorze falo-
wym k. Przyjmujemy dalej, i taki jest sens tzw. przybli-
»enia impulsowego, »e ka»da z fal w funkcji (8) doznaje
zmiany takiej jak we wzorze (6). Po dokonaniu tej opera-
cji wida¢, »e funkcja falowa stanu oscylatora po absorpcji
fotonu 	n(r) zmieni siƒ na

~	n(r) = exp
�

i
pf � r
~

�

	n(r): (9)

Mo»na teraz zada¢ pytanie, jakie jest prawdopodobie«-
stwo pnm tego, »e w wyniku rozpraszania fotonu (absorp-
cji) nasz oscylator znajdzie siƒ w stanie jmi (rys. 6b), któ-
rego funkcj¡ falow¡ jest 	m(r). Odpowiedzi dostarcza me-
chanika kwantowa:

pnm =
�

�

�

�

�

Z

	�
m(r) exp

�

i
pf � r
~

�

	n(rdr)
�

�

�

�

�

2

: (10)

Zwró¢my uwagƒ, »e pƒd fotonu w wyra»eniu (10) jest
proporcjonalny do jego energii, która zgodnie z zasad¡ za-
chowania ró»ni siƒ od E0 o ró»nicƒ energii stanów oscyla-
torowych (m � n)~!. W szczególno–ci, dla m = n energia
rozpraszanego fotonu bƒdzie równa E0. Proces rozprasza-
nia (absorpcji lub emisji), w którym stan oscylatorowy nie
ulega zmianie, nazywa siƒ bezodrzutowym rozpraszaniem
rezonansowym. Zasada zachowania pƒdu jest spe“niona,
bo pƒd odrzutu zostaje przejƒty przez makroskopowe cia“o
sta“e, w którym znajduje siƒ rozwa»any oscylator, czyli
przez kryszta“. Zgodnie z (1), je–li za M podstawimy masƒ
cia“a makroskopowego, to energia odrzutu staje siƒ zni-
komo ma“a. Zauwa»my ponadto, »e dla m = n wyra»e-
nie (10) jest kwadratem modu“u z transformaty Fouriera
gƒsto–ci “adunku j¡drowego i odpowiednikiem wyra»enia
na natƒ»enie rozpraszania braggowskiego [13].

1.4. Model oscylatorowy rozpraszania rezonansowego

Wyra»enie (10) dotyczy tylko pojedynczego oscyla-
tora (tak, jakby cz¡stka B w stanie wzbudzonym by“a przy-
czepiona do jednej sprƒ»ynki i mog“a drga¢ z jedn¡ tylko

czƒsto–ci¡). W ciele sta“ym, z“o»onym z du»ej liczby ato-
mów, na jeden atom przypadaj¡ 3 niezale»ne oscylatory
(np. niezale»ne drgania atomu w trzech kierunkach: x; y; z).
Czƒsto–ci drga« ! tych oscylatorów zawieraj¡ siƒ w prze-
dziale (szacunkowo, z dok“adno–ci¡ do rzƒdu wielko–ci)

vd

L
< ! <

vd

a
; (11)

gdzie a oznacza odleg“o–¢ miƒdzy najbli»szymi atomami,
vd { prƒdko–¢ d„wiƒku w ciele sta“ym, a L rozmiar liniowy
tego cia“a. Mo»na sobie wyobra»a¢, »e w ciele sta“ym
jest wiele cz¡stek w stanie wzbudzonym, a ka»da znajduje
siƒ w innym potencjale harmonicznym (przyczepiona jest
do sprƒ»ynki o innej sta“ej sprƒ»ysto–ci). Bardzo dobrym
przybli»eniem pewnych w“asno–ci cia“a sta“ego jest mo-
del Debye’a, w którym przyjmuje siƒ, »e rozk“ad czƒsto–ci
oscylatorów harmonicznych jest ci¡g“y i ma posta¢

D(!) =

8

>

>

>

<

>

>

>

:

9N

!3
D

!2 dla ! 6 !D,

0 dla ! > !D.

(12)

Symbol !D oznacza czesto–¢ Debye’a i ma sens maksy-
malnej czƒsto–ci drga« w krysztale, zapewniaj¡cej istnie-
nie 3N stanów oscylatorowych w krysztale z“o»onym z N
atomów.

Uwzglƒdnienie obecno–ci oscylatorów o ró»nych czƒ-
sto–ciach (12) oraz zastosowanie wyra»enia (10) prowa-
dzi do rozk“adu energii fotonów rozpraszanych rezonan-
sowo przez cz¡stki tworz¡ce kryszta“ (a wiƒc drgaj¡ce
wokó“ ustalonych po“o»e« równowagi), który dla tempe-
ratury zera bezwzglƒdnego przedstawiony jest na rys. 7.

Rys. 7. Rozk“ad energii fotonów rozpraszanych przez cz¡stki B
(rys. 1c), tworz¡ce kryszta“ w temperaturze T = 0. Pewien
u“amek f liczby fotonów, odpowiadaj¡cy bardzo w¡skiemu

maksimum w E0, rozpraszany jest bezodrzutowo.

Mamy tu do czynienia z procesami rozpraszania fotonu
oraz przej–ciami ze stanu podstawowego do pierwszego
stanu wzbudzonego oscylatora (maksimum w przedziale
energii do E0 + ~!D), ze stanu podstawowego do drugiego
stanu wzbudzonego oscylatora (maksimum ko«cz¡ce siƒ
na energii E0 + 2~!D) itd. Procesy odpowiadaj¡ce przej-
–ciom do wy»szych stanów oscylatora to procesy kreacji
fononów. Przej–cia ze stanu oscylatorowego m do stanu n
(n < m) odpowiadaj¡ kreacji m � n fononów, a przej–cie
z n do m { anihilacji n � m fononów. Zgodnie z (10),
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przej–ciom z n = m = 0 odpowiada w¡skie i wysokie
maksimum wokó“ energii E0 (rys. 7). Mechanika kwan-
towa przewiduje wiƒc, »e cz¡stki B w stanie wzbudzonym,
drgaj¡ce wokó“ ustalonych po“o»e« równowagi, mog¡ roz-
prasza¢ fotony o energii równej ró»nicy energii stanów j1i
oraz j0i.

W temperaturach kryszta“u wiƒkszych od zera bez-
wzglƒdnego rozpraszane s¡ równie» fotony o energiach
wiƒkszych od E0 o n~!D (procesy anihilacji n fononów),
nie zmienia siƒ szeroko–¢ maksimum odpowiadaj¡cego
procesom rozpraszania bezodrzutowego, maleje natomiast
jego wysoko–¢. Prawdopodobie«stwo rezonansowego roz-
praszania bezodrzutowego f nazywane jest czynnikiem
Lamba{Mössbauera ( f oznacza u“amek liczby fotonów
odpowiadaj¡cy maksimum przy E0 na rys. 7). Z bardzo
dobrym przybli»eniem [14]

f = exp
�

q2hx2i
�

; (13)

gdzie q oznacza wektor falowy fotonu: q = pf=~, a hx2i {
u–redniony po czasie kwadrat rzutu amplitudy drga« j¡dra
na kierunek wektora q. W modelu Debye’a cia“a sta“ego

hx2i = hx2
0i8T 2

�2

Z �=2T

0
s ctgh sds; hx2

0i =
3~2

4MkB�
: (14)

We wzorach (14) � oznacza temperaturƒ Debye’a,
proporcjonaln¡ do wprowadzonej we wzorze (12) czƒsto–ci
Debye’a (~!D = kB�), a M { masƒ atomu; ponadto wydzie-
lony zosta“ czynnik hx2

0i { –redni kwadrat amplitudy drga«
zerowych atomów kryszta“u. Czynnik ten wynika z zasady
nieoznaczono–ci i m.in. sprawia, »e tak»e w temperaturze
zera bezwzglƒdnego f < 1.

Konkluduj¡c mo»emy stwierdzi¢, »e w rozpraszaniu
rezonansowym przez uk“ad zwi¡zany istotn¡ rolƒ odgry-
waj¡ procesy bezodrzutowe, co wyja–nia wynik ekspery-
mentu z rys. 5. Wyra»enia na rozk“ady energii w sko«-
czonych temperaturach w modelu Debye’a mo»na znale„¢
w pracach [15,16].

1.5. Bezpo–rednia obserwacja rezonansu { drugie odkrycie
M�ossbauera

Warto sobie u–wiadomi¢, »e rozdzielczo–¢ detekto-
rów promieniowania 
, którymi dysponowali �zycy w la-
tach piƒ¢dziesi¡tych, by“a znacznie mniejsza od szczegó-
“ów rozk“adu przedstawionego na rys. 7 (np. dla Ir ~!D

wynosi 46 meV, dla Fe 25 meV). Obserwacje wzbu-
dze« fononowych, wymagaj¡ce rozdzielczo–ci lepszej od
1 meV, a tym bardziej w¡skiego maksimum o szeroko–ci
rzƒdu �eV (przypadek 198Ir) wydawa“y siƒ niemo»liwe.
Jednak»e pewnego dnia, tu» po opublikowaniu pracy [11],
Mössbauer wpad“ na genialny pomys“ zastosowania efektu
Dopplera w zakresie prƒdko–ci v rzƒdu �c=E0, a wiƒc cm/s
dla 191Ir (a nie v = Rc=E0, czyli setek m/s, jak to czyniono
za prac¡ [9]), w celu zaobserwowania w¡skiego maksimum
odpowiadaj¡cego rozpraszaniu bezodrzutowemu na rys. 7.
Przywo“ajmy powtórnie wspomnienia samego odkrywcy,
który pisze [10], i» by“ tak podekscytowany, »e wpad“

do pokoju swego promotora (prof. Heinza Meiera-Leib-
nitza) bez pukania, by podzieli¢ siƒ swoim pomys“em [10].
Jeszcze tego dnia Mössbauer podj¡“ wy–cig z czasem, bo
obawia“ siƒ, »e konkurenci { Philip Moon w Birming-
ham i Franz Metzger w Filadel�i { mog¡ przeprowadzi¢
taki eksperyment przed nim. Zestaw do–wiadczalny by“
taki sam jak na rys. 2a, z t¡ ró»nic¡, »e „ród“o mog“o siƒ
przesuwa¢ w stronƒ absorbenta lub przeciwn¡ z kontro-
lowan¡ prƒdko–ci¡. Na rysunku 8 przedstawiona jest za-
le»no–¢ sygna“u rejestrowanego przez detektor 2 z rys. 2a
w funkcji prƒdko–ci [17] (na tej zasadzie budowane s¡
urz¡dzenia nazywane spektrometrami mössbauerowskimi,
rys. 2c). By“o to, wed“ug dzisiejszego nazewnictwa, pierw-
sze widmo mössbauerowskie. Szokuj¡ce wówczas by“o
to, »e mo»na by“o wyznaczy¢ szeroko–¢ rozk“adu foto-
nów o energii 120 keV wysy“anych przez j¡dra 191Ir, wy-
nosz¡c¡ ok. 20 �eV, z rozdzielczo–ci¡ wzglƒdn¡4 �=E0

rzƒdu 10�10.

Rys. 8. Zale»no–¢ unormowanej czƒsto–ci zlicze« (j¡drowej
absorpcji rezonansowej) od wzglƒdnej prƒdko–ci „ród“a i ab-

sorbenta dla 191Ir [16]

Po opublikowaniu prac [11,17] badania nad bezodrzu-
towym j¡drowym rozpraszaniem rezonansowym przyczy-
ni“y siƒ do tak znacznego postƒpu w �zyce, »e ju» w roku
1961 Rudolfowi Mössbauerowi przyznano Nagrodƒ Nobla.

2. Oddzia“ywania nadsubtelne w efekcie
Mössbauera

Zakres bada« z wykorzystaniem zjawiska Mössbauera
jest ogromny, wiƒc z konieczno–ci ograniczymy siƒ do
przedstawienia bardzo subiektywnego wyboru najprost-
szych zastosowa« oraz rozwoju metod pomiarowych.

Przyczyny ogromnego zainteresowania spektroskopi¡
mössbauerowsk¡ nale»y upatrywa¢ przede wszystkim w jej
rozdzielczo–ci. Okaza“o siƒ, »e oddzia“ywania spinu j¡-
drowego z otoczeniem elektronowym, czyli oddzia“ywa-

4Rozdzielczo–¢ zale»y od izotopu { rekordzist¡ jest 67Zn, dla którego wynosi ona zaledwie 5,34(9) � 10�15 [3].
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nia nadsubtelne, prowadz¡ do mierzalnych rozszczepie«
i przesuniƒ¢ poziomów j¡drowych.

2.1. Oddzia“ywanie momentu magnetycznego j¡dra
z polem magnetycznym

Przyk“adem oddzia“ywa« nadsubtelnych jest j¡drowy
efekt Zeemana w ferromagnetyku �-Fe (czystym, krysta-
licznym »elazie). Stan podstawowy j¡dra 57Fe 5 o spinie
I0 = 1=2 i stan wzbudzony o spinie I1 = 3=2, oddzia-
“uj¡c ze spinami elektronów i polem magnetycznym wy-
twarzanym przez elektrony w miejscu j¡dra, ulegaj¡ roz-
szczepieniu (rys. 9). Miƒdzy podpoziomami mo»liwe s¡

Rys. 9. Rozszczepienie stanów j¡dra 57Fe w wyniku oddzia“y-
wania z polem magnetycznym; �N { magneton j¡drowy, g1=2,

g3=2 { bezwymiarowe, sta“e czynniki

przej–cia o ró»nych energiach, o ile ró»nica magnetycz-
nych liczb kwantowych spe“nia warunek �m = 0;�1,
w zgodzie z regu“ami wyboru, które orzekaj¡, jaki moment
pƒdu jest unoszony przez foton. Do tych warto–ci energii
mo»na dostroi¢ energiƒ fotonów emitowanych przez „ró-
d“o (nadaj¡c mu odpowiedni¡ prƒdko–¢), co daje widmo
mössbauerowskie przedstawione na rys. 10a. Rejestracja
odbywa siƒ wed“ug schematu przedstawionego na rys. 2c.
Znaj¡c warto–ci momentów magnetycznych j¡dra, mo»na
wyznacza¢ indukcjƒ B dzia“aj¡cego na nie pola magnetycz-
nego. W omawianym przypadku jest ono zorientowane an-
tyrównoleg“e do makroskopowego namagnesowania [19],
a wiƒc i do elektronowego momentu magnetycznego Fe,
a B wynosi ok. 33 T. Warto tu przypomnie¢, »e moment
magnetyczny Fe ma warto–¢ 2,2 magnetonu Bohra. Gdyby
wzi¡¢ ko“ow¡ pƒtlƒ z pr¡dem o takim momencie magne-
tycznym i o –rednicy równej rozmiarowi orbitali 3d (rzƒdu
0,1 nm), to w –rodku pƒtli indukcja pola magnetycznego
wynosi“aby ok. 4 T. Wielokrotnie wiƒksza warto–¢ wy-
znaczana ze struktury nadsubtelnej poziomów j¡drowych
bierze siƒ st¡d, »e w pasmie 3d »elaza mamy ró»n¡ liczbƒ

elektronów 3d" oraz 3d#. Elektrony te poprzez oddzia“ywa-
nie wymienne wywo“uj¡ niejednakowe obsadzenie pow“ok
spinowych 1s" oraz 1s# (2s" oraz 2s# itd.). Polaryzacja spi-
nowa pow“ok s powoduje z kolei pojawienie siƒ w miejscu
j¡dra spinów o niezerowej gƒsto–ci, które oddzia“uj¡ z j¡-
drem tak, jak pole magnetyczne, wywo“uj¡c odpowiednio
du»e rozszczepienie [20].

Rys. 10. Widmo mössbauerowskie a) �-Fe, b) krystalicznego
Fe3Si, c) nieuporz¡dkowanego Fe3Si. Numery linii absorpcyj-
nych i rozszczepienia w czƒ–ci a) odpowiadaj¡ numeracji na

rys. 9.

Najbli»sze otoczenie atomu »elaza w �-Fe przedsta-
wione jest na rys. 11a. W zwi¡zku Fe3Si atomy two-
rz¡ strukturƒ krystaliczn¡ w taki sposób, »e 1/3 wszyst-
kich atomów »elaza ma najbli»sze otoczenie takie jak
w �-Fe, a pozosta“e 2/3 atomów ma za najbli»szych s¡-
siadów po 4 atomy Fe i Si (rys. 11b). Podstawienie czte-
rech atomów Fe przez Si w najbli»szym otoczeniu »e-
laza wp“ywa na warto–¢ momentu magnetycznego Fe ze
–rodka rys. 11b oraz na rozszczepienie poziomów. W wid-
mie mössbauerowskim Fe3Si obserwujemy wiƒc dwa pod-
widma, na podstawie których mo»na “atwo okre–li¢ praw-
dopodobie«stwa wystƒpowania otocze« atomów Fe takich
jak na rys. 11a lub b.

W idealnie uporz¡dkowanym Fe3Si wystƒpuj¡ jedy-
nie takie otoczenia atomów »elaza jak na rys. 11a,b. Od-

5Jest to najczƒ–ciej u»ywany izotop w spektroskopii mössbauerowskiej, E0 = 14,412 497(3) keV [18], � = 4,66(7) � 10�9 eV [3];
w »elazie naturalnym jest go ok. 2%).
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stƒpstwo od stechiometrii lub wprowadzenie nieporz¡dku
strukturalnego w Fe3Si powoduje zajmowanie po“o»e« ato-
mów Si przez atomy Fe. Prowadzi to z kolei do pojawienia
siƒ np. takich otocze« atomów Fe, jak na rys. 11c, co wi-
da¢ w widmie mössbauerowskim z rys. 10c. Mo»na st¡d
np. oszacowa¢, jaki procent atomów »elaza ma otoczenia
5Fe + 3Si.

Rys. 11. Najbli»sze otoczenia atomów Fe w �-Fe (a), krysta-
licznym Fe3Si (b) oraz nieuporz¡dkowanym Fe3Si (c)

2.2. Oddzia“ywanie rozci¡g“ego “adunku j¡dra z “adunkiem
elektronów

J¡dro atomowe oddzia“uje elektrostatycznie z elektro-
nami, które znajduj¡ siƒ wokó“ j¡dra. (Amplituda funkcji
falowych typu s w zerze jest niezerowa, st¡d niezerowe
jest te» prawdopodobie«stwo wystƒpowania elektronów s
w j¡drze. Zjawisko to wi¡»e siƒ z mechanizmem konwer-
sji wewnƒtrznej { zob. p. 3). Poprawka do energii stanu
j¡drowego �E oszacowana na podstawie klasycznej elek-
trostatyki dana jest wzorami

�E =
Ze2

6"0
j	(0)jhr2i; hr2i =

R

�(r)r2d3r
R

�(r)d3r
; (15)

gdzie �(r) oznacza gƒsto–¢ “adunku j¡drowego, Z { liczbƒ
atomow¡, e { “adunek elementarny, "0 { sta“¡ elektryczn¡,
a 	(0) { elektronow¡ funkcjƒ falow¡ w miejscu j¡dra. Roz-
miary j¡dra w ró»nych stanach (j0i, j1i; : : : ; rys. 1a,b) s¡
ró»ne. Dla ka»dego stanu mamy wiƒc inn¡ poprawkƒ (15).

W j¡drowym rozpraszaniu rezonansowym mamy do
czynienia z atomami „ród“a, w których gƒsto–¢ “adunku
elektronów w obszarze j¡der w stanie j1i wynosi j	z(0)j2
(lewa strona rys. 2a). Rozpraszaj¡ce rezonansowo j¡dro
absorbenta w stanie j0i (prawa strona rys. 2a) oddzia“uje
z “adunkiem elektronowym o gƒsto–ci j	a(0)j2. W prze-
“omowym eksperymencie [11,17] spe“niona by“a równo–¢
j	z(0)j2 = j	a(0)j2, lecz zazwyczaj j	z(0)j2 6= j	a(0)j2.
Z tego powodu wyst¡pi pewne niedopasowanie energii �
(rys. 12) zwane przesuniƒciem izomerycznym:

� =
Ze2

6"0

�

hr2
1i � hr2

0i
� �

j	a(0)j2 � j	z(0)j2
�

: (16)

W omawianym ju» Fe3Si gƒsto–¢ elektronowa w j¡drach
57Fe z otoczeniami 4Fe + 4Si (rys. 11b) jest mniejsza ni»

gƒsto–¢ w j¡drach z otoczeniami 8Fe (rys. 11a). Z tego
powodu dwa podwidma mössbauerowskie s¡ przesuniƒte
wzglƒdem siebie na skali prƒdko–ci (rys. 10b). Pomiar
przesuniƒcia izomerycznego daje informacjƒ o gƒsto–ci
elektronowej w miejscu j¡dra.

Rys. 12. Zmiany energii stanów j¡drowych spowodowane od-
dzia“ywaniem monopolowym rozci¡g“ego “adunku j¡dra i “a-

dunku elektronów

2.3. Oddzia“ywanie momentu kwadrupolowego j¡dra
z gradientem pola elektrycznego

Rozk“ad “adunku elektrycznego w j¡drze mo»e wy-
kazywa¢ odstƒpstwa od symetrii sferycznej, których miar¡
jest moment kwadrupolowy j¡dra Q:

Q =
1
e

Z

(3z2 � r2)�(r)d3r: (17)

W przypadku np. j¡dra 57Fe w stanie I = 3=2 mamy Q > 0,
co wskazuje na deformacjƒ { wyd“u»enie w kierunku osi
symetrii (kszta“t cygara).

Gƒsto–¢ “adunku elektronów w atomie mo»e mie¢ nie-
symetryczny rozk“ad przestrzenny i wytwarza¢ niejedno-
rodne pole elektryczne o natƒ»eniu E w miejscu j¡dra. Dla
pola E w danym punkcie przestrzeni (tu { j¡dra) zawsze
mo»na tak wybra¢ uk“ad wspó“rzƒdnych, by macierz 3 � 3
gradientu E by“a diagonalna, oraz by j@Ez=@zj > j@Ey=@yj >
j@Ex=@xj. Niezerowe sk“adowe gradientu pola elektrycz-
nego wskazuj¡ na to, »e symetria lokalnego otoczenia jest
odpowiednio niska. Mo»na wprowadzi¢ parametr asyme-
trii

� =
@Ex=@x � @Ey=@y

@Ez=@z
; (18)

który przyjmuje warto–ci od 0 do 1 i wskazuje na odstƒp-
stwo od symetrii osiowej. Je–li pole E lokalnie ma symetriƒ
osiow¡ (dwie spo–ród trzech sk“adowych diagonalnych s¡
sobie równe), to parametr asymetrii � = 0. Dla skrajnie
asymetrycznego rozk“adu pola � = 1 i wtedy gradient pola
wzd“u» jednej osi g“ównej znika, a wzd“u» dwóch pozo-
sta“ych ma tak¡ sam¡ warto–¢ bezwzglƒdn¡, lecz ró»ni siƒ
znakiem.

Moment kwadrupolowy Q j¡dra oddzia“uje z niejed-
norodnym polem elektrycznym, co prowadzi do rozszcze-
pienia � stanów j¡drowych na stany o ró»nych warto-
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–ciach jmj. W przypadku stanów o spinie I = 3=2 (rys. 13)

� =
Qec
2E0

@Ez

@z

r

1 +
�2

3
: (19)

Rys. 13. Rozszczepienie stanu wzbudzonego (I = 3=2) oddzia-
“ywaniem gradientu pola elektrycznego i momentu kwadrupo-

lowego j¡dra 57Fe

Pomiary rozszczepie« dostarczaj¡ informacji o roz-
k“adzie pola elektrycznego, a po–rednio o strukturze elek-
tronowej. Zobaczmy to na przyk“adzie dwuwarto–ciowych
zwi¡zków »elaza. Piƒciokrotnie zdegenerowany stan ato-
mowy 3d (rys. 14a) w polu krystalicznym o symetrii sze-
–cianu rozszczepia siƒ na dwa stany (rys. 14b), z których
jeden jest dwu-, a drugi trzykrotnie zdegenerowany. Gdyby
trzy stany jxyi, jxzi, jyzi zosta“y jednakowo obsadzone
(rys. 14d), rozk“ad “adunku nie mia“by wyró»nionej jed-
nej osi symetrii (rys. 14e) i wszystkie sk“adowe gradientu
pola elektrycznego by“yby równe zeru. To samo dotyczy
dwóch stanów jz2i oraz jx2�y2i. Sze–¢ elektronów w Fe(II)
mo»e obsadzi¢ stany 3d zgodnie z rys. 14b, czyli tak jak
w K4Fe(CN)6 [21]. Równomierne obsadzenie stanów jxyi,

Rys. 14. Stany elektronowe 3d: a) w swobodnym atomie,
b) w polu krystalicznym o symetrii sze–cianu, c) w polu kry-
stalicznym o symetrii sze–cianu z niewielk¡ dystorsj¡ tetra-
gonaln¡, oraz gƒsto–ci elektronowe odpowiadaj¡ce: d) orbi-
talom 3d o odpowiednich symetriach, e) orbitalom (z lewej
strony na rys. d) przy ich jednakowym obsadzeniu. Strza“-
kami pokazano obsadzenie stanów elektronowych »elaza(II):

tzw. stanu niskospinowego (b) i wysokospinowego (c).

jxzi, jyzi nie wprowadza rozszczepienia kwadrupolowego
(rys. 15a). W uwodnionym siarczanie »elaza(II) obserwu-
jemy niewielkie odstƒpstwo od symetrii sze–cianu i po-
ziomy elektronowe s¡ obsadzane zgodnie ze schematem
przedstawionym na rys. 14c. W wyniku niejednakowego
obsadzenia stanów jxyi, jxzi, jyzi w FeSO4 � 7H2O pojawia
siƒ niezerowy gradient pola elektrycznego [21], powodu-
j¡cy rozszczepienie widoczne na rys. 15b.

Rys. 15. Widma mössbauerowskie: a) K4Fe(CN)6 z niskospi-
nowym Fe(II), b) FeSO4 � 7H20 z wysokospinowym Fe(II) (na

podstawie [21])

3. Rejestracja elektronów konwersji
wewnƒtrznej

Atomowe funkcje falowe typu s maj¡ niezerow¡ am-
plitudƒ w miejscu, gdzie znajduje siƒ j¡dro, zatem elek-
trony je penetruj¡, co prowadzi do reakcji wychwytu elek-
tronu. J¡dro w stanie wzbudzonym mo»e przej–¢ do stanu
podstawowego, przekazuj¡c energiƒ elektronowi, który jest
wybijany i uzyskuje energiƒ kinetyczn¡ równ¡ E0 minus
energia wi¡zania. Takie elektrony mo»na zarejestrowa¢.
(Schemat eksperymentu jest podobny do przedstawionego
na rys. 2c, z t¡ ró»nic¡, »e detektor 1 jest przystosowany
do rejestracji elektronów, a absorbent musi znajdowa¢ siƒ
w pró»ni lub takim gazie, by elektrony mog“y zosta¢ zare-
jestrowane). Ich liczba jest proporcjonalna do liczby roz-
praszanych rezonansowo fotonów [22].

Rejestracja elektronów konwersji wewnƒtrznej wi¡»e
siƒ z dodatkowymi mo»liwo–ciami pomiarowymi. Po
pierwsze, elektron mo»e siƒ wydosta¢ jedynie z warstw
przypowierzchniowych próbki i mierzony sygna“ efektu
Mössbauera pochodzi jedynie z tych warstw. Po dru-
gie, prawdopodobie«stwo wytworzenia elektronu konwer-
sji wewnƒtrznej jest kilkakrotnie wiƒksze ni» prawdopo-
dobie«stwo emisji bezodrzutowej fotonu 
. Tym samym
metoda jest bardziej czu“a na zawarto–¢ izotopu 57Fe
w próbce, a minimalna objƒto–¢ próbki, dla której udaje
siƒ ju» zarejestrowa¢ efekt Mössbauera, jest mniejsza.
Przywo“ajmy tu jeden z polskich akcentów { ekspe-
ryment, w którym zmierzono, jak oddzia“ywania nad-
subtelne zale»¡ od po“o»enia atomu w monokrysztale
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�-Fe [23]. W eksperymencie przygotowywano monokrysz-
ta“ izotopu 56Fe, nak“adano na« pojedyncz¡ warstwƒ ato-
mów 57Fe, a nastƒpnie okre–lon¡ liczbƒ warstw atomów
56Fe (rys. 16a). W pomiarze mössbauerowskim uczestni-
cz¡ jedynie atomy 57Fe, wiƒc informacja o oddzia“ywa-
niach nadsubtelnych uzyskiwana jest z warstwy le»¡cej
na –ci–le okre–lonej g“ƒboko–ci. Obserwowana zale»no–¢
magnetycznego pola nadsubtelnego (rys. 16b) jest wyni-
kiem oscylacji gƒsto–ci spinowej, pojawiaj¡cych siƒ wsku-
tek oddzia“ywania elektronów przewodnictwa z powierzch-
ni¡ kryszta“u. Wida¢ równie», »e w dwu pierwszych war-
stwach przypowierzchniowych pojawia siƒ niezerowy gra-
dient pola elektrycznego (rys. 16c). Innym wielkim suk-
cesem krakowskiej grupy by“o opracowanie metody bada«
umo»liwiaj¡cej wyznaczanie rozk“adu gƒsto–ci elektrono-
wej w otoczeniu atomu mössbauerowskiego, tzw. obrazo-
wania hologra�cznego, o którym mo»na przeczyta¢ m.in.
w Postƒpach Fizyki [24].

Rys. 16. Monokryszta“ �-56Fe z czwart¡ warstw¡ podstawion¡
izotopem 57Fe (a), w której mierzono efekt Mössbauera po-
przez rejestracjƒ elektronów konwersji wewnƒtrznej oraz za-
le»no–ci magnetycznego pola nadsubtelnego (b) i rozszcze-
pienia kwadrupolowego (c) od numeru warstwy n (na podsta-

wie [23])

4. Spektroskopia mössbauerowska
w kosmosie

Rozwój bada« z wykorzystaniem zjawiska j¡drowego
bezodrzutowego rozpraszania rezonansowego zaowocowa“
powstaniem komercyjnych �rm wytwarzaj¡cych spektro-
metry mössbauerowskie. Typowe laboratoryjne urz¡dzenia
mia“y rozmiary paru metrów, lecz postƒpuj¡ca miniatury-
zacja i zastosowanie procesorów umo»liwi“y zbudowanie
kompletnych spektrometrów o masie 400 g, mocy 1 W

i rozmiarach 5 � 5 � 9 cm (rys. 17) [25]. W roku 2003
sonda kosmiczna z pojazdem marsja«skim wyposa»onym
m.in. w spektrometr tego typu opu–ci“a Ziemiƒ i po wy-
l¡dowaniu na czerwonej planecie w 2004 r. zosta“o za-
rejestrowane pierwsze widmo mössbauerowskie marsja«-
skiego gruntu. Badania doprowadzi“y do zidenty�kowania
minera“u o wzorze chemicznym (K,Na)Fe3(OH)6(SO4)2

zwanego jarosytem. Minera“ ten zawiera grupy wo-
dorotlenowe, co oznacza, »e powstawa“ w obecno–ci
wody [25,26].

Rys. 17. Miniaturyzacja spektrometrów mössbauerowskich [25]
umo»liwi“a wykorzystanie tych urz¡dze« do bada« powierzchni

Marsa

5. Spektroskopia mössbauerowska neutrin?
Wkrótce po odkryciu efektu Mössbauera pojawi“a siƒ

sugestia wykorzystania procesów bezodrzutowego rozpra-
szania rezonansowego do rejestracji neutrin [27]. Neutrino
produkowane jest np. w reakcji rozpadu trytu:

3
1H ! 3

2He + e� + ��e: (20)

W reakcji (20) powstaje elektron, który z jonem 3He+

mo»e utworzy¢ stan podstawowy atomu 3He. Energia neu-
trina jest wtedy –ci–le okre–lona. (Reakcja mo»e prze-
biega¢ równie» tak, »e utworzony zostanie stan zjonizo-
wany 3He; wówczas w ró»nych rozpadach energia kine-
tyczna mo»e zosta¢ ró»nie rozdzielona pomiƒdzy neutrino,
elektron i jon helu. Energia neutrin bƒdzie mia“a wtedy
szeroki rozk“ad). Reakcja (20) jest odwracalna i mo»liwe
jest poch“oniƒcie neutrina przez 3He. Przeprowadzaj¡c eks-
peryment, którego schemat przedstawiony jest na rys. 18a,
mogliby–my obserwowa¢ rezonansowe poch“anianie neu-
trina poprzez detekcjƒ trytu, który tworzy“by siƒ w prawym
kanale rys. 18a.

Zauwa»my, »e reakcja (20) oraz uk“ad z rys. 18a
przypominaj¡ próby obserwacji j¡drowej 
uorescencji re-
zonansowej (rys. 2a). Okazuje siƒ, »e prawdopodobie«-
stwo zaj–cia reakcji (20) silnie zmniejszaj¡ procesy od-
rzutu. St¡d te» idea [27{30] wbudowania atomów trytu
oraz helu w sie¢ krystaliczn¡ i wykorzystania zjawiska
bezodrzutowego rozpraszania rezonansowego (rys. 18b).

Eksperymenty z neutrinami w skali laboratoryjnej nie
zosta“y jeszcze przeprowadzone. Jednym z problemów jest
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to, »e oddzia“ywania nadsubtelne w j¡drze trytu wbudowa-
nym w sie¢ krystaliczn¡ nie s¡ takie same jak oddzia“ywa-
nia nadsubtelne w j¡drze 3He wbudowanym w tak¡ sam¡
sie¢, co powoduje przesuniƒcia energii stanów j¡drowych
i wyprowadza uk“ad 3H{3He z rezonansu.

Rys. 18. Idea eksperymentu w skali laboratoryjnej z rezonan-
sowym (a) oraz rezonansowym i bezodrzutowym (b) rozpra-
szaniem neutrina. Atomy 3H oraz 3He s¡ wbudowane w sie¢

krystaliczn¡ niobu.

6. Synchrotronowe „ród“a promieniowania

6.1. Uk“ad pomiarowy

Niedogodno–ci¡ w spektroskopii mössbauerowskiej
jest konieczno–¢ stosowania „róde“ promieniotwórczych.
Wynikaj¡ st¡d naturalne ograniczenia natƒ»enia wi¡zki
oraz mo»liwo–ci jej kolimacji. Dlatego te» w latach
siedemdziesi¡tych XX w. podjƒto próby wykorzystania
promieniowania synchrotronowego do obserwacji j¡dro-
wego rozpraszania rezonansowego. Wi¡zka promieniowa-
nia o energii odpowiadaj¡cej E0 otrzymywana jest przy
u»yciu wielokrotnych odbi¢ braggowskich w monokrysz-
ta“ach (rys. 19a,b). Pomimo znacznej monochromatyzacji
fotony w tej wi¡zce maj¡ rozk“ad energii �E znacznie szer-
szy od � (wysokorozdzielcze monochromatory pozwalaj¡
na uzyskiwanie �E � 0,5 meV dla fotonów o energii E0

odpowiadaj¡cej 57Fe [31]). U“amek liczby fotonów �=�E,
które mog¡ bra¢ udzia“ w rozpraszaniu rezonansowym, jest
zatem rzƒdu 10�5.

Skuteczn¡ metod¡ wy“owienia z t“a tak ma“ego
efektu okaza“a siƒ analiza czasowa rozpraszania rezonan-
sowego. Krótki impuls promieniowania, trwaj¡cy oko“o
�t = 0,1 ns, powoduje przej–cie j¡der do stanów wzbu-
dzonych (rys. 19d). Impuls ten powoduje jednocze–nie
ÿo–lepienie" detektora, którego konstrukcja pozwala jed-
nak na szybki powrót do prawid“owej rejestracji fotonów
(rys. 19e). Wzbudzone stany j¡drowe rozpadaj¡ siƒ w cza-
sie rzƒdu � = ~=�, dostatecznie d“ugim, by mo»na by“o re-
jestrowa¢ zale»no–¢ natƒ»enia rozproszonych fotonów od
czasu, czyli 
uorescencjƒ rezonansow¡. Pierwsze ekspery-
menty przeprowadzono w sposób podobny do opisanego
w o–rodkach synchrotronowych DESY w Hamburgu i Ad-
vanced Photon Source w Argonne [32{34] (rys. 20).

Rys. 19. Idea dzia“ania monochromatora o wysokiej roz-
dzielczo–ci (a). Czƒ–ci 1 i 2 stanowi¡ jeden monokrysta-
liczny blok (b), podobnie czƒ–ci 3 i 4. Krótko trwaj¡cy im-
puls promieniowania opuszcza monochromator (c) i wzbudza
stany j¡drowe próbki (d). Po natychmiastowym rozproszeniu
i ucieczce impulsu detektor zaczyna rejestrowa¢ fotony roz-
praszane rezonansowo przez j¡dra 57Fe (e). Pomiary niesprƒ-
»ystego rozpraszania rezonansowego z udzia“em procesów fo-

nonowych (f).

Rys. 20. a) Jedna z pierwszych obserwacji zale»no–ci czaso-
wej rozpraszania promieniowania synchrotronowego w grana-
cie itrowym wzbogacanym 57Fe, gdy –rednia energia fotonów
monochromatyzowanej wi¡zki spe“nia“a warunek rezonansu
(widmo górne) i gdy by“a poza nim (widmo dolne). Wida¢
sygna“ rozpraszania natychmiastowego (w chwili t = 0) i mak-
simum wokó“ t = 100 ns odpowiadaj¡ce 
uorescencji rezo-
nansowej [32]. b) Widmo czasowe j¡drowego rozpraszania do
przodu obserwowane w folii 57Fe. Pionowe kreski wskazuj¡
chwile zaburze« pracy synchrotronu (dodatkowe, niepo»¡dane

paczki fotonów) [34].
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Gdyby próbka z rys. 19c{e zawiera“a j¡dra 57Fe,
w których nie by“oby rozszczepie« stanów podstawowego
i wzbudzonego, spodziewaliby–my siƒ wyk“adniczego roz-
k“adu czasów rejestrowanych przez detektor, podobnie jak
od próbki promieniotwórczej ze –rednim czasem »ycia �

(rys. 21, krzywa 1). Cech¡ charakterystyczn¡ eksperymen-
tów, których idea przedstawiona jest na rys. 19, jest to, »e
promieniowanie synchrotronowe jest spójne, zatem stany
wzbudzone z rys. 19d maj¡ dobrze okre–lone fazy. Rozpra-
szaniu fotonów towarzyszy zjawisko interferencji. W przy-
padku rozszczepie« stanów j¡drowych spowodowanych od-
dzia“ywaniami nadsubtelnymi mamy do czynienia z ró»-
nymi warto–ciami energii przej–¢ (por. np. rys. 13) i w wy-
niku interferencji pojawi¡ siƒ oscylacje (dudnienia kwan-
towe) liczby zlicze« w funkcji czasu (rys. 21, krzywa 2).

Rys. 21. Zale»no–¢ wzglƒdnego natƒ»enia 
uorescencji rezo-
nansowej od czasu w przypadku, gdy w rozpraszaj¡cej próbce
nie wystƒpuj¡ rozszczepienia poziomów spowodowane przez
oddzia“ywaniaa nadsubtelne (krzywa 1, por. rys. 12 i 15a) oraz
gdy w próbce pojawiaj¡ siƒ dwie linie absorpcyjne o jedna-
kowych amplitudach (krzywa 2, por. rys. 13 i 15b). Wida¢
dudnienia kwantowe o okresie odwrotnie proporcjonalnym do

odleg“o–ci � miƒdzy liniami absorpcyjnymi.

Wspomniana ju» spójno–¢ promieniowania oraz do-
brze okre–lone fazy stanów wzbudzonych ujawniaj¡ siƒ do-
datkowo w zjawisku silnego wzmocnienia rozpraszania do
przodu. Oznacza to, »e stany wzbudzone przedstawione na
rys. 19d rozpadaj¡ siƒ poprzez bezodrzutow¡ emisjƒ fo-
tonów g“ównie w kierunku wi¡zki pierwotnej (a nie we
wszystkich kierunkach, jak by“oby w przypadku próbki
promieniotwórczej). St¡d bierze siƒ nazwa metody przed-
stawionej na rys. 19c{e: j¡drowe rozpraszanie do przodu.

6.2. Pomiary fononowe

Ogromne –wietlno–ci wi¡zek fotonów uzyskiwanych
ze „róde“ synchrotronowych oraz zwiƒkszenie zdolno-
–ci rozdzielczej poprzez konstrukcjƒ wysokorozdzielczych
monochromatorów pozwoli“y na bezpo–redni¡ wery�kacjƒ
obrazu j¡drowego rozpraszania rezonansowego z udzia-
“em wzbudze« fononowych [35,36], o którym wspomniano
w p. 1 (rys. 7). Rozpraszanie poprzez stany wzbudzone
(rys. 19d) mo»e zachodzi¢ przy udziale fononów. Liczba
takich procesów jest proporcjonalna do 1 � f (por. (13)).
W rozpraszaniu fotonów nie obserwuje siƒ wzmocnienia

w kierunku do przodu (rys. 19f). Mamy tu do czynie-
nia z niesprƒ»ystym i niespójnym rozpraszaniem rezo-
nansowym, dla którego zale»no–¢ od czasu jest taka jak
dla próbki promieniotwórczej o –rednim czasie »ycia �

(rys. 22, po lewej u góry). Pomiar zale»no–ci czƒsto–ci zli-
cze« od energii wi¡zki pierwotnej (rys. 22) umo»liwia wy-
znaczenie gƒsto–ci stanów fononowych w kryszta“ach [37].

Rys. 22. Natƒ»enie rozpraszania promieniowania synchrotro-
nowego w folii 57Fe w temperaturze 24 K, rejestrowane we-
d“ug schematu przedstawionego na rys. 19f w zale»no–ci od
energii wi¡zki padaj¡cej [37]. Dla E = E0 wida¢ sygna“
(uciƒty na rysunku) rozpraszania natychmiastowego. Po lewej
u góry: natƒ»enie rozpraszania rezonansowego w zale»no–ci od
czasu [35] (folia 57Fe w temperaturze pokojowej). Zwró¢my

uwagƒ na liniow¡ skalƒ obu wykresów.

6.3. Pomiary w warunkach ekstremalnych

Przewidywanie trzƒsie« ziemi uzale»nione jest od
wiedzy o budowie naszej planety i jej dynamice. Jed-
nym ze „róde“ informacji o budowie naszego globu jest
analiza fal akustycznych przechodz¡cych przez warstwy
skorupy, p“aszcza i j¡dra Ziemi. Do przeprowadzania sy-
mulacji fal akustycznych penetruj¡cych wnƒtrze Ziemi ko-
nieczna jest znajomo–¢ w“a–ciwo–ci materii w warunkach
ekstremalnych { przy ci–nieniach do 330 GPa i tempera-
turach siƒgaj¡cych 5300 K. �ród“a synchrotronowe dziƒki
mo»liwo–ci ograniczenia –rednicy wi¡zki do rozmiarów
mikrometrowych oraz du»emu natƒ»eniu promieniowania
pozwalaj¡ na pomiary w takich warunkach. Przyk“adem
(rys. 23) mo»e by¢ pomiar gƒsto–ci stanów fononowych
przy du»ych ci–nieniach [39]. Pomiary takie wykonuje siƒ
z u»yciem kowade“ diamentowych. Jak wida¢, uzyskiwane
ci–nienia s¡ tylko o po“owƒ mniejsze od ci–nienia panu-
j¡cego we wnƒtrzu Ziemi. Z gƒsto–ci stanów fononowych
mo»na wyznaczy¢ wa»ne parametry termodynamiczne ma-
teria“u { temperaturƒ Debye’a, prƒdko–¢ d„wiƒku, modu“y
sztywno–ci, ciep“o w“a–ciwe itp.

7. Efekty polaryzacyjne w rozpraszaniu
rezonansowym

Rozpraszanie rezonansowe mo»na interpretowa¢ �-
zycznie w nastƒpuj¡cy sposób. Stanom kwantowym j¡dra
odpowiadaj¡ pr¡dy spinowe i “adunkowe. Stan wzbudzony
i podstawowy s¡ sprzƒgane polem elektromagnetycznym
fotonu { tworzy siƒ oscylator. Sprzƒ»enie to jest zale»ne
od orientacji pr¡dów wzglƒdem pól elektromagnetycznych
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Rys. 23. Zale»no–¢ gƒsto–ci stanów fononowych w »elazie od
ci–nienia wyznaczona metod¡ niesprƒ»ystego rozpraszania re-

zonansowego promieniowania synchrotronowego [38]

fotonu, st¡d pojawia siƒ zale»no–¢ rozpraszania rezonan-
sowego od polaryzacji fotonu [39,40].

Promieniowanie spolaryzowane mo»na wykorzysty-
wa¢ do wyznaczania orientacji oddzia“uj¡cych uk“adów,
np. kierunków diagonalnych gradientu pola elektrycznego
lub kierunku pola magnetycznego, z którym oddzia“uje
j¡dro. Jako przyk“ad przedstawimy sposób otrzymywa-
nia monochromatycznego promieniowania spolaryzowa-
nego ko“owo i zastosowania go do wyznaczania orientacji
momentu magnetycznego atomu (rys. 24).

Fotony z wektorem falowym q równoleg“ym do pola
magnetycznego, rozpraszane w uk“adzie przedstawionym
na rys. 9, nios¡ moment pƒdu ~ lub �~ (zale»nie od ró»-
nicy liczb kwantowych m dla stanu wzbudzonego i podsta-
wowego), a wiƒc maj¡ prawo- lub lewoskrƒtn¡ polaryza-
cjƒ ko“ow¡, zale»n¡ równie» od energii (prawdopodobie«-
stwo przej–¢ z �m = 0 jest w tych warunkach równe zeru,
dlatego na rys. 24a nie zaznaczono przej–¢ odpowiadaj¡-
cych liniom absorpcyjnym 2 oraz 5 z rys. 9). Monochro-
matyczne „ród“o promieniotwórcze w normalnych warun-
kach (rys. 24f) wysy“a promieniowanie niespolaryzowane
(promieniowanie spolaryzowane o polaryzacji zale»nej od

energii mo»na uzyska¢, wprowadzaj¡c atomy promienio-
twórcze do kryszta“u ferromagnetyka). Mo»emy uwa»a¢,
»e sk“ada siƒ ono z fotonów o przeciwnych polaryzacjach,
np. prawo- i lewoskrƒtnej (rys. 24e). Przez dobór prƒdko–ci
dopplerowskiej mo»na doprowadzi¢ do rezonansu jednego
wybranego przej–cia z wysy“anymi fotonami (linie przery-
wane na rys. 24a,b). Wtedy rozpraszane bƒd¡ fotony o jed-
nej polaryzacji (rys. 24d) i z wi¡zki pocz¡tkowo niespo-
laryzowanej (rys. 24e) otrzymamy wi¡zkƒ spolaryzowan¡
(rys. 24c). Zatem uk“ad przedstawiony na rys. 24d,f jest
„ród“em promieniowania monochromatycznego i spolary-
zowanego ko“owo [41], za pomoc¡ którego mo»na bada¢
polaryzacjƒ przej–¢ w rozpraszaniu rezonansowym.

Rys. 24. Polaryzowanie promieniowania z u»yciem �ltra re-
zonansowego; a) struktura nadsubtelna poziomów w �ltrze,
jedno przej–cie jest w rezonansie z przej–ciem w monochro-
matycznym „ródle promieniowania niespolaryzowanego (b);
c) promieniowanie spolaryzowane po od�ltrowaniu przez �ltr
jednej sk“adowej (d) promieniowania niespolaryzowanego (e)
wysy“anego przez „ród“o (f). Pole magnetyczne B dzia“aj¡ce
na �ltr jest równoleg“e do wektora falowego q rozpraszanego
promieniowania. Symbolami (+) oraz (�) oznaczono fotony

o przeciwnych polaryzacjach ko“owych.

Widmo mössbauerowskie zmierzone przy u»yciu
wi¡zki spolaryzowanej ko“owo niesie informacjƒ o kie-
runku momentu magnetycznego, co wida¢ na przyk“a-
dzie pomiaru widma proszku »elaza umieszczonego w ze-
wnƒtrznym polu magnetycznym równoleg“ym do kierunku
wi¡zki (rys. 25). Pole magnetyczne orientuje momenty ma-
gnetyczne, wskutek czego zmieniaj¡ siƒ natƒ»enia linii ab-
sorpcyjnych (por. górne widmo z rys. 25 i rys. 10a). Zba-
dana w podobnych warunkach próbka amor�cznego stopu
Fe0;66Er0;19B0;15 [42] w temperaturze 250 K wykazuje se-
kwencjƒ natƒ»e« podobn¡ do tej w »elazie: przy ujemnych
prƒdko–ciach mamy du»¡ absorpcjƒ. (Na linie absorpcyjne
Fe0;66Er0;19B0;15 nak“ada siƒ wiele sk“adowych o ró»nych
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Rys. 25. Widma mössbauerowskie zmierzone przy u»y-
ciu promieniowania spolaryzowanego ko“owo: proszku »e-
laza w temperaturze pokojowej (u góry) oraz amor�cznego
Fe0;66Er0;19B0;15 w temperaturze 250 K lub 12 K (u do-
“u) [41]. Próbki znajdowa“y siƒ w polu magnetycznym o induk-
cji 1 T (strza“ka M) równoleg“ym do kierunku wi¡zki fotonów.
Strza“ki Fe i Er oznaczaj¡ u–rednione kierunki atomowych mo-

mentów magnetycznych.

natƒ»eniach pola rozszczepiaj¡cego poziomy j¡drowe; por.
rys. 10c, gdzie mamy tylko trzy sk“adowe. St¡d inny ich
kszta“t w porównaniu z liniami w widmie �-Fe). Obni-
»enie temperatury do 12 K powoduje radykaln¡ zmianƒ
kszta“tu widma { mamy teraz du»¡ absorpcjƒ dla dodatnich
prƒdko–ci. Oznacza to, »e nast¡pi“o odwrócenie kierunków
momentów atomowych Fe.

Wyznaczenie orientacji momentów magnetycznych
jest zwykle utrudniane przez wystƒpowanie wspomnia-
nych rozk“adów oddzia“ywa« nadsubtelnych. Spektrosko-
pia mössbauerowska dostarcza w tym przypadku infor-
macji o dwóch rodzajach –rednich (po atomach »elaza
w próbce) z pól rozszczepiaj¡cych poziomy j¡drowe: –red-
niej Bq sk“adowej pola B w kierunku wektora q oraz –red-
niej kwadratu tej sk“adowej B2

q [44]. Warto–ci Bq s¡ miar¡
ró»nicy amplitud linii 1 i 6 oraz 3 i 4, a warto–ci B2

q de-
cyduj¡ o wzglƒdnej amplitudzie linii 2 i 5 (wed“ug ozna-
cze« z rys. 9). Poniewa» warto–ci –rednie s¡ mierzone dla
okre–lonego izotopu pierwiastka, warto–¢ Bq jest propor-
cjonalna do udzia“u tego pierwiastka w makroskopowym
namagnesowaniu. Jest to wa»ny parametr uk“adów, w któ-
rych wystƒpuje tylko czƒ–ciowe uporz¡dkowanie momen-
tów magnetycznych.

8. Podsumowanie

Przedstawili–my odkrycie, jakiego dokona“ Rudolf
Mössbauer, omówili–my zjawisko rezonansowego rozpra-

szania oraz { w bardzo wybiórczy sposób { najwa»niej-
sze etapy rozwoju na przestrzeni 50 lat. Spektroskopia
mössbauerowska jest popularnym narzƒdziem badawczym
stosowanym w laboratoriach wespó“ z innymi technikami.
W pewnych przypadkach dostarcza jednoznacznych infor-
macji o w“a–ciwo–ciach badanego materia“u, w innych daje
wyniki trudne do interpretacji. Jej zalet¡ jest istnienie –ci-
s“ego teoretycznego opisu zjawiska oraz mo»liwo–¢ uzy-
skiwania informacji selektywnej izotopowo i pochodz¡cej
tylko z miejsca, w którym zlokalizowany jest dany izotop.
Postƒp miniaturyzacji umo»liwi“ przeprowadzenie ekspe-
rymentów pozaziemskich. Wad¡ spektroskopii wykorzy-
stuj¡cej „ród“a promieniotwórcze s¡ naturalne ogranicze-
nia intensywno–ci i czasu »ycia „ród“a oraz mo»liwo–ci
kolimacji wi¡zki. Ograniczenia tego nie ma przy „ród“ach
synchrotronowych i dlatego nale»y siƒ spodziewa¢ rozwoju
nowych technik bada«. Na realizacjƒ czekaj¡ m.in. ekspe-
rymenty z bezodrzutowym rozpraszaniem rezonansowym
neutrin.

Autor dziƒkuje prof. Ludwikowi Dobrzy«skiemu za uwagi
dotycz¡ce manuskryptu.
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Dr hab. KRZYSZTOF RAFA� SZYMA�SKI, ur. w 1961 r., absolwent LO
w Kƒtrzynie, uko«czy“ studia na Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszaw-
skiego. Na Uniwersytecie w Bia“ymstoku (dawniej: Filia Uniwersytetu War-
szawskiego) zorganizowa“ Laboratorium Spektroskopii Mössbauerowskiej.
Rozwin¡“ metody polarymetrii rezonansowej, skonstruowa“ spektrometr
mössbauerowski ze „ród“em monochromatycznego promieniowania 
 spo-
laryzowanego ko“owo. Sta»e naukowe odby“ m.in. w Pary»u, Groningen,
Le Mans i Budapeszcie. Obecnie kieruje Zak“adem Fizyki Cia“a Sta“ego na
Wydziale Fizyki UwB. Autor wielu prac naukowych, od 2004 r. przedsta-
wiciel Polski w Miƒdzynarodowej Radzie Zastosowa« Efektu Mössbauera
(IBAME), opiekun Ko“a Naukowego Fizyków UwB, wyk“adowca, populary-
zator �zyki.

PTF

Oddzia“ Zielonogórski

29 stycznia 2008 r. odby“o siƒ Walne Zebranie Zie-
lonogórskiego Oddzia“u PTF. Wy“oniono nowy Zarz¡d
w sk“adzie: przewodnicz¡cy Marian Olszowy (UZ), wice-
przewodnicz¡ca Miros“awa Koprowska (Gimnazjum nr 6
w Zielonej Górze), sekretarz Sebastian �urek (UZ), skarb-
nik Van Cao Long (UZ), cz“onkowie Beata Jakubaszek
(UZ) i Ewa Królczyk (Gimnazjum nr 1 w Zielonej Górze).
Wybrana zosta“a równie» Komisja Rewizyjna w sk“adzie:
przewodnicz¡ca Joanna Borgensztajn (UZ), cz“onkowie Ja-
dwiga Fojt-Jasi«ska (I LO w Zielonej Górze) i S“awomir
Paw“owicz (Gimnazjum nr 2 w �arach). Ustƒpuj¡cy Zarz¡d
przedstawi“ szczegó“owe sprawozdanie ze swojej kaden-
cji, nowo wybrany Zarz¡d nakre–li“ z kolei plan dzia“ania
na najbli»sze dwa lata.

Z dotychczasowych osi¡gniƒ¢ Oddzia“u na szcze-
góln¡ uwagƒ zas“uguj¡:

I organizowany corocznie przez Ko“o Nauczycieli
konkurs �zyczny dla uczniów gimnazjalnych, któremu pa-
tronuje Instytut Fizyki Uniwersytetu Zielonogórskiego

I aktywny udzia“ cz“onków Oddzia“u w Festiwalu
Nauki organizowanym (równie» corocznie) przez UZ,
a w szczególno–ci w przygotowaniu pokazów do–wiadczal-
nych adresowanych do szerokiego grona odbiorców.

Nowo wybrany Zarz¡d, oprócz rozwijania dotychcza-
sowej dzia“alno–ci popularyzatorskiej i wspierania obu tych
imprez, postawi“ sobie za jeden z celów zorganizowanie cy-
klu wyk“adów po–wiƒconych �zyce, do wyg“oszenia których
pragniemy zachƒci¢ zarówno pracowników UZ jak i osoby
zwi¡zane z innymi o–rodkami w kraju.

Joanna Borgensztajn
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60-lecie Oddzia“u Lubelskiego

13 grudnia 2007 r. Oddzia“ Lubelski Polskiego Towa-
rzystwa Fizycznego –wiƒtowa“ 60. rocznicƒ swojego po-
wstania. Uroczyste 649. posiedzenie odby“o siƒ w Insty-
tucie Fizyki UMCS w Auli im. Stanis“awa Ziemeckiego,
pierwszego przewodnicz¡cego Oddzia“u. Zebranych licz-
nie go–ci przywita“ obecny przewodnicz¡cy, Jerzy �uk.
Minut¡ ciszy uczczono pamiƒ¢ zmar“ych lubelskich �zy-
ków. Sesjƒ rozpocz¡“ referat Stanis“awa Ha“asa na te-
mat historii PTF. Profesor przedstawi“ sylwetki wybitnych
�zyków zwi¡zanych z Towarzystwem, m.in. W“adys“awa
Natansona, pierwszego prezesa, Stefana Pie«kowskiego,
prezesa w okresie przedwojennym i powojennym, oraz
Stanis“awa Ziemeckiego, przewodnicz¡cego Oddzia“u Lu-
belskiego w latach 1947{56. Zebrani mogli obejrze¢ no-
tatki z pierwszego, za“o»ycielskiego posiedzenia Oddzia“u,
które odby“o siƒ 21 listopada 1947 r.

Notatka z zebrania za“o»ycielskiego Oddzia“u

Stanis“aw Ziemecki (1881{1956) { pierwszy przewodnicz¡cy
Oddzia“u

Pocz¡tkowo Oddzia“ zrzesza“ kilkunastu cz“onków
i organizowa“ spotkania, na których wyg“aszano referaty
i prowadzono dyskusje naukowe. Ju» w roku 1953 z ini-
cjatywy Wac“awa Staszewskiego zorganizowano pierwsze
pokazy z �zyki, w których uczestniczy“o ponad 1260 osób.
Odby“y siƒ one w budynku gimnazjum im. Stanis“awa Sta-
szica w Alejach Rac“awickich, gdzie wówczas mie–ci“a
siƒ Katedra Fizyki Do–wiadczalnej. Profesor Staszewski
by“ tak»e inicjatorem utworzenia Muzeum Fizyki, które od
ponad 50 lat jest dostƒpne dla rzesz m“odzie»y szkolnej
i studenckiej w formie gablot i witryn na korytarzach IF
UMCS. Pokazy �zyczne organizowane systematycznie do
chwili obecnej ciesz¡ siƒ nies“abn¡cym zainteresowaniem
w–ród uczniów i nauczycieli, co roku uczestniczy w nich
ok. 20 tys. osób.

Wac“aw Staszewski (1892{1970) wraz z uczestnikami pokazów
�zycznych w po“owie lat piƒ¢dziesi¡tych

Si“a do–rodkowa { pokaz Maksymiliana Pi“ata i Edwarda Cho-
micza
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Do rozwoju lubelskiego o±rodka �zyki szczególnie
przyczyniª si¦ Wªodzimierz ›uk (1916{1981), przewodni-
cz¡cy Oddziaªu w latach 1959{60 oraz 1966{68. B¦d¡c
prorektorem UMCS do spraw nauki w latach 1962{68, do-
prowadziª m.in. do budowy dwóch budynków dobrze wy-
posa»onych w �zyczn¡ aparatur¦ naukow¡. Podczas jego
kadencji OL PTF zorganizowaª XX Zjazd Fizyków Polskich,
w dniach 12{17 wrze±nia 1967 r., w którym uczestniczyªo
650 osób. Jedna z sesji po±wi¦cona byªa pami¦ci Mariana
Smoluchowskiego w 50. rocznic¦ jego ±mierci, a Zjazdowi
towarzyszyªa wystawa upami¦tniaj¡ca setn¡ rocznic¦ uro-
dzin Marii Skªodowskiej-Curie. W Lublinie odbyª si¦ tak»e
XXVII Zjazd Fizyków Polskich. W dniach 21{25 wrze±nia
1981 r. zorganizowano sesje plenarne, dyskusyjne i plaka-
towe. W Zje¹dzie tym uczestniczyªo 421 osób.

Na zako«czenie referatu prof. Haªas podaª aktualne
informacje o Oddziale, który liczy obecnie 131 czªonków
i jest pi¡tym co do wielko±ci w kraju. Czªonkowie Oddziaªu
Lubelskiego, oprócz pokazów z �zyki, organizuj¡ liczne wy-
kªady { naukowe na uczelni i popularyzatorskie w szkoªach
Lublina oraz województwa lubelskiego. Ponadto przepro-
wadzany jest coroczny konkurs ÿRok przed matur¡".

Stanisªaw Haªas przedstawia histori¦ PTF

W dalszej cz¦±ci uroczystej sesji jubileuszowej prze-
wodnicz¡cy Oddziaªu, Jerzy ›uk, odczytaª listy gratulacyj ne
i »yczenia dla Oddziaªu, m.in. od prezesa ZG PTF Re-
inharda Kulessy. W przerwie czªonkowie Oddziaªu i go-
±cie mogli obejrze¢ wystaw¦ historycznych ju» fotogra�i
przedstawiaj¡cych dziaªalno±¢ Oddziaªu oraz postacie wy-
kªadowców uczestnicz¡cych w pokazach z �zyki w latach
pi¦¢dziesi¡tych i sze±¢dziesi¡tych.

Na zako«czenie spotkania wspomnieniami o pocz¡t-
kach Oddziaªu podzieliª si¦ prof. Stanisªaw Szpikowski,
który zostaª czªonkiem PTF ju» jako student pierwszego
roku, b¦d¡c jednocze±nie zast¦pc¡ asystenta w Katedrze
Fizyki Do±wiadczalnej, kierowanej przez profesora Stani-
sªawa Ziemeckiego. W czasie pierwszych pokazów z �zyki
studentem byª równie» Tomasz Goworek, który w swoim

Doktor Halina Krzy»anowska { wspóªorganizatorka wystawy

wyst¡pieniu przedstawiª archiwalne zdj¦cia oraz wªasno-
r¦cznie wykonane humorystyczne rysunki. Bohaterami tych
historyjek obrazkowych byli ówcze±ni pracownicy wykonu-
j¡cy pokazy.

Stanisªaw Szpikowski

Tomasz Goworek

Obrady zako«czono w atmosferze re
eksji i wspo-
mnie« o �zykach, którzy swoj¡ prac¡ i dziaªalno±ci¡ spo-
ªeczn¡ przyczynili si¦ do rozwoju Oddziaªu.

Zainteresowanych fotogra�ami archiwalnymi i aktual-
nymi z obchodów 60-lecia zapraszamy na stron¦ interne-
tow¡ www.ptf.umcs.lublin.pl.

El»bieta Jartych
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