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穆斯堡尔二次多普勒能移的计算
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穆斯堡尔二次多普勒能移������是原子热运动的一种相对论效应
，

它是穆斯堡尔参数之一
。

研究吸收体的 ����随温度的变化
，

可得到其同质异能移�，
�和德拜温度丙

�

本文描述了在德拜

模型近似下
，

计算 ����的原理和方法� 并用该方法计算了 �一��样品的德拜温度 肠及在每一测

温点下的 ����� 还把计算结果与文献值及
“ ，
��二次多普勒能移的理论值作了比较

，

进行了分析

和讨论
。

关键词
�
穆斯堡尔效应 二次多普勒能移

一
、

前 言

穆斯堡尔二次多普勒能移������是原子热运动的一种相对论效应
。
它是穆斯堡尔参数

之一
。
�����等

〔‘，和 ��������� 【” 几乎同时指出了在穆斯堡尔谱中存在着 ����，
可 表 示如

下
�

�、���� 一 ������� ���

式中
， ����为晶格热运动引起的共振核的均方速度

，

其值依赖于晶格温度��为光速
。

由���

式可见
，
共振谱线的温度位移�二次多普勒效应�可直接而方便地给出原子振动速度的均方值

�俨�以及它随温度的变化
。

我们研究 ����随温度的变化
，
还可由总的中心位移测定吸收体

的同质异能移 ����和德拜温度 几
。

从而可得到关于核外电子密度以及电子状态的信息
，
得到

关于固体中原子间结合力大小的信息
。

本文描述了在德拜模型近似下
，
计算 ����的原理和方法

。

为验证方法的可行性
，
使用了

在 �����卜� 型穆斯堡尔谱仪上测量的����� 谱的中心移位的数据
，
温度范围在 ��

�

�一����
�

计算了在每一测谱温度下的 口���的 ����值及其德拜温度 如
，
其值在实验误差范围内与文

献〔�，
�〕 报道值基本相符

。

并进而与
��

�� 的二次多普勒能移的理论值作了比较
，
进行了分析

讨论
。

、
七兀‘、

二
、

原 理 和 方 法

选择 。 ��� 为标样
，

则吸收体的穆斯堡尔谱线的中心移位可表示如下
�

胡
�� 一�石黯

，

�� � �石了要�此��
�

���

式中
，

胡
�
是实测的穆斯堡尔谱线的中心移位

，
是标样 �一�� 谱的重心和实测谱线 中心位置

的速度间隔� �爵轰潜
，

�� 为室温下 �一�“
的 ����， ����� 为与温度无关的吸收体的同质异能移，
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�晶
� 。
是随温度而变的吸收体的 ����

。

在固体研究中
，
通常采用德拜模型

【心，��来描述共振原子的均方速度�俨�与温度之间的关

系
。

在德拜近似下���式可表示为

。 ��� 。 一

健畏
生

�十
�

�会�
‘ ·

，��， “·‘��〕 ���

式中
，，�� ，

���二
一

厂
” �� 屯男万

刁� � ‘ 为玻尔兹曼常数� � 为绝对温度 ，

材 为原子的质量
。

把���式代入���式
，
则穆斯堡尔谱线的中心移位

��� “ �。 一 ��口。 一 ���。
一 �

���
，
�。 ���

·

�‘

式中
， ��

，
��， ��分别定义如下

�

�。 二��，号一 �戮猪省
，��， �����八�������������

积分���
，
�可��用下列级数展开来计算

，
其中 ���叮��

�� 是德拜温度，

、�沙、产�、�了月任︸﹄内七了、了、了�、

���
，
�。 ���� 艺 ���”

弓一 ����一 �������
毛 � ����

， � ��，
��

���，
���〕

在穆斯堡尔效应实验中
，
保持堡斯堡尔源的温度不变而改变吸收体的温度

。

可以测出不

同温度下的穆斯堡尔谱线的中心移位
，
利用���式进行非线性最小二 乘拟 合

，
其 中 �。

和 ��

作为拟合参数
，
拟合结果则可得吸收体的同质异能移氏��

、

德拜温度 几 以及在每一温度下 的

吸收体的二次多普勒位移 ���
� 。 。

本工作采用不求逆矩阵的最小二乘法计算 �。
和 无

。

其中 了��
， �可��的积分值可 采 用

辛普生积分法求得
。

在使用���式求积分 值 时
，
取 第�项 和 第 � � �项 的 和 作 比 较

，
当

翻
一叙

， �
小于某一精度时�一般取 ��

一 ’ ‘
�就取�项之和作积分值

。

三
、

计算实例

本工作使用了在 ������一�型穆斯堡尔谱仪上测量的卜�
�谱的中心移位 值 ‘�� ，

温 度 在

��
�

�一���� 之间
。

计算 �一�� 的德拜温度 �� 及 ���� 随温度变化的值
。

表 �列出 � �
布

�
样

品的 ��� 随温度的变化
。

这里设定室温下 ��。 � 。 。

根据表 �的值进行非线性最小二 乘法拟

叫�������
。兰嘴��脚��︵

�

考‘丈卜�价扫续合
，
表 �列出了拟合结果

，
图 �给出了实验数据的中心移位

的拟合
。

表� �一��样品的 ���
随温度的变化

����� � ���������� �� ��� �� ���碑
������ ��� �一�� ������

���� ��
�

� ��� ��� ��� ��� ���

�石刀������ �
�

��� ��� �
�

��� �
�

��� �
�

��� �
�

��士�
�

的� �
�

印

表 盆
，

�一��样品的 ����随温度的变化
�� ��� ��� ���

坦度�������
��、
详�一����

�且�图��
����� � ���������� ������ �〕 ����������� ��� � 一�� ������

���� �� ��� ��� ��� ��� ���

����

������
一�

�

��� 一�
�

��� 一�
�

��� 一�
�

��� 一�
�

��� 一�
�

���
一�

�

���

士�
�

即��

�一
�� 样品穆斯堡尔谱线的中

心移位的拟合
� ������� �� ���������

��讲������������ �������

一���� ��� �一�� ������
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由图 �可见
，
拟合的理论值和实验数据得到的中心移位符合 良好

，
拟合误差在实验误差

范围内
。

由表 �可见
，
在室温 �������

�

��时
， 。 爵忿省

，��� 一 。 �

����
���

，
拟合所得 �

一
�的

德拜温度 �刀����� 士��
，
较文献 〔�，

�〕值��。 分别为 ���� 和 �����略高
�

四
、

结 果 与 讨 论

本文所提出的方法能有效地计算吸收体的二次多普勒能移 ����
，
吸收体的同质异能移

�了尹以及德拜温度 几
。
只是要注意以下三个方面

。

�� ����的误差主要来源于实验数据的中心移位的误差
，
因此要尽量提高每一温度下

叨
刀 的测量精度以及测温的精度

。

幻 拟合结果得到德拜温度几 和 �。 ，
由���式可计算得到 韶浮

，
它是吸收体相对于参照

材料的同质异能移
。

�� 在德拜近似下
，
二次多普勒效应也是测量几 的一种方法

，
只是要选择合理的温度区

域
，
因为当 �》 �� 时，

位移 ���� 与晶格温度 �成比例而与�� 无关
�

������ 一 ��������� ���

表�
‘ 了�� 二次多普勒能移理论值表

��刀二��一����
，
���

�

�一�����
����� � ����������� ������ �� ������一���� ������� �������� ‘ ���

令 ， 呼

����
口����

—
��

�

� ��
‘

� ��
�

� ��� ��
�

� ��
�

� ��
�

� ��
�

� ��
�

� ����
�

�

�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一� ���� 一�
�

仍�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一� ����

�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

��了� 一�
�

���� 一�
�

����

�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一����� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

����

�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

�乃选� 一 �
�

���� 一�
�

���� 一�
�

����

��� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���了 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

价��

��� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

肠�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

�了�� 一�
�

����

��� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

创�� 一�
�

��匀� 一�
�

����� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

��仍
��� 一�

�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

����

��� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���了 一�
�

���� 一�
�

�了脆 一�
�

���� 一�
�

����

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

肠�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一 �
�

����

��� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

伪�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

����

��� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

仍�� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

胎�� 一�
�

���� 一�
�

����

��� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

��阴

��� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

����� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
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���� 一�
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���� 一�
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����
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���� 一�
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���� 一�
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���� 一�
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���� 一�
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���� 一�
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���� 一�
�

���� 一�
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���� 一�
�

���� 一�
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����
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���� 一�
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���� 一�
�
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���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

��肠 一�
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��妞

��� 一�
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���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���了 一� ���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
，

����

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�

����� 一�
�

���� 一�
�

���� 一�
�
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��灯
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�
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�

���� 一�
�
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�
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�

��了� 一�
�
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�
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�
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�

����
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���� 一�
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�
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���� 一�
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���� 一�
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�胡�
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而在较低温度时
，
即 �《 几 时，

位移 ����只依赖于 ��
，
如下式

�

������ 一 ��������� ���

因此
，

在求吸收体德拜温度九 时
，
需增加低温区域的测量点以保证�� 的精度

。

表 �给出了用德拜模型计算的
“ �
�� 二次多普勒能移的理论值

。

由表 �
，
我们可估计在某

一德拜温度下
“�
�� 的同质异能移随实验温度变化的值

。

表 �给出了 德拜温度 �� 从 �����

����时
���� 同质异能移随温度变化的理论值

，
这里仍设定 �����室温时��罗万孔 为 。 。

由表 �

可见
，
即使在低温 ��� 时

，
几 变化 ���

，
句护

“

仅相差 �
�

����
���

。

本工作测定的 �一�� 谱



核 技 术 第 �名卷

表�
“ ’�� 的 ��。

随温度变化的理论值

����� � ����������������� ������������ ����刀 �� ����������� ��� ，，��

����
�。 ���

�� ��� ��� ��� ��� ��� ���� �� ��� ��� ��� ��� ��� �，�
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速度为 。
�

�����
����“

·

���
。

因此当 �� 变化 ��� 时仅相差 。 �

�� 道左右
，
在实验的测量误差

范围之内
。

比较表 �和表 � ，
可见表 �的值恰落在几 为 ���一���� 之间的表 �中

，
同时发现

，
表

�中 ����的值与表 �中几 在 ���一���� 之间的 ����值也相一致
。
可见

，
我们的计算值

几������与理论值一致
。

而 几 比文献值偏高主要是由于在每一温度下实验测 量 必歹“ 值 略

低于理论值
。

综上所述
，
在利用二次多普勒效应测定德拜温度和计算 ����值时

，
要尽量选择低温区

域的测量点
，
并使用小速度

，
以保证测量精度

。

特别是该方法更适合于测定样品的德拜温度

�� 的相对变化
，
例如样品成分的变化而引起�� 的变化

。

因为在计算 �� 的相对变化量时
，
一

定程度上消除了实验误差
。
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