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Tiivistelma

Kanerva, Manu

Oktupolideformaation vaikutus séhkoéisiin ja magneettisiin dipolisiirtymévoimakkuuk-
siin seka fotoabsorbtiovaikutusalaan

Pro gradu -tutkielma

Fysiikan laitos, Jyvéskylan yliopisto, 2024, [91] sivua

Peiliheijastussymmetrian rikkova, padrynan muotoa muistuttava oktupolideformaatio
on poikkeuksellinen, varsin rajatuilla ydinkartan alueilla esiintyvé ytimen kollektiivi-
nen ominaisuus. Toisaalla, ytimen suurempien viritysenergioiden sihkomagneettisen
vasteen tiedetdan riippuvan ytimen kollektiivisista ominaisuuksista, kuten muodosta.
Tassa pro gradu -tutkielmassa ndmé kaksi asiaa yhdistetdan ensimmaista kertaa
toisiinsa selvittdamalla oktupolideformaation vaikutusta sahkdisiin ja magneettisiin
dipolisiirtymévoimakkuuksiin seké jattidipoliresonanssialueen fotoabsorbtiovaikutus-
aloihin. Tutkimus keskittyy aktinoidialueen perustilassaan oktupolideformoituneiksi
arvioituihin parillisparillisiin Th, U, Pu ja Cm -isotooppeihin massalukualueilla
A = 222-230 ja A = 288-290. Teen tutkimuksen laskennallisesti kdyttden olemassa
olevaa Skyrme-HFB-viitekehyksen mukaista laskentaohjelmaa, jolla méadritan ytimien
perustilat. Maarittdmieni perustilojen pohjalta selvitdn ytimien sahkomagneettis-
ta vastetta lineaarisen vasteen mukaisella vakiintuneella FAM-QRPA-menetelmaélla.
Oktupolideformaatiolla ei tutkimuksessa kertyneiden tulosten perusteella ole vaiku-
tusta tai vaikutus on pieni E'l-siirtyméavoimakkuuksiin ja niiden mukaisiin fotoab-
sorbtiovaikutusaloihin. Laskettujen M 1-siirtymévoimakkuuksien perusteella oktu-
polideformaatiolla on vaikutusta magneettisiin siirtymévoimakkuuksiin erityisesti
spin-kaantoresonanssien energia-alueella. Sivutuloksena tutkimuksessa huomattaan,
ettd mahdollistamalla laskuissa ytimelle oktupolideformoitunut perustila pienenee tai
tasoittuu E'l-siirtymissé jattidipoliresonanssialueen suuremmilla energioilla havaitta-
va, ylimaaraiseksi tulkittava erityisesti SkM* -Skyrme-parametrisointeihin liittyvé

sahkoinen siirtymévoimakkuus- ja vaikutusalapiikki.

Avainsanat: Oktupolideformaatio, siirtyméavoimakkuus, fotoabsorbtiovaikutusala,

aktinoidi






Abstract

Kanerva, Manu

Impact of octupole deformation on electric and magnetic dipole transition strengths
and photoabsorption cross section

Master’s thesis

Department of Physics, University of Jyvéskyla, 2024, 91| pages.

Reflection-symmetry breaking octupole-deformed pear-like nuclear shape is an ex-
traordinary collective property of the atomic nucleus, realized in rather limited areas
of the nuclear chart. In turn, the electromagnetic response of the nucleus at the
higher excitation energies is well-known to be affected by collective properties, such
as the shape of the nucleus. In this master’s thesis, for the first time, these two
aspects are connected as a survey on the impact of octupole deformation on electric
and magnetic dipole transition strengths as well as on the photoabsorption cross
section, primarily focusing on the giant dipole resonance energy region. Research
focuses on the actinide region of the nuclear chart concerning octupole deformed
even-even isotopes of Th, U, Pu, and Cm with mass numbers between A = 222-230
and A = 288-290. The research is conducted using existing computational programs
operating in the framework of Skyrme-HFB theory to determine the ground state
properties of the studied isotopes. Based on the ground state solutions, nuclear elec-
tromagnetic dipole responses are examined in the framework of linear response theory
using the well-established FAM-QRPA method. Octupole deformation is found to
have little or no impact on E'1 transition strengths and photoabsorption cross sections.
Computed M1 transition strengths indicate octupole deformation having an impact
on the magnetic transition strengths, especially in the spin-flip resonance region. As
a side result, it is found that allowing the nucleus to have an octupole-deformed
ground state may significantly decrease or flatten an artificial-seeming peak at the
higher end of the giant dipole resonance region related to electric dipole transitions,

apparently caused by features related to used SkM* Skyrme parametrization.

Keywords: Octupole deformation, transition strength, photoabsorption cross section,

actinide
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1 Johdanto

Ytimen vuorovaikuttaessa sdhkomagneettisen kentdn kanssa se voi virittya absor-
boimalla tai kdanteisesti sen viritys purkautua emittoimalla fotoneita. Viritystilojen
herkkyyttd virittya tai purkautua voidaan kuvata siirtymavoimakkuutena, joka
puolestaan vaikuttaa suoraan vastaavan viritystilan ja -energian fotoabsorbtiovai-
kutusalaan. Pienilld viritysenergioilla ytimen viritystilat ovat harvassa muodostaen
diskreetin yksittaisten nukleonien tiloina ymmaérrettdvan jakauman, mutta tarkas-
teltaessa suuremmalla energialla olevia viritystiloja kasvaa niiden tilatiheys muo-
dostaen resonansseista koostuvan jatkuvan jakauman, jota voidaan tulkita ytimen
kollektiivisten ominaisuuksien myota. |1, 2]

Kauimmin tunnettuja resonansseja ovat sdhkoiset (isovektori)jattidipoliresonanssit
(eng. Isovector Giant Dipole Resonance, IVGDR), jotka esiintyvéit suunnilleen viri-
tysenergioiden 10 ja 30 MeV valilld ytimen massaluvusta riippuen. Sahkoéinen jét-
tidipoliresonanssi tunnistettiin kokeellisesti 1947-1948 [3, 4] ollen yksinkertaistaen
ymmarrettavissd neutronien ja protonien vastakkaisessa (IV) vaiheessa tapahtuvana
kollektiivisena varahtelyné [b, 6]. Sittemmin sahkoisid ja muita resonansseja seké
niihin liittyvia siirtyméavoimakkuuksia on tutkittu runsaasti [1, [7] niiden liittyessé
moniin ydinfysiikan ilmi6ihin.

Magneettiset jattidipoliresonanssit koostuvat paéosin sahkoisia pienemmillé, suun-
nilleen energian 2 ja 10 MeV vililla olevista saksimoodi- (eng. Scissors mode) ja spin-
kadntoresonansseista (eng. spin-flip) [8]. Saksimoodit (2,54 MeV) voidaan ymmartéé
[8] deformoituneen ytimen protonien ja neutronien ratapyorimismééréédn liittyvané
saksimaisena liikkeend, spin-kdéntoresonanssien (5-10 MeV) puolestaan aiheutuessa
spin-ylos ja spin-alas nukleonien vastakkaisen vaiheen vérahtelystd toisiaan vas-
ten. Saksi- ja spin-kdantoresonanssien sijainti energia-akselilla osoittaa riippuvuutta
ytimen massaluvusta seké saksiresonanssien sijainti myos ytimen deformaatiosta
[8]. Lisaksi saksiresonanssien kokonaisvoimakkuuden on havaittu [9] olevan suoraan
verrannollinen deformaatiota kuvaavan parametrin nelioon, eikéa saksiresonansseja
havaita pallosymmetrisilla ytimilla.

Muodon ollessa yksi ytimen kollektiivisista ominaisuuksista vaikuttaa se edel-
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1& kuvatustikin siirtyméavoimakkuuksiin ja fotoabsorbtiovaikutusaloihin. Muotoon
liittyen ytimen mahdollista poikkeamaa pallosymmetrisyydesté eli deformaatiota
voidaan kuvata multipoliekspansiona, joista kaksi ensimmaisté ytimen fysikaalis-
ta deformaatiota kuvaavaa multipolia ovat kvadrupoli- ja oktupolideformaatio [6].
Kvadrupolideformaatio jakautuu aksiaalisymmetrisiin ytimiin keskityttaessé prolaatti-
ja oblaattideformoituneisiin muotoihin, jotka ovat maaritettavissé fotoabsorbtion jét-
tidipoliresonanssien jakautumisesta |10]. Puolestaan oktupolideformaatio muistuttaa
aksiaalisymmetrisessé tapauksessa paarynian muotoa sen rikkoessa ytimen pariteetti-

eli peiliheijastussymmetrian.

Oktupolideformoituneita ytimia on ydinkartan laajasti kattavissa tutkimuksissa
[11}, 12| arvioita olevan melko rajatuissa ldhinné lantanoidien ja aktinoidien joukossa
esiintyvissa saarekkeissa. Kokeellisesti oktupolideformaatioon viittavia tunnusmerkke-
ja [13} /14] ovat parillisparillisissa ytimissa perustilan (J™ = 07,2, 4% ... ja vastakkai-
sen pariteetin (J™ = 17,37,57,...) ldhekké&isen energian rotaatiosarjat sekd pariton
massalukuisissa ytimissa lahekkaiset vastakkaisen pariteetin perus- ja viritystilat seka
E3-siirtymien voimistuminen ja niista johdettavat sisdiset oktupolimomentit. Edella
mainittujen tunnusmerkkien lisdksi oktupolideformaatio vaikuttaa tai silla voidaan
selittda |15] fissioon liittyen asymmetrisia fissioita ja klusteri radioaktiivisuutta (eng.
cluster radioactivity) [16]. Erityista kiinnostusta oktupolideformaatioon liittyen on
herattanyt sen Schiff momenttia kasvattava vaikutus pariton massalukuisilla ytimil-
14 [17H19], johtaen atomin sahkoisen dipolimomentin (eng. electric dipole moment,
EDM) kasvuun. EDM:lle on toistaiseksi kyetty mittamaan vain ylérajoja [20], mutta
ne ovat kertaluokkia suurempia, kuin hiukkasfysiikan standardi malliin (SM) liitty-
van varauksen ja pariteetin (eng. charge and parity, CP) rikon mukaiset ennusteet
niiksi ovat [21]. Néin ollen EDM:n havaitseminen liittyisi SM:n ulkopuoliseen fysiik-
kaan mahdollisesti auttaen esimerkiksi maailmankaikkeuden materia-antimateria

asymmetrian ymmartédmissa [20].

Tassa tutkielmassa pyrin selvittamaéan miten ytimen pariteettisymmetrian rikkova
oktupolideformaatio vaikuttaa sahkoisiin F1- ja magneettisiin M 1-siirtymavoimak-
kuuksiin sekd F1-siirtymistéd laskettuun fotoabsorbtiovaikutusalaan aktinoidialueen
parillisparillisissa ytimisséa. Edelld mainituista resonanssien ja deformaatioiden yh-
teyksista kaikki ovat liittyneet kvadrupolideformaatioon, eikd aiempaa tutkimusta
oktupolideformaation vaikutuksesta naihin resonansseihin ole tehty. Tutkimuksen

teen laskennallisesti kdyttden valmiina olevia laskentaohjelmia ytimien perustilojen



11

ja viritystilojen méaarittamiseksi ulkoisissa harmonisissa E'1- ja M 1-héiriokentissé.
Ytimen perustila maaritetaan Skyrme-HFB-viitekehyksessa [22] aksiaalisymmetri-
sessd harmonisessa oskillaattorikannassa HFBTHO v2.00d -laskentaohjelmalla [23].
Ytimen viritystiloja ulkoisessa sdahkomagneettisessa hairiokentassa tutkin HFBT-
HO v2.00d -laskentaohjelman péaélle rakennetulla lineaarisen vasteen (eng. Linear
Response) teoriaan perustuvalla FAM-QRPA-ratkaisimella [24], joka méaarittaa siir-
tymévoimakkuudet, joista puolestaan lasken vaikutusalat.

Tutkielmani rakenne on seuraava. Ensimmaisena luvussa [2 esittelen taman tut-
kielman mukaiseen ytimen tutkimiseen liittyvan teoreettisen viitekehyksen, joka
karkeasti jakautuu muutaman ldpi tdméan tutkielman esiintyvan perusasian lyhyeen
esittelyyn seka ytimen perustilan ja ajasta riippuvien viritystilojen kuvaamiseen.
Tamén jalkeen luvussa [3 kdyn 14pi yksityiskohtaisesti, miten olen ytimen perustilat
seké siirtymavoimakkuudet ja vaikutusalat laskentaohjelmia kayttaen méarittanyt.
Luvussa [4 esittelen kertyneet tulokset keskittyen niista tehtévissa oleviin havaintoihin
hieman muihin tutkimuksiin verraten seki viimeiseksi luvussa [B] arvioin tuloksista

tehtavissé olevia johtopadtoksia ja niiden merkitysta.
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2 Teoreettinen viitekehys

Tassa osiossa esittelen ensin luvussa lyhyesti ytimen spontaanin symmetriarikon
keskittyen ytimen muotoon kollektiivisena ominaisuutena. Osiot keskittyvét
ytimen perustilan kuvaamiseen luoden samalla pohjan ytimen viritystilojen tarkas-
telulle. Luvussa esitdn ytimen kuvaamisen aksiaalisymmetrisessa harmonisten
oskillaattorien kannassa yksi(kvasi)hiukkaskuvassa. Luvussa esittelen Hartree—
Fock—Bogoliubov (HFB) -teorian perusteet ja yhtdlot sekd luvussa Skyrme-
muotoisen energiafunktionnaaliteorian, joka tédssé tutkielmassa yhdistyy erityisesti
HFB-yhtéaloiden ratkaisemiseen. Puolestaan luku keskittyy ulkoisessa kentassé ole-
van ytimen, erityisesti sen viritystilojen ja -energioiden, kuvaamiseen. Tahéan liittyen
annan madritelmét varahtelevélle ulkoiselle hairiokentélle, jonka jalkeen esittelen
pienen amplitudin menetelmén (eng. finite amplitude method, FAM) yhdistettyna
kvasihiukkasen satunnaisen vaiheen approksimaatioon (eng. quasi-particle random
phase approxzimation, QRPA) eli FAM-QRPA-menetelmén ajasta riippuvan kollek-
tiivisesti viritetyn ytimen kuvaamiseksi. Lopuksi esittelen vield, miten saaduista
FAM-QRPA-ratkaisuista saadaan laskettua ytimen siirtyméavoimakuusfunktio sekéa

fotoabsorbtiovaikutusala.

2.1 Ytimen spontaani symmetriarikko ja muoto

Yksinkertaisimmillaan ydin on pallonmuotoinen tai sen sisdinen rakenne huomioi-
den pallosymmetrinen. Suurin osa ytimistd kuitenkin on deformoituneita eli ei-
pallosymmetrisia. Tama johtuu ytimen spontaanista symmetriarikosta, josta laajem-
min esimerkiksi 1dhteessa [25], jonka myo6ta suurin osa ytimista saa deformoitumalla
lisda sidosenergiaa. Kédyttamalla sidosenergialle konventiota, jossa se saa negatiivisia
arvoja voidaan ytimen sanoa pyrkivan minimoimaan energiansa minimin vastatessa

sen perustilaa.

Aksiaalisymmetrisen, toisin sanoen sylinterisymmetrisen ytimen pinnan muotoa
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(a) B2 =0, f3=0 (b) B2<0,8=0

(¢) B2>0, 85=0 (d) B2>0,B85#0

Kuva 1. Multipoliekspansion mukaisia eri muotoisia ytimia. Kuvissa de-
formaatiot ovat (a) pallosymmetrinen, (b) oblaattideformoitunut > < 0, (c)
prolaattideformoitunut Sy > 0 ja (d) oktupolideformoitunut 3 # 0 prolaat-
tideformaatiolla S, > 0. Kuvissa deformaatiot ovat todellisiin ytimiin ndhden
liioiteltuja erojen havainnollistamiseksi.

voidaan kuvata multipoliekspansiolla [6]

R(0) = Bo(1+ 3 50Y3(0), ) (1)
A>2
misséi [, on A-asteisen multipolin deformaatioparametri, Ry pallon muotoa vastaavan
ytimen side ja Y)o on palloharmoninen funktio. Ekspansiossa dipolitermi (A = 1)
on jatetty pois, sen vastatessa koko ytimen siirtamista, ekspansion ensimméisiksi
termeiksi jadden kvadrupoli- (A = 2) ja oktupolideformaatiot (A = 3), joiden mukai-
set ytimen deformaatiot ovat esitettyna kuvissa [laH1dl Tésséd tutkielmassa kaytian
deformaation mittana ytimen sisdisia multipolimomentteja deformaatioparametrien
B sijaan, joskin niiden valilld on yhteys siten, ettd aksiaalisymmetrisessa tapauksessa
kvadrupoli- ja oktupolideformaatioon liittyvat parametrit ovat [26]
Vb Vi

™
62 - 3TR8Q27 @3 - 3T-R(3))Q37 (2)
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missa ()2 ja Q3 ovat ytimen sisdisen koordinaatiston kvadrupoli- ja oktupolimomen-
tit sekd A on ytimen massaluku. Sisdisistd multipolimomenteista Q2 > 0 vastaa
prolaatti- ja Qo < 0 oblaattideformaatiota. Puolestaan Q3 > 0 ja ()3 < 0 momenttien
vélilld ei ole fysikaalista eroa niiden riippuessa vain koordinaatiston orientaatiosta.
Lisaksi huomioitavaa on, etté sisaisen koordinaatiston multipolimomentit kuvaavat
ytimen potentiaalin deformaatiota — eivét laboratoriokoordinaatistossa kokeellises-
ti mitattavia multipolimomentteja. Nama tosin ovat approksimoiden liitettavissa

toisiinsa lausekkeella [2| 25]
sis A lab
Q= Z Dy Qs
l'l//
sis lab

missa 3, ja @y, ovat sisdisen ja laboratoriokoordinaatiston A-asteiset multipolimo-

mentit seké Dz‘, ., on Eulerin kulmista riippuva Wignerin D -funktio.

2.2 Ytimen kuvaus harmonisten oskillaattorien kannassa

Ytimen aaltofunktion maardévat yksi(kvasi)hiukkastilat voidaan esittda harmonisen

oskillaattoripotentiaalin ratkaisun mukaisten aaltofunktioiden ¢, ekspansiona [27]
\Ili — qu (T) Z Ci,agpaa (3)

missé x,, (7) kuvaa isospin vapausastetta, eli nukleoni voi olla neutroni tai protoni.
Lisdksi ekspansiossa (3) a kuvaa harmonisen oskillaattorin ratkaisuun liittyvien
kvanttilukujen joukkoa ja C; ot ovat ekspansion kertoimia. Harmonisten oskillaatto-
rien kanta soveltuu hyvin ytimen kuvaamiseen sitd vastaavan potentiaalin ollessa
melko hyvé approksimaatio ytimesta tai toisaalta sité realistisemmin kuvaavasta
Wood-Saxon-potentiaalista ollen kuitenkin samalla laskennallisesti tehokas [2]. Seu-
raavaksi kdyn lapi harmonisen oskillaattoripotentiaalin valinnan ja muodon, seka sité
vastaavat aaltofunktiot ¢, ja néihin liittyvan kvanttilukujen joukon o maardytymisen.

Ydinté kuvatessa harmonisen oskillaattorin voisi valita pallosymmetriseksi tai téy-
sin vapaa-asteiseksi oskillaattoriksi kolmessa ulottuvuudessa [28], mutta koska suurin
osa ytimista ei perustilassaan ole pallosymmetrisié, mutta toisaalta ovat aksiaalisym-
metrisia, soveltuu aksiaalisymmetrinen harmoninen oskillaattori hyvin useimpien yti-
mien kuvaamiseen. Valitsemalla symmetria-akseliksi z-akselin voidaan ydinta kuvata

sylinterikoordinaatistossa r = (7, 6, z), jossa symmetriasta johtuen riittda koordinaa-
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teiksi r = (r, z) eli radiaalinen koordinaatti ja z-koordinaatti. Téalloin kokonaispyori-
misméaran z-komponentti J, tuottaa hyvan kvanttiluvun yksi(kvasi)hiukkastiloille
U, siten, etta jz\Ifi = (;¥,;, mikad patee myos tiloille ¢;, misséd ominaisarvo €2 on
ratapyorimisméaéran ja spinin z-projektioiden summa Q = A+ X =A + % [27].
Aksiaalisymmetristd harmonista oskillaattoripotentiaalia vastaava Hamiltonin

operaattori on [27]

N > 1
Hio = o —+ sm(wir +w.2?), (4)

missé p on lilkemaédraoperaattori ja m on hiukkasen eli nukleonin massa. Lisaksi w;
ja w, ovat radiaalisen suunnan ja z-suunnan oskillaatiotaajuudet. Hamiltonia ({4
vastaavat ratkaisut, aaltofunktiot, ovat [27]

|A]

Gmnen(r,2) = ngm (). ()€ X (o), (5)

missé M{E' (p) on radiaalinen ja v, (z) z-suuntainen osa aaltofunktiota, joiden méadri-
telmét on esitetty lahteessa [27], sekd xx (o) kuvaa nukleonien spin-vapausastetta.
Lisaksi ratkaisussa uusina esiintyvistd kvanttiluvuista n, vastaa aaltofunktion
solmujen (eng. nodes) lukumééraé radiaalisessa suunnassa ja n, z-suunnassa. Aalto-
funktioita (5)) vastaavat energiatilat ovat [27]

1
Enoan.s = 20, + |A] + Dhw, + (n, + §)hwz.

Aaltofunktion ekspansiossa yli summattavien kvanttilukujen joukoksi siis
osoittautuu a = {n,, A, n,, X}, jotka tunnetaan Nilssonin kvanttilukuina. Kéytan-
non laskuja varten kyseinen aédreton ekspansio taytyy katkaista jostain kohdin
eli ekspansoida rajatussa kantatilajoukossa (eng. configuration space). Tété ajatel-
len kannan koko voidaan valita ottamalla jokin luku M, ja asettamalla kvanttien

lukumadarat kohtisuorassa tasossa ja z-suunnassa sitd pienemméksi eli [27]
2n, + A +1 < My,
mita vastaten €2 > 0 -tilojen kokonaislukumaaraksi tulee [27]
M= é(Mo+1)(Mo+2)(Mo+3). (6)

Edella ©2 > 0 -tilojen tarkastelu riittaa tilan (3)) oletetusta [27] ajankdantosymmet-



17
riasta johtuen, jolloin +() tilat ovat degeneroituneet.

2.3 Hartree—Fock—Bogoliubov-menetelma

Téassa luvussa esittelen HFB-menetelméan ytimen perustilan ominaisuuksien kuvaa-
miseksi. Tahén liittyen kdyn ensin lipi HFB-aaltofunktion perusteita, minké jél-
keen naytan HFB-yhtaloiden johdon paakohtia seké esittelen HFB-yhtalot. Sitten
esittelen HFB-yhtédloiden ratkaisemisen, ratkaisun ominaisuuksia seké rajoitetut
HFB-laskut, joilla voidaan pakottaa ratkaisuun haluttuja ominaisuuksia. Viela ennen
HFB-teoriaa kéyn lyhyesti lapi Hartree-Fock- (HF) ja Bardeen—Cooper—Schieffer
(BCS) -menetelmét seké niiden yhdistdmisen (HF+BCS) ytimen kuvaukseen liittyen,
silla HF B-menetelméssa yhdistyy monia naiden kuvaamista ilmioisté.

HF-teorian perusajatuksena on korvata ytimessa olevien nukleonien kahdenvéliset
vuorovaikutukset keskeiskentélla eli potentiaalilla, jossa nukleonit liikkuvat keskenaan
vuorovaikuttamatta [2]. Olennaisesti tdmé onnistuu muodostamalla tulomuotoinen
aaltofunktio Slaterin determinanttina, missd hiukkasen luonti- ja hévitysoperaattorit
(CL, ¢x) on korvattu unitaarimuunnoksena saatavilla kanonisen kannan vastaavilla
hiukkas-aukko-operaattoreilla (az, a), joille tulomuotoinen aaltofunktio nayttéy-
tyy efektiivisend tyhjionéd [2]. HF-menetelmélld saadaan muodostettua itseytyva
keskeispotentiaali I' (eng. self-consistent potential) eli kdytannossé edelld mainittu
kentté, jossa nukleonit itsenaisesti liikkuvat. HF-menetelma soveltuu hyvin kuvaa-
maan pallosymmetrisid eli padosin neutroni- tai protoniluvultaan maagisia ytimié,
mutta sen huomioidessa vain hiukkas-aukko-vuorovaikutukset on sen ennustusvoima
avoinkuorisilla deformoituneilla ytimilla rajallisempi.

Deformoituneiden avoinkuoristen ytimien tapauksessa olennaisia ovat nukleonien
valiset hiukkas-hiukkas-vuorovaikutukset, jotka voivat saada ytimen suprajuokse-
vaan (eng. superfluid) tilaan [2]. Tata ilmiota voidaan késitelld alun perin metallien
suprajuoksevuuden mikroskooppisella tasolla selittédneelld BCS-mallilla [29]. Ytimien
kuvauksessa BCS-malli kayttaa erityisida Bogoliubov—Valatin muunnoksella HF tai
sita vastaavista hiukkasoperaattoreista (az, ay) saatavia kanonisen kannan kvasihiuk-
kasia luonti- ja havitysoperaattoreineen (oz,z, ay), seké néihin liittyvaa efektiivisené
tyhjiona ndyttaytyvaa tulomuotoista BCS-aaltofunktiota [2]. Kvasihiukkasten avulla
BCS-tilassa kahden hiukkasen véliset hiukkas-hiukkas-vuorovaikutukset saadaan
siis esitettya keskendédn vuorovaikuttamattomina fermionisina kvasihiukkasina, jotka

kokevat kukin itsendisesti pariliitoskentédn A [2].
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Yhdistamélla HF- ja BCS-menetelmat HF+BCS-malliksi voidaan kuvata avoin-
kuorisia deformoituneita ytimia huomioiden seké hiukkas-aukko- ettd hiukkas-hiukkas-
vuorovaikutukset. HF+BCS-mallin laskut voidaan tehdé suorittamalla iteratiivisesti
ensin HF-lasku, jonka perusteella BCS-lasku tehdédan, minké jalkeen palataan jél-
leen tekeméaan HF-lasku ja niin edelleen, kunnes valittu konvergoitumisehto tayttyy.
Talloin hiukkas-aukko- ja hiukkas-hiukkas-vuorovaikutukset eivit tule kasitellyiksi
samanaikaisesti. Samanaikaisuus voidaan kuitenkin saavuttaa HFB-menetelméssé,
joka yhdistda HF- ja BCS-teorioissa esitellyt asiat yhdeksi (variaatio)teoriaksi [2].
Erityisesti hyvin neutronirikkaiden ytimien, joiden "viimeiset” neutronit ovat hy-
vin 16yhéasti ytimeen sitoutuneita, kuvaamisessa HF+BCS-menetelma osoittautuu
toimimattomaksi ja talloin vain HFB-menetelmé on néaista vaihtoehdosta kaytto-
kelpoinen [30]. Seuraavaksi esittelen HFB-teorian, joka on viitekehys, jossa ytimen

ajasta riippumatonta perustilaa tassa tutkielmassa kuvataan.

2.3.1 HFB-aaltofunktio

HFB-menetelméan lahtokohtana on kéayttda kvasihiukkasoperaattoreita tavallisten
hiukkasoperaattorien sijaan. Kvasihiukkasten luonti- ja havitysoperaattorit saadaan
hiukkasten luonti- ja havitysoperaattoreista clT ja ¢; yleisella Bogoliubov-muunnoksella
2]

B = > (Ui + Vi),
1
T T (7)
BL=>> (Unc! + Vigar),
1
missa indeksi [ kay lapi koko, esimerkiksi harmonisten oskillaattorien kantatilajoukon,
puolestaan k:n voidessa vastata mitd tahansa tilaa tdstd joukosta. Yhtalon (7))
mukaiset kerroinmatriisit, HFB-amplitudit, U ja V' maéarittavit muunnoksen niiden

ollessa rajoitetut siten, ettd saatavien kvasihiukkasoperaattoreiden tulee noudattaa

tavanomaisia fermionien antikommutaatiorelaatioita eli

{Br, B} =0 ={B1, 5},
{8y, B} = i,
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missé dy; on Kroneckerin delta ja antikommutaattori on
{A, B} = AB + BA. (9)

Bogoliubov-muunnos matriisimuodossa esitettyna on

f f c c
()G o) )

missa matriisi ¥V on fermionisten antikommutaatiorelaatioiden nojalla unitaarinen
eli [2]
WWH=1=Ww. (11)

Néin ollen saadaan yhtalosté luettua kdanteinen muunnos kvasihiukkasoperaat-

()-0)

HFB-menetelméssa perustilaksi, jota kuvatkoon |®), otetaan kvasihiukkashavity-

toreista hiukkasoperaattoreihin

soperaattoreille tyhjiona nayttaytyva tila, jolle pétee [2]
B |®) =0 (13)

kaikilla kantatilajoukon tiloilla k. Tdméan mukainen |®) muodostetaan muunnoksen
mukaisista kvasihiukkasoperaattoreista normitettuna tulotilana, jonka oletetaan

olevan hyvé approksimaatio ytimen perustilan aaltofunktiosta, seuraavasti [2]

) :N];[Bk|0>’ (14)

missd k kdy lapi kaikki kantatilat tilaan M asti siten, ettd jos tilaa |0) operoitaisiin
vield yhdelldkin §;:114, jossa [ ei kuulu joukkoon k = 1,....M, annihiloituisi muo-
dostettava tila yhtalon (13)) mukaisesti. Lisdksi N on normitustekija huolehtien
aaltofunktion normituksesta, eli ehdosta (®|®) = 1. Puolestaan |0) on tyhjio, joka
nayttaytyy hiukkasoperaattoreille tyhjiona eli ¢; |0) = 0 kaikilla k.

Joidenkin operaattoreiden suhteen tyhjiona tai efektiivisend tyhjiona nayttayty-

vaan tilaan liittyen on hyodyllista tarkastella operaattoreiden kontraktioita ja kéyttaa
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Wickin teoreemaa [31], jota tédssd tutkielmassa hydodynnén ldhteen [32] notaatioi-
den mukaisesti. Kontraktiot ja Wickin teoreema ovat hyodyllisia myos HFB-tilan ja
kvasihiukkasoperaattoreiden tapauksessa. Kvasihiukkasoperaattorien kontraktiot
muodostetun HEFB-tilan suhteen ovat [2]

ﬁiﬂ; = <(I)|Bi6; |‘I)> = 5ij,

BIB; = B:B; = BBl =0

ollen kuten yleensdkin fermionisia antikommutaatiorelaatioita noudattaville ope-
raattoreille niille tyhjiona nayttaytyvéin tilan suhteen on. Taman lisdksi hiukkaso-
peraattoreiden suhteen, joille HFB-tila ei ole efektiivinen tyhjio, kontraktiot ovat
28]

=)
QQ—I—
o

=

Yhtalossé p ja k ovat tiheysmatriisi ja pariliitostensori (eng. pairing tensor),

jotka voidaan ilmaista my6s HFB-kerroinmatriisien avulla [2]

p=VVT

(17)
k=VU"=-UV".

Kontraktiot yhdessd Wickin teoreeman kanssa ovat erittdin hyodyllisia, kun (kva-
si)hiukkasoperaattoreiden avulla muodostetuille operaattoreille halutaan laskea odo-

tusarvoja HFB-tilan suhteen.

2.3.2 HFB-yht#lot

HFB-yhtéaloiden tarkoituksena on maarittad HFB-aaltofunktio eli sen kerroinmat-
riisit U ja V' seka tatéa vastaavan ytimen perustilan energia. HFB-yhtalot voidaan
johtaa ldhtien hiukkasoperaattorein esitetysté energiaoperaattorista H tai tiheyksisté
riippuvista voimista ja siten tiheysriippuvasta energiafunktionaalista &[p, k*, k], joilla

kummallakin pdddytéén samoihin HFB-yhtéloihin [2, 28]. Esittelen seuraavaksi HFB-
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yhtéloiden johtamisen kédyttdaen hiukkasoperaattorein esitettya Hamiltonia, vaikka

yhtéloiden ratkaisuun liittyen téssa tutkielmassa kdytetadnkin energiafunktionaalia.

Hamiltonin operaattoriksi, jota vastaavan perustilan hyvéiksi approksimaatioksi
HFEB-aaltofunktiota oletetaan, valitaan kahden hiukkasen véliset vuorovaikutukset

huomioiva esitys, joka hiukkasoperaattoreilla ilmaistuna on [2]

., 1 B
H =3 ty,cc, + 12 Ul atsla Chy Cly Cla iy - (18)
l1ly lilal3ls
Hamiltonin ([18)) ensimméinen termi liittyy hiukkasten liike-energiaan, jota liikeméaé-
rédoperaattori t kuvaa, ja toinen termi kuvastaa hiukkasten vélisia vuorovaikutuksia.
Toisen termin ¥ on antisymmetrisoitu kahden hiukkasen vuorovaikutusmatriisin

elementti siten, etta

Viylalzly = Ulhlalzly — Ulylalalss (19)
ja

(o] V |Isly) (20)

Viiisl3ly =

N | =

jossa V' on kahden hiukkasen vilinen vuorovaikutus.

Koska muodostettava HF B-aaltofunktio |®) rikkoo hiukkaslukusymmetrian, eli
se ei ole hiukkaslukuméaridn ominaistila, on Hamiltonin sijaan kaytettava

operaattoria [2]

H =H- Y kN, (21)

Hamiltonin (21)) s, on kemiallinen potentiaali eli suure, joka kuvaa energian vastetta
systeemin neutroni- tai protoniluvun muutoksiin. Néin esitettynd Hamiltonia (21))
vastaava energian minimi 10ytyy neutroni- ja protoniluvuilla N,, jotka siis ovat
hiukkasluvun odotusarvoja

N, = (@] N, |). (22)

Kéyttamalli Hamiltonia H’ saadaan HFB-yhtiloiden ratkaisuna hiukkasluvultaan
vaadittua vastaava HFB-tila, miké on ytimien suhteellisen pienen hiukkasmaéaaran
(N ~ 100) vuoksi tarkedd. Merkintojen yksinkertaistamiseksi kdytén Hamiltonin
operaattorista jatkossa merkintaé H vastaten kuitenkin yhtélon Hamiltonia.
Kun Hamiltonin operaattori on maaritetty kuten edelld ja huomioidaan aiemmin

esitetyt perusteet HFB-aaltofunktiosta, HFB-yhtalot voidaan johtaa variaatiope-

riaatteen (eng. variational principle) mukaisesti Thoulessin teoreeman [33] avulla
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[2]. Lyhyesti kuvattuna variaatioperiaatteessa haetaan varioimalla jonkin muuttujan
suhteen ratkaisua yhtaloon [2]
Sl
(®[®)
eli kiytadnnossi derivaatan nollakohtaa energialle jonkin aaltofunktiota méarittavan
muuttujan suhteen. Tarkemmin ottaen on vieléd tarkistettava vastaako 16ytynyt nol-
lakohta energian minimid vai satulakohtaa (eng. saddle point). Variaatioperiaatteen
kaytto perustuu olennaisesti tietoon, etté silla loydettava energian arvo on suurempi

tai yhta suuri, kuin todellista perustilaa vastaava energia FEj, eli

(@] 1 |®)

Z EOv
(®]D)

kuitenkin olettaen, etta 16ydetdan lahella todellista perustilan energiaa oleva tila ja
siten siis hyva approksimaatio perustilan aaltofunktioksi |®). Thoulessin teoreeman
mukaisesti voidaan muodostaa HFB-aaltofunktion suhteen ei-ortogonaalinen funktio
|®) = |®) + J |P) muodossa [2]

|(I)/> = eZk<k’ Zkk’ﬂlzﬁlt/ ’(I)> ,

missa Z ovat vapaita muuttujia. Esittamaélla viela Hamilton muunnoksen @

mukaisesti kvasihiukkasten avulla [2]

H=H'+YS HLB + ( S° HEB6L + HEY 5,%) + Hin, (23)
Kk ke<k!

missi Hiy, sisaltda H?2, H3! ja H termejé, jotka HFB-mallissa jitetddn huomiotta,

1oydetaan kdyttaen muodostettua funktiota |®’) ja Hamiltonia seké, varioimalla

variaatioperiaatteen mukaisesti Z;, :n suhteen, etté [2]

o (@ AW
* vy ’
075 (@10) |
Eli perustilaa vastaavassa ratkaisussa tulee olla H?), = 0, mikd tosin maérittaa

Bogoliubov-muunnoksesta vasta erityisen BCS operaattoreita (a,z, ay,) vastaavan

osuuden [2]. Vield diagonalisoimalla yhtalon (23) H'', saadaan téysin muunnosta
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vastaava ratkaisu, jolloin kdytdnnossa tulee diagonalisoitavaksi kvasihiukkaskannassa

esitetty supermatriisi [2]

( i Hzo*):((q>|{[5k,fl},ﬁ,§,}|¢> <¢|{[ﬁk,{f},ﬁk/}|¢>)_ (24)
~H® _fU (@ { sl &), 60} @) (@ {8l H]. By} @)

Esittamalla supermatriisi hiukkaskannassa muunnoksen mukaisesti

paddytddn diagonalisointiongelmaan, jota kutsutaan yleisesti HFB-yhtéloiksi [2]

[ )60
= Ej,. (25)
—ar - ) \ve) o\

Yhtalossa h ja A ovat kvasiyksihiukkashamilton ja pariliitospotentiaali, joiden
molempien dimensio on M HFB-aaltofunktion ([14)) mukaisesti. Wickin teoreeman
avulla HFB-yhtélon matriisin odotusarvojen laskeminen méarittaa h:ksi ja A:ksi
B

h=e+T — )\,

1§~ (26)
A = 2 > Twaqaqs
aq’
missd € on kvasiyksihiukkasenergia ja I' on itseytyva potentiaali, joka on sama

potentiaali kuin HF-mallissakin ja sen maaritelma on

L = VigiaPaq- (27)

qq’

Edellé esitettyjen perusteella kvasihiukkaskannassa esitetty Hamiltonin operaat-
tori saa nyt diagonaalisen muodon [2]

Hy=H"+>" E.B!B,, (28)
"

jonka ominaistilat ovat HFB-tyhjio, yhden kvasihiukkasen viritystila, kahden kva-
sihiukkasen viritystila ja niin edelleen energioilla H°, E, E; + E}. ja niin edelleen.
Lisaksi yhtalossa olen valinnut notaatioksi Hy:n kuvaamaan staattista eli ajasta
riippumatonta Hamiltonia seké olen jattanyt merkitsemétta HFB-laskuissa huomiotta

jatettavan termin Hiy.
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Kuten todettua HFB-yhtalot olisi voitu myos johtaa tiheyksista riippuvasta ener-
giafunktionaalista, joka vastaisi normitettua odotusarvoa yhtélon Hamiltonista

HFB-tilan suhteen ollen [28]
* 1 —pp 1 — *
Elp, k" k] = Z tijpsi + 5 % Uitalos Klpuior: + 1 Xk:l Uiialps KRS K- (29)
ij ij ij

Talloin HFB-yhtalossa esiintyvat kvasiyksihiukkashamiltonin ja pariliitospoten-
tiaalin elementit saadaan lausekkeiden sijaan varioimalla energiafunktionaalia

tiheysmatriisin p ja pariliitostensorin x elementtien suhteen |2, 2§]

b 0&|p, K*, K]
k= —(f
Ipri
N _ oK (80)
" Ok,

Energiafunktionaalin valinta ja sen muoto kiytannossa madrittaéd sen, miten ytimessé

olevien nukleonien véliset vuorovaikutukset tulevat huomioiduiksi, misté tarkemmin

luvussa [2.4]

2.3.3 HFB-yhtiloiden ratkaiseminen

HFB-yhtalot muodostavat epélineaarisen yhtéaloryhmén tarkoittaen, etta yhtalot
itsessaan riippuvat niiden ratkaisusta. Néin ollen HFB-yhtalot on ratkaista-
va iteratiivisesti, minka voi tehda silmukassa diagonalisoimalla toistuvasti HFB-
kerroinmatriisia tai iteroimalla gradienttimenetelmalld [2]. Keskityn seuraavassa
esityksessd lahteessd [27] esiteltyyn ja téssa tutkielmassa kaytettavissa laskentaohjel-
massa [23] implementoituun tapaan, jossa HFB-matriisi diagonalisoidaan harmonisten
oskillaattorien kannassa, josta saadun HFB-ratkaisun perusteella tiheysmatriisi ja
pariliitostensori muodostetaan seké potentiaalit lasketaan paikka-avaruudessa (eng.
coordinate space).

Aksiaalisymmetrisessd tapauksessa HFB-yhtéloiden (25) ratkaiseminen voidaan
aloittaa esimerkiksi ratkaisemalla Schrédingerin yhtéalosta aksiaalisymmetrisen har-
monisen oskillaattoripotentiaalin mukaista Hamiltonia vastaavat yksihiukkasaal-
tofunktiot [28]. Talloin HFB-yhtéloiden dimensioksi tulee 2 maééritelméan (|7))
mukaisesti, missd M vastaa yhtalon @ madradmaé dimensiota. Ratkaistuista yksi-

hiukkasaaltofunktioista (5) voidaan muodostaa alkuarvaus tiheyksiksi p(® ja x© [28].



25

Tiheyksista puolestaan saadaan energiafunktionaali , jota varioimalla lausekkeen
mukaisesti saadaan kvasiyksihiukkashamilton A ja pariliitospotentiaali A. Néaisté
muodostetaan HFB-yhtéalon (25)) matriisi, joka diagonalisoimalla saadaan kerroin-
matriisit U,S’) ja Vk(o), jotka voidaan ekspansoida yhtaloa vastaten harmonisten
oskillaattoriyksihiukkatilojen kannassa [34]

UIEZ) (I‘, a, T) = Xax (T) Z Uk(;fx)@a (I‘, 0-)’

1
Vi (1,0,7) = Xgu (1) Vi @alr, 0), o
o
missa indeksi ¢ viittaa iteraatiokierrokseen. U, ,gi):sta ja Vk(i):sta voidaan laskea uudet
tiheydet p(t1) ja k(4D yhtiloiden mukaisesti. Muodostunutta iteraatiosilmuk-
kaa jatketaan, kunnes valittu konvergoitumisehto tayttyy. Kdytannossa iteraation
konvergoitumiseksi on sita yleenséd "hidastettava” tai jotenkin muuten kontrolloitava
[28]. Tamé tarkoittaa, ettd seuraavalla iteraatiokierroksella ei kiytetékéédn vain uusia
arvoja, vaan siind huomioidaan edellistenkin kierrosten arvot, misté yksinkertaisempi
tapa on niin kutsuttu lineaarinen sekoittaminen (eng. linear mizing) [28] ja yksi
kehittyneempid on Broydenin sekoittamismenetelmé [35].

Kantatilajoukon koon ollessa M ja siten HFB-yhtéldiden dimension 2M saa-
daan ratkaisun tuloksena 2M kerroinvektoria Uy ja Vj seka niité vastaavat energiat
E} [2]. Osoittautuu kuitenkin, etté energian arvoja on symmetrisesti M positiivista
kertoimineen (U, Vi) ja M negatiivista kertoimineen (U}, V;¥), eli jokaista £ > 0
energian arvoa kohden on yhta suuri negatiivinen energian arvo —FEj, [2]. Néisté tulee
valita M positiivista tai M negatiivista energiaa kertoimineen fermionisten antikom-
mutaatiorelaatioiden tayttymiseksi tyypillisen valinnan ollessa M positiivista energi-
aa kertoimineen Vj ja Uy [2]. Valittujen kertoimien avulla Bogoliubov-muunnosta
kéyttden muodostetaan HFB-aaltofunktio |®) eli saatu approksimaatio ytimen
perustilaksi yhtalon mukaisesti.
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2.3.4 Rajoitetut HFB-ratkaisut

HFB-menetelméssa voidaan myos laskea ytimen perustila asettaen saatavalle rat-
kaisulle ehtoja, jotka saatavan HFB-aaltofunktion odotusarvon on toteutettava.

Odotusarvoon liittyva ehto voi olla [2]
(@ Qx ) = Q», (32)

missd (), voisi olla mikd tahansa yksihiukkasoperaattori, mutta joka nyt kuvaa
M-asteista multipolimomenttioperaattoria, luvussa [2.1] esitellyn mukaisesti, jonka
odotusarvon on HFB-tilan suhteen oltava @)). Edellda HFB-yhtéldiden johdossa
asetettiinkin jo ehto hiukkasluvun odotusarvosta, jota ytimen perustilan on vastattava
ja vastaavalla tavalla voidaan siis asettaa muitakin rajoituksia. Talloin perustilaa

ratkaistaan kayttaen Hamiltonia [2]

B =0~ 3 kNy— 3 Qs
q=n,p A
KR

(33)

= IA{/_ )\Q)\v

A

missé k) on A-asteiseen multipoliin liittya Lagrangen kerroin kemiallista potentiaalia
kq vastaten. Asettamalla HFB-laskulle multipolimomenttiin liittyvia rajoituksia
voidaan tutkia ytimen perustilan energiaa multipolien ja siten ytimen muodon

funktiona.

2.4 Ytimen energiatiheysfunktionaaliteoria

HFB-yhtéaloiden ratkaisemiseksi ja siten ytimen ominaisuuksien tutkimiseksi on va-
littava, miten nukleonien valiset vuorovaikutukset ytimessé kasitellaén. HFB-teorian
mukaisen keskeiskenttémallin kanssa usein kédytetadn ytimen energiatiheysfunktio-
naaliteoriaa (eng. Energy Density Functional Theory), jossa kidytannossa yhtdlon
kahden nukleonin vilinen vuorovaikutus V korvataan pseudovuorovaikutuksella
tai muuten muodostamalla energialle funktionaali [28]. Vakiintuneita vaihtoehtoja
[22] tahan ovat Gogny-vuorovaikutus [36] ja relativistiset keskeiskenttamallit [37,
38] sekd Skyrme-vuorovaikutus [39, |40], jota téssdkin tutkielmassa kdytetadn, joten
esittelen sen mukaisen energiafunktionaalin seuraavaksi.

Ytimen Skyrme-vuorovaikutuksen mukaisessa energiatiheysfunktionaalissa yhta-
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lon energiatiheys yleensa jaotellaan kineettiseen, Skyrme-potentiaali-, Coulomb-

ja pariliitososaan sekd massakeskipisteen korjausosaan [22, [2§]
Elp, £", k] = Enlp] + Esklp] + Ecoulp] + Eparilp, £, K] + Exori[p]. (34)

Maéaritelméassa kaikki energiafunktionaalit kuvaavat kokonaisenergioita, jot-
ka on saatu integroimalla kuhunkin liittyvat energiatiheydet yli avaruuden. Kun
energiafunktionaali £[p, k*, k] on muodostettu, saadaan siitd laskettua HFB-yhtalon
kvasiyksihiukkashamilton ja pariliitospotentiaali varioimalla lausekkeiden ([30]) mu-
kaisesti, mitd myoden HFB-yhtédloiden ratkaiseminen ja ytimen ominaisuuksien

selvittdminen onnistuu.

Energiafunktionaalissa Exin|p] vastaa yhtalon kineettista osaa, joka
lasketaan yksinkertaisesti integroimalla yli kineettisen tiheyden 7(r). Puolestaan
yhtalon termi Exoj[p] liittyy ytimen rikkoutuneeseen translaatioinvarianssiin
(eng. translational invariance), joka korjataan projisoimalla aaltofunktiot hyvélle
massakeskipisteen liikeméaran tilalle, jotta massakeskipisteen liikeméaraksi P tulisi
nolla P = 0 [22]. Korjaus tehdin usein approksimoiden [22] tai saatetaan jattid
kokonaan huomiotta. Korjaus tehtdessd Exkorlp] on arvoltaan negatiivinen, silld
massakeskipisteen litkemadra tuo ytimeen ylimaaraista vaédristavaa (eng. spurious)
energiaa [22]. Energiafunktionaalin lausekkeessa huomioitavaa on, ettd Skyrme-
potentiaali Egi[p] sisdltaa vain vahvaan vuorovaikutukseen liittyvan potentiaalin, eli
protoneihin liittyvé Coulomb-potentiaali on omana terminédén Ecoy[p]. Seuraavaksi
esittelen energiafunktionaalin Skyrme-potentiaali-, Coulomb- ja pariliitososat

tarkemmin.

2.4.1 Skyrme-potentiaalienergiafunktionaali

Skyrme-potentiaalienergiafunktionaalin g [p] muotoa on mahdollista perustella

kahdella eri tavalla. Ensimmaéinen on muodostaa se pseudovuorovaikutuksen [22, 28]
— £ —
@Sk(Rara k ) k/) = [@kesk + ®LS + @tens](Ra r, k ) k/)a (35>

odotusarvona HF-tilan suhteen, eli

. —
Esklp] = (Pur| tsk(Rr, &k, k') [Pur) , (36)
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missd HF-tila on nyt HFB-viitekehyksessikin sopiva, silla Esk[p]:ssa ei ole nyt pa-
riliitosvuorovaikutuksia, jolloin HFB-yksinkertaistuu HF-ratkaisuksi. Pseudovuoro-
vaikutuksessa Uresk Kuvaa keskista vaikutusta, opg spin-ratavaikutusta ja Oiens

tensorivaikutusta. Naméa voidaan mééritella [28] siten, ettd keskinen vaikutus on

— . .\ [
@kesk(Ra r, ?7 k/) = t0<1 + xOPU)(s(r) + ;tl (1 + 171P0) l:le(S(r) + (5(1‘)?2:|
AN — 1 R (37)
+ tg(]_ + JZQPJ) k‘l . 5(1‘) k + 6753(1 + mng)po‘(R)é(r),
spin-ratavaikutus on
e
tus(r, K, 8) = iWo[or + 0] - K x 60 R, (38)
ja tensorivaikutus on
— — —
Brenslr, B, ) = 1756{ 3(00 W) (o0 W) (o1 o) K| ofr)
2
— — —
+ 5(1‘) |:3(0'1 -k ) (0’2 -k )—(0'1 . 0'2) k 2]
-\ 3 <~ (39)
13 (n F)at0) (o0 T) (o2 F)ite) o T)

I E— 5(1«)?1.

Maéritelmissa f (ti, z;), Wo, te, t, ja o ovat vapaita parametrejd, jotka voidaan
maarittad kokeelliseen dataan sovittamalla. Yhtaloiden f muiden tekijoiden

tarkemman kasittelyn jatdan tamén tutkielman ulkopuolella, mutta lyhyesti todettuna

— ; D= o >
k= —5(V1—V3) ja k' ovat suhteellisen liikemadrén operaattoreita, joista &

9 9 Q)
oz’ Oy’ 0z/°

P, = %(1 + o1 - 03) on spinin vaihto-operaattori, missa o = (01, 09, 03) ;1 ollessa

%
operoi oikealle ja sen hermiten konjugaatti k&’ vasemmalle, ja missd V = (

Paulin spin-matriiseja, r = r; — ry on kahden hiukkasen véalinen suhteellinen etaisyys

ja R = £(r; + ry) kahden hiukkasen massakeskipiste.

Toinen tapa perustella Egi[p]:n muotoa on rakentaa se muodostamalla kaikki mah-
dolliset bilineaariset kombinaatiot lokaaleista tiheyksista ja virroista toisen asteen
derivaattoihin asti siten, ettd muodostettavat termit ovat invariantteja pariteetin,
ajan kdannon, pyorimisen, liikkeen ja isospinin muunnosten suhteen [22] 28]. Néin

muodostettu potentiaalienergian tiheysfunktionaali on kdyténnossa sama kuin pseu-
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dovuorovaikutuksesta odotusarvona muodostettava funktionaalikin . Nain

Skyrme-potentiaalienergiafunktionaaliksi tulee |28 |41]

Eslp] = / &r S

t=0,1

+ Oy 8Osy Asy + O (V- 31 +3,- V x 51)

{Ctpp/)t/?t + CtpAthApt + CY (e — I - Jy)

(40)
+ Cfvs(v . St)2 + CtJJ <Z JLVJt#“j — StTt>
uv

o KZ Jt,w> (Z Jt,w> S T Ty — 25, Ft] }
1 1 v

missa tiheyksien paikkariippuvuudet on jatetty implisiittisiksi merkintojen keventa-
miseksi. Yhtalon kytkentévakioiden Ct““/ ja yhtaloiden f parametrien
(t;, x;) valilla on vastaavuus [22, [28]. Lisdksi kaikki yhtéalon kytkentavakiot
voidaan asettaa riippumaan tiheydesta, mutta yleinen valinta on, etta vain Cf* ja

C?* riippuvat ollen [42]

Ct*lpo] = CP[0] + Ctp (po(x))
Ci*lpo) = C°[0] + C5p (po(x))",

Yhtalossa indeksi ¢ puolestaan viittaa tiheyksien isoskalaari (t = 0) ja isovektori

(t = 1) luonteisiin, jotka esimerkiksi lokaalille tiheydelle ovat

Po = Pn + Pp,
P1 = Pn — Pps

missd indeksit n ja p tarkoittavat neutronia ja protonia. Muutkin yhtalon (40]) termit
ovat tiheyksia isoskalaari ja isovektori luonteen suhteen, mistd s on spin-tiheys
sekéd 7 kineettinen, j virran ja J spin-virran tiheys. Lisdksi T on spin-kineettinen

tiheys ja F kineettinen-spin-tiheys-tensori. Naiden tiheyksien tarkemmat méaritelmat
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ovat [28], 41]
pi(r) = pe(r, 1) p, j,(r) = —;(v = V') el 1) e,
si(r) = s¢(r, 1) [r—r, T u(r) =V - Vs (e, r) =,
() =V Ve e, Telr) = 4 (V= V) sealr e
ja

1 !/ / /
F,,.(r) = 5 > (VMVV + V“VV> St (T, 1) [peyr

v
Ajasta riippumattomia parillisparillisia ytimia tarkasteltaessa on Skyrme-energiati-
heysfunktionaalissa vain ajankddnnon suhteen symmetrisisté (eng. time-even)
tiheyksista (p, 7, J) muodostetut osat ytimen tilan méaaritykseen vaikuttavia [22].
Skyrme-vuorovaikutuksen vg, parametreille (t;, z;), Wo, t., t, ja a, ja toisaalta
siten energiafunktionaalin kytkentavakioille Cg‘“/ on useita parametrisointeja. Yk-
sinkertaistaen parametrisoinnit saadaan sovittamalla energiafunktionaalin ennusteet
kokeelliseen dataan. Eri parametrisointien erot muodostuvat kaytetysta kokeellises-
ta datasta, miké osaltaan vaikuttaa miten hyvin kukin parametrisaatio soveltuu
mihinkin tarkoitukseen, seka siita mitka kytkentavakiot tai parametrit on asetettu

sovitettaessa nolliksi [2§].

2.4.2 Coulomb-energiafunktionaali

Yhtalon Coulomb-termi Eq,, kuvaa protonien sdhkoisesté varauksesta johtuvaa
repulsiovoimaa. Taté kuvaava voima ja potentiaali ovat hyvin tunnetut, potentiaali

ollen [28§]

62

‘A/Cou(r; IJ) - |I' _ r/‘ .

Laskemalla Coulomb-potentiaalin odotusarvon HFB-tilan suhteen jakautuu ratkaisu
Coulomb-energiafunktionaalista suoraan (eng. direct) ja vaihto-osaan (eng. exchange)
28]

__ osuora vaihto
(C:Cou — “Cou +(€Cou

Suoraosa riippuu ytimen lokaalista varaustiheydesté [22]

2 /
8élétl)lra — eQ/dSI,/dSr/pch(r>pch(r> (41)

v — |
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ja vaihto-osa epélokaaleista varaustiheyksista [28]

valhto — /dS /d3 / pCh(r’r/)pCh<r/7r) + SCh(r?r,)SCh(r/’r) (42>
Ecou r—r| Ir — /| '
Huomioitavaa on, etta yhtaloissa (41)) ja . esiintyvat tiheydet ovat kaikista aiemmin

esiintyneista pistenukleonitiheyksisté poiketen ytimen varaustiheyksia (eng. charge,
ch). Laskennallisesti ytimen varaustiheys saadaan pisteprotoni- ja -neutronitiheyksisté
taydentdmalla (eng. folding) ne vastaavilla varausmuototekijoilla [22]. Talla huomioi-
daan, ettd nukleonit eivat ole pistemaéisia ja siten myos neutronilla on varausjakauma,
joka vaikuttaa varaustiheyteen. Usein kuitenkin tdydentdminen jatetddn tekemétté
ja pistetiheyksid vain kerrotaan siéhkomagneettisella kytkentavakiolla e [2§].
Yleensa laskuissa Coulomb-energiafunktionaalin suoraosa lasketaan tarkasti yhta-
16n (41) mukaisesti tai sitd vastaten, mutta epélokaali vaihto-osa approksimoiden

Slaterin approksimaatiolla. Tall6in se saadaan késiteltyd lokaalina muotona |22, [28]

Edou ™ M = = () [ @il ), (43)

missé jalleen varaustiheyden sijaan saatetaan kiyttda kytkentavakiolla kerrottua pis-
teprotonitiheytta. Kayttamaélla vaihto-osalle vain lokaalin tiheyden sisédltavaé Slaterin
approksimaatiota saadaan Coulomb-energiafunktionaali numeerisesti nopeam-
min laskettua. Lisaksi Coulomb-vuorovaikutukseenkin liittyy pariliitosvuorovaikutus,

mutta se jatetddn yleensd huomiotta [22].

2.4.3 Pariliitosenergiafunktionaali

Pariliitosenergiafunktionaalin kaytto energiatiheysfunktionaalissa ei ole lain-
kaan tarpeen, mikéli ei haluta kasitella nukleonien valista pariliitosvuorovaikutusta
kuten HF-mallin tapauksessa on. HFB-viitekehyksessa pariliitosvuorovaikutuksel-
la on kuitenkin olennainen osuutensa kokonaisenergiaan vaikkakin merkit-
tavasti Skyrme-potentiaalia pienempi. Periaatteessa pariliitosenergiafunktionaalin
muodostamiseen tulisi kdyttad samaa pseudovuorovaikutusta, kuin mista Skyrme-
potentiaalienergiafunktionaalikin muodostetaan molempien aiheutuessa vahvasta
ydinvoimasta [28]. Suurimmassa osassa Skyrme-parametrisaatioita pariliitosener-
giafunktionaalia ei kuitenkaan ole johdettu samasta pseudovuorovaikutuksesta tai

efektiivisestd Hamiltonista, kuin mista Skyrme-potentiaaliosa on, miké tulee kera
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hyvien ja huonojen puoliensa [28].
Skyrme-parametrisaatiossa usein kdytetty muoto pariliitosfunktionaaliksi tulee

vuorovaikutuksesta [22, 28]
‘/Oq

quari(r) = Z 5 <1 - pa)

g=n,p

psat

1 5(‘)0(‘“))1 S(r—1'), (44)

missa Vy kuvaa pariliitoksen voimakkuutta ja voidaan sadtéda kokeellisen datan
mukaan, }50 on spinin vaihto-operaattori kuten edellakin oli sekd pg,¢ on ytimen
saturaatiotiheys ja po(r) isoskalaaritiheys. Liséksi yleinen valinta on o = 1 ja
b= %, joista [ madrittda onko pariliitosvuorovaikutus merkittdvampi ytimen pinnalla
(8 = 1), lapi koko ytimen (8 = 0) vai sekoitus nditi (§ = 3). Pariliitosvuorovaikutusta

(44]) vastaavaksi pariliitosenergiafunktionaaliksi tulee [22, 28]

- ﬁ(”(r))a] 71 )7(r), (15)

* 3 %q
Spari[pa R, K ] = Z /d 1‘7

q=n,p

psat

missa

pq(r) = Z(—Qa)m,(r, T, —0),

joka on pariliitostiheys ollen pariliitostensoriin ndhden hyodyllinen sen ollessa her-

miittinen ja ajankddntosymmetrinen [28 30].

2.5 Ydin ulkoisessa kentissa ja FAM-QRPA-menetelma

Ytimen vastetta ulkoiseen sahkomagneettiseen kenttaan ja siihen liittyvia viritysti-
loja voidaan tutkia yksihiukkasvuorovaikutukset huomioivalla satunnaisen vaiheen
approksimaatiolla (eng. random phase approximation, RPA) tai liséksi pariliitosvuo-
rovaikutuksen huomioivissa tilanteissa sen kvasihiukkaslaajennuksella eli QRPA:lla
[2]. Molemmissa néista teorioista ja varsinkin QRPA:ssa deformoituneen avoin kuo-

risen ytimen tapauksessa paadytaan hyvin suuri-dimensioiseen matriisiyhtaloon [2,

43]
(A B) . (1 0) (X(w)) _ (F?O) | (46)
B* A* 0 1 Y (w) F02

misséd elementtien A ja B dimensio méaardytyy HFB-mallin mukaisesti kaikista mah-

dollisista kaksikvasihiukkasviritystiloista [43]. Suuren dimensionsa vuoksi jo yhtéalén
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(46) matriisielementtien laskeminen tietokoneellakin on tyolésta vaatien paljon muis-
tia seké erityisesti diagonalisointi paljon laskenta-aikaa. Naitd ongelmia voidaan
kuitenkin vélttda soveltamalla FAM-menetelméa (Q)RPA-teoriaan, jolloin lasken-
nallisesti yhtaloa (46]) vastaava lasku voidaan tehdd pienena lisiyksend staattisen
HF(B)-ratkaisun péélle.

Alunperin FAM-menetelma esiteltiin RPA-ongelman ratkaisemiseksi staattisen
HF-ratkaisun paalle tehtyna lisiyksena [44] ja myohemmin se sai kvasihiukkaslaa-
jennuksensa QRPA-ongelman ratkaisemiseksi [43]. FAM-menetelméssa ratkaistaan
taysin vastaavaa yhtéloa kuin (Q)RPA-menetelmésséikin, mutta siina sité ei kirjoiteta
matriisimuotoon, eiké tiettyja osia ekspansoida eksplisiittisesti, vaan ne saadaan
laskettua tunnetuista staattisista HF- tai HFB-ratkaisuista [43], 44]. Tastedes kut-
sun QRPA-teoriaan sovellettua FAM-menetelmaa FAM-QRPA-menetelméksi. Ennen
FAM-QRPA-menetelméan tarkempaa esittelya ndytan maéritelmét ulkoisille sihkoisel-
le ja magneettiselle kentélle, johon ydin téassa tutkielmassa laskennallisesti asetetaan.
Téaméan jalkeen esittelen FAM-QRPA-yhtaloiden johtamisen lineaarisen vasteen pie-
nen amplitudin tavalla, jolla myts QRPA-yhtalot saisi johdettua, seki FAM-QRPA-
yhtaloiden ratkaisemisen mielivaltaisen aksiaalisymmetrisen ytimen tapauksessa.
Lopuksi esittelen FAM-QRPA-tuloksista laskettavan siirtymévoimakkuusfunktion ja

fotoabsorbtiovaikutusalan.

2.5.1 Ulkoinen kentta

Ajasta riippuva sihkomagneettinen kentté, jota tdssd tutkielmassa tarkastellaan

lineaarisena héirickenttané voidaan kuvata ekspansiona yhtalolla 28| 43|
F(t) = n{Fw)e™ + Fi(w)e '} (47)

missa 7 on pieni, mutta aarellinen vakio pitdaen huolen hairion amplitudin pienuudesta.
Kentan pienuus ja siten 7 eivit ole valttaméattomid vaatimuksia, mutta tassa tut-
kielmassa keskitytdan vain pieniamplitudisen kentdn ytimeen aiheuttamaan pieneen

hairioon. Puolestaan F'(w) on tyypillinen Fock-avaruuden yksihiukkasoperaattori,
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joka esitetaan muodossa [43]

F(w) =3 fuw(w)che,

(48)
1 f(w) 0 c
=3 (¢ o) ( . —fT(w)) (CT)’

missd f(w) tdmén tutkielman osalta on joko sidhkoisen tai magneettisen dipoliope-
raattorin matriisielementti ytimen yksihiukkastilojen valilla f,, = (u| Fv).
Ytimen séhkoisiin isovektori dipolisiirtymiin (£1) liittyva matriisielementti voi-

daan esittdd paikka-avaruudessa muodossa [24]

A
BV _ v N
= en TirYig (), (49)
i=1
missi e!! on efektiivinen isovektorivaraus seké 7; = +1(—1) neutroneille (protoneil-

le). Liséksi Yik:t ovat palloharmonisia funktioita ja K = 0,£1 on magneettinen
kvanttiluku. Puolestaan magneettisille dipolisiirtymille (A1) matriisielementti koor-

dinaattiavaruudessa esitettyna on [2| 45]
A . . - .
fie=nundy <gs>sz + gl@v) Vi(riYix(#)) (50)
i=1

missa gy on ydinmagnetoni seké g, ja g; ovat gyromagneettisia vakioita, jotka saavat

eri arvot protoneille ja neutroneille.

Kayttamalla esitysté Bogoliubov-muunnokselle saadaan yhtalon F(w)

ilmaistua kvasihiukkasoperaattoreilla matriisi muodossa

ro- b g (0 2 () e

josta maéaritellaan [43]

<Fn<w> () )ZWT (fw 0 )w. 52)
—F92(w) —FUT () 0 —f(w)

Yhtalon (52) méaritelmilla F'(w):ksi saadaan muodoltaan téysin vastaava lauseke

kvasihiukkaskannassa esitettyyn Hamiltonin operaattoriin (23|) ndhden, joskin ilman
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Hi: -termié vastaavaa osaa. Esitdn tassi kohtaa kuitenkin tdman kvasihiukkasin

ilmaistun operaattorimuodon muodostumisen, joka on

1 F(w) F2(w) B
)a Z(at
(W) =3 (5" 5) (—FOQ(w) —F”T(W)) (W)
2;{}711 W)BLBs + @SB = Fw) Buby —Fou(w) GuBl
=—BuBu :5;“/—511:5#

;Z{FH VL5 + FRUBLEL + FIRw)00B + Fip@)8L0,} —5 3 Flae)

. N——/ ™ 12
=Fib(@)8}6y — 00 ()

_ Foo Z{on 6151 F;?Q( 51/6“} +ZF11 BTB,,
(53)

Maéritelmassa olennaisiksi termeiksi seuraavaksi esitettavissa FAM-QRPA-
menetelmassé osoittautuvat vain Fo)(w) ja Fp2(w), mutta pidén ne silti selvyyden

vuoksi esilld alkuperéisesta [43] FAM-QRPA-menetelmén esityksesta poiketen.

2.5.2 FAM-QRPA-yhtilot

FAM-QRPA-yhtalot voi johtaa esimerkiksi suoraan liikeyhtéloista tai lineaarisen
vasteen teorialla [28], joista jalkimmaéiseen esitykseni perustuu. Seuraava FAM-QRPA-
yhtéloiden johto on paépiirteissidén alkuperiisen esityksen [43] mukainen siten, etti
tahan osioon olen kerannyt johdon olennaisimmat lahtokohdat seké keskeisimmat
tuloksen eli FAM-QRPA-yhtalot. Lisdksi liitteessé [A] olen esittédnyt johtoon liittyvia
yksityiskohtia.

Ottamalla FAM-QRPA-yhtéloiden johtamisen lahtokohdaksi ajasta riippumatto-
man HFB-yhtalon ratkaisun voidaan kvasihiukkasille antaa aikariippuvuus esitta-
malld niiden operaattorit aikariippuvina. Ajasta riippuvan kvasihiukkasoperaattorin
aikariippuvuus on kerroinmatriiseissa U ja V, joten ajasta riippuvaksi kvasihiukkas-

luontioperaattoriksi tulee [43]

BLE) = Y {Un(t)c] + Vix(D)ar}. (54)

l

Ajasta riippuvan kvasihiukkasoperaattorin aikakehitys, kun se on ulkoisessa yksi-

hiukkashéiriokentéssé (eng. one-body perturbation field), saadaan ajasta riippuvasta
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HFB-yhtélosta eli kvasihiukkasen liikeyhtélosta [43]

0Pk(t)
ot

i = [H(t) + F(t), Be(t)], (55)
missd H (t) on ajasta riippuva Hamiltonin operaattori ja F'(¢) yhtélon (47) mukainen
ulkoinen kentta. Lisaksi yhtéalossa ja jatkossakin kaytetdan yksikkovalintaa
h = 1, mihin liittyen on hyvd huomata, etta taajuudella w ja energialla on sama
yksikkoé eli ulkoisen kentén taajuus rinnastuu suoraan sen energiaksi. Yhtalosta (55))
FAM-QRPA-yhtéloiden johtaminen on melko suoraviivaista, kun F'(t), H(t) ja Ok(t)

on maaritelty ja sopivassa muodossa esitetty.

Ulkoinen kenttd F'(t) ei ole vélttdméaton aikariippuvuuden tuomiseksi HFB-
yhtaloiden mukaiseen ratkaisuun. Téssé tapauksessa sen voi kuitenkin sanoa aiheut-
tavan systeemin aikariippuvuuden varahtelyné tasapainoaseman ympaérilla, joten
se olennaisesti maérittda myos H (t):ta ja Sx(t):ta. Ulkoisen kentén, hiirion, olles-
sa harmoninen [28] ja taajuuden w, voidaan se esittda lausekkeen (47) mukaisesti.
Ulkoisen kentan aiheuttama vardhtely ytimelle lasketun HFB-perustilan ympérill&
tapahtuu kentdn kanssa samalla taajuudella w siten, ettd Hamiltonin operaattori

voidaan esittdd muodossa [43]
H(t)=Hy+0H(t). (56)

Téssd Hp on staattisen HFB-yhtéalon ratkaisu yhtalon (28) mukaisesti ja dH (t)
on kentan Hamiltoniin aiheuttama hairio, joka voidaan ulkoisen kentan tavoin

ekspansoida muotoon
SH(t) = n{dH (w)e ™ + 0H (w)e™'}, (57)

missd 0 H (w) yksihiukkashévitys- ja luontioperaattorien seké kvasiyksihiukkashamil-

tonin ja pariliitospotentiaalin avulla matriisimuodossa ilmaistuna on [43]

dh(w) SAD (W) (¢
@T®<4N*w)_wﬁm)ﬁa' o)

Hyodyntamalla jélleen esitysté Bogoliubov-muunnokselle, kuten kentéllekin

0H(w) =

DN | —
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tehtiin, saadaan Hamiltonin héairio ilmaistua kvasihiukkasoperaattoreilla

; dh(w) SAH) (W) I6]
(8 p)w (_m()*(w) —0nT (w) e o

mista ulkoista kenttdd vastaten maaritellaan

SHMw)  GH W) ) _ [ dh(@)  SAD(w)
—§H2(w) —(SHMT(w)] —SAC* (W) —6hT(w)

0H (w) =

l\')\»—l

) W, (60)

Sijoittamalla nyt maaritelma yhtaloon saadaan taysin hairiokentan méaarit-
telya (H3]) vastaten Hamiltonin héirioksi

5H(w):6HOO Z{ Hzo 5T5T+5H02( ﬁyﬁﬁ}—FZ(SHH BT@/ (61)

Pienessa varahtelyssa voidaan kvasihiukkasoperaattoritkin jakaa ytimen perusti-
laa kuvaavaan HFB-tilaa vastaavaan osaan ja sen ympérilla tapahtuvaan varahtelyyn
[43]

Bi(t) = { Bk + 0Bu(t) e, (62)

missd vardhtelyyn liitettavi osa 05(t) jélleen ekspansoidaan siten, etta [43]
3B(t) =1 Z B Xup(w)e ™ + Y (w)e™' ], (63)

missé merkille pantavaa on ekspansointi vain kvasihiukkasluontioperaattorien suh-
teen, silld muuten kyseesséd olisi vain muunnos kvasihiukkasista kvasihiukkasiin.
Lisédksi yhtalon eteen- ja taaksepdin FAM-QRPA-amplitudien X ja Y taytyy olla

antisymmetrisid fermionisten antikommutaatiorelaatioiden toteutumiseksi [43].

Nyt kun H(t), F(t), ja B(t) ovat hyvin ja sopivasti maaritelty, voidaan ne
sijoittaa ajasta riippuvaan HFB-yhtaloon ja johtaa FAM-QRPA-yhtalot. Méari-
teltyjen operaattorien sijoittamisen yhtaloon ja siitd seuraavan muodon ajasta
riippuvan HFB-yhtalon muodostumiseksi olen esittanyt yksityiskohtaisesti liitteessa
[A] Sijoittamisen ja yhtélon sieventdmisen jélkeen ajasta riippuvaksi HFB-yhtaloksi

saadaan

Z.(%ﬁk (t)
ot

= L, <5k + 56k(t)) + [H()u 5514(75)} + [Ho +0H(t) + F(t)ﬁk] (64)
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Hieman tata yhtaloa manipuloimalla ja olennaisesti ottamalla siitd odotusarvo

ajasta riippumattoman HFB-tilan suhteen, minka yksityiskohdat myos olen esittéanyt

liitteessé [A] saadaan FAM-QRPA-yhtélsiksi [43]

(Bx + B — w) Xu(w) + 0H (w) = —F) (w)

(65)
(B + B + w)Yi(w) + 6HP? (w) = —F 2 (w).

FAM-QRPA-yhtalot muodostavat epélineaarisen yhtaloryhmaén, joka kuvaa
ytimen lineaarista vastetta ulkoiseen hairiokenttaén ja siten myos ytimen viritystiloja.
FAM-QRPA-yhtélo taytyy epalineaarisuudesta johtuen ratkaista iteratiivisesti

perusidealtaan melko vastaavasti HFB-yhtéaloiden ratkaisemiseen verrattuna.

2.5.3 FAM-QRPA-yhtaloiden ratkaiseminen

FAM-QRPA-yhtélot ratkaistaan erikseen kullekin valitulle viritysenergialle w,
jolle yhtaloita ratkaistaessa voidaan [43] antaa kompleksinen osa w — w = wy + 7,
missa v on levittaytimisleveys (eng. smearing width), joka on liitettévissa siirtymé-
voimakkuusfunktion tai fotoabsorbtiovaikutusalojen Lorentz-jakauman leveyteen.
FAM-QRPA-yhtaloistd saadaan ratkaistua FAM-QRPA-amplitudit

OHj (w) + Fi (w)
Ek + El — W

Xlk(W) = (66)

OHp (w) + F?(w) '

67
Ek—l—El—l—w ( )

Yig(w) =

E} ja E; ovat energiatiloja, jotka saadaan HFB-ratkaisusta sekd w on valittu viri-
tysenergia. Ulkoiseen kenttdédn liittyviksi F72°(w):ksi ja Fj22(w):ksi saadaan luettua
yhtalosta (52)

FR(w) = {U f()V* = VI T (W)U Y, (68)

Fyl(w) ={U" f(w)V = VT f(w)U b, (69)

eli ne saadaan laskettua staattista HFB-ratkaisua sekéd kentédn f maaritelmia (49) ja
kiyttden. Lisiksi d H2 (w):lle ja 0 H? (w):1le lausekkeet saadaan luettua yhtilosta

niiksi tullen

SHX (W) = {Uh(w)V* = VISAT*(W)V* + UTSAD (w)U* — VISR (W)U}, (70)
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SHZ (w) = {=VT5h(w)U + UTSAT*(w)U — VISAT (w)V — UTSAT (w)V }ig, (71)

joissa U ja V ovat tiedetyt staattiset HFB-kerroinmatriisit. Tamén lisdksi d HZ (w)
ja 0 H)?(w) kuitenkin riippuvat ulkoisen kentén aiheuttamista indusoiduista vérdhte-
lyistd dh(w), AT (w) ja 6AT) (w) staattisten kvasiyksihiukkashamiltonin ja parilii-
tospotentiaalin ympaérilld. FAM-QRPA-amplitudien X ja Y laskemiseksi on siis vieléd
madritettava miten 6h(w), SAM) (W) ja JA)(w) lasketaan.

Indusoituneet kentét, niiden vérahtely, voidaan laskea joko HFB-aaltofunktioiden
kerroinmatriiseista U ja V' tai tiheyksisté p ja x [43], joista seuraavaksi esitan ratkaisun
tiheyksid kayttien. FAM-QRPA-menetelméssa pienen lineaarisen vardhtelyn myotéa

indusoituneet kentét saadaan lausekkeista [43]

h[lona R1(7+)7 K(_)*] - h[p07 Ko, K‘Ek)]

n
(+) ()% *
SAM ) = Dot 10y 7] = Blpos o, ] (73)
n
ja
Toe(=) ()] *
(SA(i)(CU) _ A[pnv’%n 7'%77 ] A[p07/€07’<‘:0], (74)

n
joissa m:n lineaarista korkeammat termit on jatetty huomiotta. Yhtaloissa —
tiheydet po, ko ja k{ viittaavat staattisen HFB-ratkaisun mukaisiin tiheyksiin ja
niistd riippuvat kentédt h ja A ovat siten staattisen ratkaisun mukaiset kentat. Puo-
lestaan tiheyksia py, /@7(7” ja mg_) voi kutsua FAM-QRPA-tiheyksiksi ja ne viittaavat
pienen varahtelyn mukaisiin tiheyksiin staattisen ratkaisun ymparilla ollen staatti-
sen ratkaisun mukaisen kentédn ja sithen aiheutuneen muutoksen summa. Yhtaloin

ilmaistuna tiheydet p,, /@(7*) ja /ﬁg_) ovat 24} 43]

Py = po + nop(w)
=VVT 4 pUXVT + VYUY,

KT = ko 4+ 0ok (w) (76)
=V UT +UXU" +V*YTvT
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ja

/f%_) = ro + 10k (w) )
=V UT (Vv XIVT L UYUT),

joiden muodon olen perustellut tarkemmin liitteessa [B]

Kun halutaan laskea FAM-QRPA-yhtéloista ratkaisuja tilanteelle, jossa kentédn
magneettinen kvanttiluku ei ole nolla (K # 0), taytyy yhtéloiden — kentat h
ja A linearisoida eksplisiittisesti, jottei eri K:n arvoja vastaavat tiheydet sekoitu [24].

Talloin indusoituneeksi kvasiyksihiukkashamiltoniksi tulee [24]

h[pna K(—Ha qu(y_)*] - h[IOO) Ko, KS]

dh(w) = U
n
_ hlpo +19p(w), ko + 1o (W), 5 + 1dK (w)] = hlpo, Ko, K]
U (78)
h‘[p()v Ko, KJE;] + ﬁh[5ﬂ(w)a 5K(+) (w>7 55(_)*(“})] — h[p07 Ko, K“Ek)]

n
= h[op(w), 0k (w), k% (w)).

Vastaavasti indusoituneet pariliitospotentiaalit ovat
SAD) (W) = Albp(w), 350 (w)] (79)

ja
SA) (W) = Alop!(w), 55 (w)]. (80)

Yhtéloiden (78)—(80) méairitelmia kiyttien saadaan nyt yhtélsiden (70) ja (71) mukai-
set 0HY (w) ja dH)?(w) laskettua, joten kaikki FAM-QRPA-amplitudien laskemiseen
lausekkeissa ja vaadittu on nyt méariteltyna.

FAM-QRPA-yhtéloiden riippuessa ratkaisusta itsestddn muodostavat ne epéli-
neaarisen yhtaloryhméan. Tama on ratkaistava HEFB-yhtaloita vastaten iteratiivi-
sesti, joskaan nyt ratkaisua ei tehda matriisimuodossa diagonalisointeineen. Kéy-
tdnnossa FAM-QRPA-yhtélot voidaan ratkaista ottamalla alkuarvaus FAM-
QRPA-amplitudeiksi X ja Y, joiden perusteella indusoituneet kentét, ja siten 6 H2°
ja 6H® lasketaan [43]. Taméan jilkeen ratkaistaan FAM-QRPA-yhtildista ja
seuraavat arvot X:lle ja Y:lle. Tata iteraatiosyklia jatketaan, kunnes valittu

konvergoitumisehto tayttyy. HFB-yhtéloiden iteratiivista ratkaisua vastaten myos
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FAM-QRPA-yhtaloiden ratkaisun konvergoitumista voidaan parantaa esimerkiksi

Broydenin menetelmélld [35].

2.5.4 Siirtymivoimakkuus ja fotoabsorbtiovaikutusala

FAM-QRPA-laskun tuloksena saaduista FAM-QRPA-amplitudeista voidaan laskea ul-
koisen kentan energiaa, ja siten ytimen viritysenergiaa vastaava siirtyméavoimakkuus.
Suorittamalla FAM-QRPA-laskut usealle viritysenergialle muodostuu lasketuista siir-
tyméavoimakkuuden arvoista jatkuvana jakaumana néayttaytyva siirtymavoimakkuus-
funktio. Siirtyméavoimakkuuden lausekkeen muodostamiseen ja erityisesti miten se
FAM-(Q)RPA-tapauksessa lasketaan voi tutustua tarkemmin FAM-RPA-menetelméan
esityksen alkuperaisesté lahteestéd [44]. FAM-QRPA-tapauksessa siirtymévoimakkuu-
den lausekkeeksi tulee [24, |43| |44]

D) 5@l ) 20) 500 - B2) 51)

— —71TImTr [ flw) (UXVT + VYU T)]

missa ®,, on HFB-ratkaisun viritystila kuvaten ytimen viritystilaa viritysenergial-
la E,. Vastaavasti ®, kuvaa perustilaa, johon liittyva energia on oletettu nollaksi
(Ep = 0). Lausekkeen ylemmén rivin odotusarvojen, jotka voidaan tulkita mat-
riisielementteind, neliot kuvaavat kaytannossa viritystilan ®,, herkkyytta virittya
perustilasta tai purkautua perustilaan kenttad kuvaavaan operaattoriin Ia (w) liittyen
lausekkeen huomioidessa summaamalla ja Kroneckerin deltalla siirtyméavoimakkuu-
teen kaikki energiaa w vastaavat viritystilat. Alemman rivin yhtasuuruus puolestaan
kertoo, miten laskuteknisesti siirtymévoimakkuus FAM-QRPA-yhtéaloiden ratkaisusta
lasketaan.

Matriisimuotoisen QRPA-menetelmén (46| ratkaisuna saataisiin ominaistilat ja
-arvot eli QRPA-amplitudit ja ominaisenergiat muodostaen ominaistiloille diskreetin
jakauman, jota vastaten voidaan laskea ominaisenergioita vastaavat siirtymévoi-
makkuudet. Puolestaan FAM-QRPA-menetelméssa lasketaan siirtymévoimakkuus
valitulle kompleksiselle energialle (w = wy + i7), mista saadaan valittua energiaa
vastaava jakauma, jonka keskikohta on wy jakauman leveyden méarittyessa ener-
gian kompleksiosasta v, joka vaikuttaa myos jakauman korkeuteen eli saatavaan

siirtyméavoimakkuuden suuruuteen. Néain laskemalla FAM-QRPA-menetelméllé useita
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siirtymavoimakkuuden arvoja lahekkéisilla energioilla wy muodostuu niista jatkuva
siirtymavoimakkuusfunktio.

Periaatteessa matriisimuotoisen QRPA-menetelmén ratkaisujen ja siten niista saa-
tavien siirtymavoimakkuusarvojen ollessa todellisia ytimia vastaten diskreettejéa voisi
sita pitdd FAM-QRPA-menetelméé tarkempana tapana ytimen siirtymévoimakkuuk-
sien madarittamiseksi. Pienilla viritysenergioilla ytimen tilatiheyden ollessa pieni dis-
kreettien tilojen tietdminen onkin olennaista, mutta suuremmilla energioilla ytimien
tilatiheyden ollessa tyypillisesti suuri, ylittédvat ne kokeellisten mittausten erotteluky-
vyn tuottaen kokeellisissakin mittauksissa jatkuvana jakaumana néyttaytyvéin siirty-
méavoimakkuusfunktion, jota voidaan siten pitda hyvin FAM-QRPA-menetelmalla
saatavaan verrattavana. Taméan lisdksi FAM-QRPA-menetelma ei matalillakaan ener-
gioilla kayttokelpoisuuttaan meneta, silla sen antamista tuloksista on mahdollista
laskea [46] kompleksitason polkuintegraalimenetelmilla diskreetit matriisimuotoista
QRPA-menetelméé vastaavat ratkaisut, mutta téssé tutkielmassa tarkastellaan vain
FAM-QRPA-ratkaisuja seké yhtalon mukaisia siirtymévoimakkuuksia.

FAM-QRPA:n mukaisesta siirtyméavoimakkuudesta voidaan laskea kutakin energi-
aa vastaava fotoabsorbtiovaikutusala o,ps(w). Fotoabsorbtiovaikutusalan suuruuden
madraa kaikkien sahkoisten ja magneettisten multipolien summa, mutta tyypillisesti
sahkoisiin dipolisiirtymiin verrattuna muiden vaikutus on merkittavasti pienem-
pi. Nain ollen fotoabsorbtiovaikutusaloja voikin olla jarkevéa laskea ja tarkastella
erikseen eri sahkaisille ja magneettisille multipoleille. Téassa tutkielmassa keskittyes-
séni fotoabsorbtiovaikutusalojen osalta vain E1-siirtymien vaikutukseen voidaan

fotoabsorbtiovaikutusala laskea lausekkeella |2, |47]

47-(2 dB w, FEI (K)
Taps(W) = %w ( 7 ), (82)
K=0+1

jossa ulkoisen kentan Fi alaindeksi viitta vain sdhkoisten dipolisiirtymien, F1, huo-
miointiin. Lisdksi vaikutusalaan summataan lausekkeen mukaisesti ulkoisenken-
tan eri magneettisiin kvanttilukuihin K liittyvét siirtyméavoimakkuudet. Lausekkeen
(82) muotoa fotoabsorbtiovaikutusalalle ja siten se kdytettavyyttd ytimen ja sih-
koisen kentédn valisen vuorovaikutuksen kuvaamiseen voidaan perustella Siegertin
teoreemalla [48], jonka mukaisesti nyt ytimen ja sihkémagneettisen kentan vélista
vuorovaikutusta voidaan approksimoiden kasitella huomioimalla (varaus)tiheyden, ja

siten oleellisesti sihkoisen dipolimomentin, virrantiheyksien sijaan. Téméa approksi-
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maatio on kaytettdvissa nukleonien eparelativistisella ja kentdn ytimen kokoon nah-
den pitkén aallonpituuden rajalla, jotka nyt kaytetyssa teoreettisessa viitekehyksessa

ja energioiden suuruusluokissa toteutuvat.
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3 Menetelmat

Tutkin oktupolideformaation vaikutusta aktinoidialueen ytimien siirtymévoimakkuuk-
siin ja fotoabsorbtion vaikutusalaan kéyttaen valmiina olleita toiminnaltaan edellisen
luvun [2] teorioiden ja mallien mukaisia laskentaohjelmia. Laskentaohjelmilla kartoi-
tin aluksi HF B-menetelman mukaisesti ydin kerrallaan ytimen deformaatioenergiaa
kvadrupoli- ja oktupolideformaatioiden eli kvadrupoli- ja oktupolimomenttien funk-
tiona. Deformaatioenergiaksi olen tassa tutkielmassa maéarittelyt eron deformoituneen

ja pallosymmetrisen ytimen kokonaisenergioiden (FEyox < 0) valilla

FEaet(Q2, Q3) = Fiok(Q2, @Q3) — Fiok sym, (83)

jonka mukaisesti ytimen perustilassa deformaatioenergia Fq.f on minimissaén. Toisin
sanoen tassa tutkielmassa ytimen perustilan maéritys vastaa deformaatioenergian
minimoivan deformaation l6ytamista. Olennaisesti pyrin loytdmaan kaksi deformaa-
tioenergian minimia ja siten kaksi erilaista ytimen perustilaa, jotka ovat oktupo-
lideformoitumattomaan tilaan rajoitetun ytimen perustila deformaatioenergialla
Eae(Q%, 0) seka rajoittamaton perustila deformaatioenergialla Fqer(Q2, Q3).
Maaritettyjen perustilojen pohjalta etenin ytimen viritystilojen tutkimiseen ulkoi-
sessa kentéssd FAM-QRPA-menetelmén mukaisin laskentaohjelman laskuin, joista
sain tuloksena ytimien eri deformaatioita vastaavat siirtyméavoimakkuudet, joista
laskin sahkoisille siirtymille fotoabsorbtiovaikutusalat. Siirtyméavoimakkuuksia ja
vaikutusaloja ajatellen olen lisaksi méaaritellyt kvadrupolideformaation muutokseksi
kvadrupoli- ja oktupolideformoituneen seké vain kvadrupolideformoituneen muodon

valilla
AQ2 = Q2 — @), (84)

jonka tarkoituksena on tuoda esiin mahdollisen kvadrupolideformaation muutoksen
vaikutus siirtymévoimakkuuksissa ja vaikutusaloissa esiintyviin eroihin oktupolidefor-
moituneen ja -deformoitumattoman muodon vélilla. Seuraavaksi esittelen tarkemmin

edelld kuvatut tutkimuksen vaiheet.



46

3.1 Ytimen perustilojen miarittaminen

Sopivien, eli todennakoisemmin perustilassaan oktupolideformoituneiden aktinoidien
valitsemissa hytdynsin ldhteen [12] tuloksia, jotka kattavat laajasti arviot muun
muassa aktinoidialueen ytimien oktupolideformaatioista tata tutkielmaa vastaavas-
sa Skyrme-HFB-viitekehyksessa viidella eri Skyrme-parametrisaatiolle laskettuna.
Kullekin tutkitulle ytimelle selvitin ensin aksiaalisymmetrisessd harmonisten os-
killaattorien kannassa toimivalla HFBTHO v2.00d -laskentaohjelmalla [23], jota
téastedes kutsun lyhyesti HFBTHO:ksi, ytimen rajoitetun ja rajoittamattoman perus-
tilan kvadrupoli- ja oktupolideformaatioiden suhteen. Idealtaan HFBTHO:n toiminta
ja HFB-yhtéloiden ratkaisu ovat kuten luvuissa [2.2H2.4] olen menetelmia kuvannut,
mutta sen yksityiskohtiin ja laskuteknisiin asioihin voi tutustua viela tarkemmin

ohjelman [23] sekd sen aiemman version [34] dokumenteista.

HFBTHO:lla etsin ensin ytimen deformaatioenergian minimin oktupolidefor-
moitumattomaan (@3 = 0) muotoon rajoitetulla ytimella kvadrupolideformaation
funktiona yhtélossa maaritteleméni mukaisesti olettaen tutkittujen ytimien
energiaminimien olevan prolaattideformaatiolla (Q2 > 0), mika ldhteen [49] perus-
teella on hyva oletus. Tésta sain kuvan [2a] mukaisia deformaatioenergian kuvaajia.
Deformaatioenergian minimin loydyttyd (Q2:n funktiona kartoitin tata vastaavan
kvadrupolideformaation ympéristossa deformaatioenergiaa (Qo:n ja (Q3:n funktiona,
josta sain kuvan [2b| mukaisia deformaatioenergian karttoja ytimille kvadrupoli- ja
oktupolimomenttien funktiona. Kuvassa [2b| kaksi tdhdelld merkittya deformaatiota
226Th:1le vastaavat oktupolideformoitumattomaan muotoon rajoitettua ja todellista
perustilaa, edustaen esimerkinomaisesti kahta eritavalla deformoitua ydinté, joil-
le téassa tutkielmassa siirtyméavoimakkuudet ja fotoabsorbtiovaikutusalat halutaan

laskea.

Edelld kuvatut laskut tein HFBTHO-laskentaohjelman HFB-laskun alustavaa
parametritiedostona annettavaa parametrilistaa, josta esimerkki liitteessa [C| muut-
telemalla. Tarkemmin eri parametrien merkityksiin voi tutustua laskentaohjelman
dokumentista [23], mutta esitdn seuraavaksi tassa tutkielmassa olennaisimmat para-
metrit ja niille kiyttamani arvot. Alustusparametrein valitsin kulloinkin tutkittavan
ytimen asettamalla protoni- ja neutroniluvut (proton_number ja neutron__number)
tutkittavaa ydinta vastaaviksi. Harmonisten oskillaattorien kannan koon maéraévana

oskillaattorikuorien padkvanttilukuna (number of shells) kaytin arvoa My = 20,
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2[226Th sya  ** 1],
1r /_ 4+ ¢ Eder(Q2,Q3) ]
<y o o o * Edef,min(QL O) P 3 1
3
1
2
2

%J M § = * Edef, min‘(er 03) * - %
= _qL _ e 3 * 000 L=
S | 225Th sSLy4 | &40 1 1 A
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Kuva 2. Ytimen ??°Th deformaatioenergioita SLy4 Skyrme-parametrisaatiolla
laskettuna. Kuvassa @ on méaritettynd deformaatioenergia oktupolideformoitu-
mattomalle muodolle kvadrupolideformaation funktiona seké oranssilla tahdella
merkittyna vastaava deformaatioenergian minimi. Kuvassa (]ED on deformaa-
tioenergia madritettyna kvadrupoli- ja oktupolideformaatioiden funktiona sekéa
merkittyna oranssilla ja keltaisella tdhdelld deformaatioenergian minimi ainoas-
taan kvadrupolideformoituneella seka kvadrupoli- ja oktupolideformoituneella
muodolla laskettuna.

joka maarittdaa laskussa kaytettdavan kannan koon yhtalon @ mukaisesti. Kaikissa
laskuissa kéytin oskillaattorin pituutena (oscillator length) negatiivista arvoa tar-
koittaen, ettd HFBTHO maaritti sen tutkittavan ytimen massaluvun perusteella.
Skyrme-vuorovaikutukselle (functional) kdytin SkM* [50] -parametrisaatiota yh-
ta 22Th-ytimelle tehtyé vertailulaskua lukuun ottamatta, missa kaytin SLy4 [51]
-parametrisaatiota. Coulomb-vuorovaikutukselle (type_of coulomb) kéytin kaikissa
laskuissa parametrin arvoa 2 eli ohjelma huomioi energiafunktionaalissa Coulombin
suoran ja vaihtotermin, joista jalkimméisen Slaterin approksimaationa. Lisdksi kai-
kissa laskuissa olin pakottamatta pariteettisymmetriaa eli kdytin sille (force_parity)
arvoa F, mika oktupolideformaation tapauksessa oli valttamatontakin. Iteraation
konvergoitumisehtoa eli HFB-laskun tarkkuutta (accuracy) muuttelin deformaatio-
energiaa kartoittaessani jonkin verran laskenta-aikojen pienentamiseksi kuitenkin
kayttden aina lopullisessa deformaatioenergian minimin maaranneessé laskussa tark-
kuutta 1077, joka HFBTHO:ssa tarkoittaa kahden perikkiisen iteraatiokierroksen

tulosten HFB-matriisin normin eroa.

Ytimen multipolimomenteille, joita méadritettiin liitteen [C] esimerkkiparametri-
tiedostossa otsikon &HFBTHO CONSTRAINTS alla olevasta osuudesta, ja siten

kaytdannossa ytimen deformaatiolle kédytin rajoituksia siten, ettd dipolimomentin ra-
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joitin aina nollaan (Q; = 0), mutta heksadekapolin @4 ja sitd suurempien multipolien
annoin vapaasti hakeutua kaikissa laskuissa energiaminimia vastaaviin arvoihinsa.
Néiden lisdksi kaytin parametrilistassa rajoituksia kvadrupoli- ja oktupolimomenteille
Q2 ja Q3 siten, ettd deformaatioenergiakarttaa kartoittaessani rajoitin néitd mo-
lempia haluamiini arvoihin ja absoluuttisia deformaatioenergia minimejé laskiessani
annoin niiden vapaasti hakeutua minimia vastaaviin arvoihinsa — paitsi vain kvadru-
polideformaation sallineissa laskuissa pakotin oktupolimomentin nollaan (Q3 = 0).
Muut ytimen ominaisuuksiin liittyvat parametrien arvot olivat kaikissa tekemis-
sani laskuissa liitteen [C] esimerkkitiedoston mukaisia ja muita laskujen tekniseen
toteutukseen liittyneitd parametreja muutin tarpeen mukaan.

Madritettydni ytimien perustilojen deformaatiot HFBTHO-laskentaohjelmalla

(2:n ja (Q3:n suhteen etenin ytimien, joiden deformaatioenergiat toteuttivat ehdon

Eaet(Q2, Q3) < Eaer(Q5,0) <0, (85)

osalta FAM-QRPA-menetelmén mukaisiin laskuihin méaérittdédkseni siirtyméavoima-
kuudet. Puolestaan ytimet, joiden deformaatioenergian minimi ei ollut oktupolide-
formaatiolla, tai jotka eivat muuten toteuttaneet edella esitettya ehtoa, hylkasin

jatkotarkastelusta, enka niille siirtyméavoimakkuuksia laskenut.

3.2 Siirtymavoimakkuuksien ja fotoabsorbtiovaikutusalojen

laskeminen

FAM-QRPA-laskut tein HFBTHO:n péaélle rakennetulla FAM-QRPA-ratkaisimella,
jota ensimmaisen kerran nykyisessd muodossaan kaytettiin lahteessa [24], ja joka
taman tutkielman nédkokulmasta olennaisesti antoi tuloksena yhtalon mukaiset
siirtymavoimakkuusfunktiot. FAM-QRPA-laskujen aluksi HFBTHO-laskentaohjelma
laski ytimen halutulla tavalla rajoitetun tai rajoittamattoman perustilan eli HFB-
ratkaisun, jonka perusteella FAM-QRPA-laskentaohjelma ratkaisi FAM-QRPA-
yhtalot . Suoritettavaa FAM-QRPA-laskua varten taytyi mééritelld ulkoiseen
kenttdan liittyneet asiat seka muita laskuteknisié asioita, jotka laskentaohjelmalle
annetaan liitteessé [C] esitetyn mukaisella parametritiedostolla.

Tassa tutkimuksessa maéritin ulkoisen kentén aina joko sdhkoiseksi tai magneet-
tiseksi dipolikentéksi z-projektiolla K. FAM-QRPA-laskut alustavassa liitteessé [C|

esitetyssd parametritiedostossa kenttda madrittavia parametreja ovat O, T, L ja
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K, joista O madarittaa kentédksi sdhkoisen (O = 1) tai magneettisen (O = 3). Pa-
rametri T liittyy ulkoiseen kenttaa siten, ettd sdhkoisen kentén osalta sen arvona
kéytin isovektori kenttdd (7' = 1), ja magneettisen kentén yhtalossa oleville
gyromagneettisille vakioille kiiytin arvoja g™ = 5.586(-3.826) ja ¢P™ =1 (0) (T =
2). Ulkoisen kentéan multipolin méiraa parametri L, jona kaikissa laskuissa kdytin
dipolikenttééd (L = 1). Puolestaan K on multipolin L z-projektio, joten sen arvoina
kéaytin arvoja K = 0 tai K = 1, missd arvon K = —1 kaytto ei ollut tarpeen silla
se tuottaa K = 1 -tapauksen kanssa identtiset voimakkuusfunktiot [24]. Téassa tut-
kimuksessa siten O, T ja K ovat FAM-QRPA-laskujen ainoat parametrit, joiden
arvoja eri laskujen valilla muutin.

Muita FAM-QRPA-laskujen alustuksessa olennaisia parametriarvoja ovat yhté-
16n mukaiset energian arvot w, joissa FAM-QRPA-lasku suoritetaan. Téssa
tutkimuksessa laskin kaikki ytimet suorittamalla FAM-QRPA-laskut energian reaa-
liosan (w = wp + i7y) osalta 0,3 MeV:n vélein 128:1la energian arvolla ldhtien nollasta
eli wy € [0;38,1] MeV. Puolestaan kentdn energian imaginédériosana kiytin arvoa
v = 0.5 MeV, joka pysyi aina samana. Nama kentén energiaan liittyneet parametrit
madritettiin parametritiedoston riveilla line parameters ja qrpa__points liitteessé [C|
esitetyn esimerkkitiedoston mukaisesti. FAM-QRPA-yhtéloiden ratkaisun konvergoi-
tumisehtona ja siten tarkkuutena (qrpa_eps) kéytin arvoa 4 x 1077 seké konvergoitu-
misen todennékoisyyteen ja tehokkuuteen liittyvind Broydenin menetelmén [35] para-
metrina kdytin esimerkkiparametritiedoston mukaisia arvoja (grpa_nBroyden = 30
ja grpa__alphamiz = 0,33).

FAM-QRPA-laskuista saadut siirtyméavoimakkuudet piirsin kuvaajiksi, ja tarkis-
tin oliko FAM-QRPA-ratkaisin ehtinyt laskea kaikki energian arvot sillid olleessa
aikarajassa. Lisédksi laskin sahkoisisté dipolisiirtyméavoimakkuuksista ytimille niihin

liittyvat fotoabsorbtiovaikutusalat yhtéalon (82) mukaisesti ja piirsin nekin kuvaajiksi.
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4 Tulokset

Tassa luvussa kayn lapi tutkimiini ytimiin liittyvat tulokset. Ensimmaisend esittelen
luvussa perustilassaan oktupolideformoituneiksi ja muutenkin ehdon (85) mukai-
siksi 16ytamieni ytimien kvadrupoli- ja oktupolideformaatioiden suuruudet kvadrupoli-
ja oktupolimomentteina seké vastaavat deformaatioenergiat. Suorittamieni F'1- ja
M 1-siirtymavoimakkuuslaskujen seka E'l-siirtymavoimakkuuksien perusteella maé-
rittamieni fotoabsorbtiovaikutusalojen tulokset esittelen luvuissa [4.2H4.4] kuvaajien
ja niihin liittyvien havaintojen muodossa hiukan myo0s aiempiin teoreettisissa ja

kokeellisissa tutkimuksissa saatuihin tuloksiin tai yleisiin havaintoihin verraten.

4.1 Deformaatioenergiat ja deformaatiot

Tutkimistani aktinoidialueen ytimisté energiaminimi oktupolideformaatiolla 16ytyi
taulukossa [1]listatuilta ytimilta. Taulukossa on esitettyné néille ytimille HFBTHO:lla
lasketut kokonaisenergiat seka maaritelman mukaiset deformaatioenergiat vain
kvadrupolideformoidulle seké kvadrupoli- ja oktupolideformoiduille muodoille. Liséksi
taulukossa on vastaavien deformaatioiden suuruudet kvadrupoli- ja oktupolimoment-
teina. Tulosten perusteella aktinoidialueella kokeellisestikin saavutettavien ytimien
joukossa on useita potentiaalisesti oktupolideformoituneita ytimia seka ainakin muu-
tama kokeellisesti saavuttamattomissa olevien erittdin neutronirikkaiden aktinoidien
joukossa, mika vastaa aiempia arvioita |11, |12].

Taulukon [1] ytimista ldhes kaikilla on pelkkdan kvadrupolideformaatioon ver-
rattuna huomattava energiaminimi oktupolideformoituneella muodolla. Selvimmén
poikkeuksen tihian kuitenkin tekevit 228Th, 228U ja 23°Pu, joilla kaikilla ero on
alle 0,5 MeV ollen erityisen pieni 2*°Pu:lla, jolle siten péidyin laskemaan vain F1-
siirtymévoimakkuudet ja niiden mukaiset fotoabsorbtiovaikutusalat. Lisiksi *2Th:lla
ja 28Pu:lla energiaero pallosymmetrisestd muodosta vain kvarupolideformoituneeseen
muotoon on melko pieni ollen alle 0,5 MeV, mutta namé ovat joka tapauksessa vain ra-
joitettujen HFB-laskujen maédradmia deformaatioita, eiké niilld siten ole varsinaisesti

fysikaalista merkitysté.
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Taulukko 1. Ytimien, joille tein siirtyméavoimakkuuslaskuja, pallosymmetrisen
muodon kokonaisenergia ja vain kvadrupolideformoituneen sekéd kvadrupoli-
ja oktupolideformoituneiden muotojen deformaatioenergiat ja kvadrupoli- ja
oktupolimomentit. Kaikki tulokset ovat SkM* -parametrisaatiolla saatuja, jos ei
ole toisin mainittu.

/
vain | ke g o) | S0 g, ) | @ ) | e
T -1694.913 | 106521 | 0218 | 11,125 | 3,106 1,837
24T -1706,764 | 15,239 -1,944 15,242 3,559 -3,467
226Th -1718,329 | 18,802 -4,117 17,734 3,620 -4,901
220Th, SLy4 | -1718.599 | 17,635 -3,644 17,376 3,115 -4,401
228Th -1729,738 | 21,004 -6,036 20,406 3,090 -6,199
221(] 1608 813 | 12,347 | 0812 | 11,741 | 3271 22,460
20y -1711,545 | 17,556 -2,969 16,236 3,692 -4,225
28U -1724,000 | 21,106 -5,055 19,360 3,678 -5,921
226py -1701,531 | 13,774 -1,161 11,869 3,402 -2,679
228Py -1715,074 | 19,776 -3,698 16,988 3,725 -4,532
230py -1728.244 | 22.713 -6,607 21.176 3.371 -6,650
228Cm -1702,875 | 14,887 -1,456 11,699 3,513 -2,782
Py | -1992,630 | 20,266 | -0,190 | 15,931 | 5,402 1,628
0Py | -1995,316 | 28,325 | 1,056 | 22,099 | 5,798 22,465
20Cm -2014,944 | 32,332 -0,860 13,996 5,051 -2,176

Kaikille oktupolideformoituneiksi loydetyille ytimille deformaatioon liittyvan
oktupolimomentin arvo on samaa suuruusluokkaa poikkeuksena erittdin neutroni-
rikkaat ytimet. Toisaalta multipolimomenttien suuruudet riippuvat muodon liséksi
ytimen koosta, kuten yhtalo osoittaa, joten taulukoitujen oktupolimomenttien
perusteella ei voi erittdin neutronirikkaidenkaan ytimien sanoa olevan muita tutkit-
tuja ytimié deformoituneempia. Puolestaan kvadrupolideformaatioiden suuruudet eri
ytimien valilla vaihtelivat merkittavastikin. Lisdksi ldhes kaikilla ytimilld kvadrupoli-
deformaation suuruus hieman pienenee siirryttaessé oktupolideformoitumattomasta
oktupolideformoituneeseen ytimeen, mille poikkeuksena 2?2Th ja 224Th, joilla kvadru-
polideformaatio oli ldhes yhta suuri tai hieman suurempi oktupolideformoituneella
ytimelld, sekd erittdin neutronirikkaat ytimet, joilla puolestaan kvadrupolideformaa-
tio saattoi muuttua hyvinkin paljon vain kvadrupolideformoidun sekéa kvadrupoli- ja

oktupolideformoidun muodon valilla.

Taulukossa [1] esitettyjen ytimien lisdksi tutkimissani ytimissa ei muita HFBTHO-

laskujen perusteella perustilassaan oktupolideformoituneita ytimia ollut tai ne eivat
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Kuva 3. Ytimien (a) 22U ja (b) 2**Pu sihkéiset dipolisiirtymavoimakkuus-
funktiot vain kvadrupolideformoituneella (yhtendinen viiva) seké kvadrupoli- ja
oktupolideformoituneella (katkoviiva) muodolla erikseen K = 0 (musta) ja K =1
(sininen) -moodeille piirrettyna saaduista FAM-QRPA-laskujen tuloksista.

tdyttineet muita asettamiani ehtoja (85). Néistd 20U, 232Cf ja 2**Fm -ytimilld
ei ollut oktupolideformoitunutta perustilaa. Puolestaan ytimilld ?°Th ja ?*2U oli
oktupolideformoitunut perustila, mutta ilman oktupolideformaatiota niiden energian

minimi oli pallosymmetrisella muodolla.

4.2 Sahkoiset dipolisiirtymavoimakkuudet

Kuvassa [3| on FAM-QRPA-laskujen tuloksista saadut séhkoiset E1-siirtymévoimak-
kuusfunktiot ytimille 224U ja 28Pu koko lasketun energiavilin w = 0,0-38,1 MeV
sijaan keskittyen alueeseen, jossa on suurempia siirtymavoimakkuuksia. Edella, tés-
tedes ja kaikissa kuvaajissa energialla viitaan aina sen reaaliosaan wg, minké olen
kuitenkin jattanyt implisiittiseksi. Kuvaajiin erikseen piirretyista K =0 ja K =1
-moodeista jalkimmainen sisaltda identtisistd K = 41 -moodeista vain toisen. Kuvas-
sa [3al nakyy ?24U:n suurempien siirtymévoimakkuuksien jakautuminen suunnilleen
energiavalille w = 10-18 MeV, kun taas kuvan huomattavasti massaluvultaan
suuremmalla erittdin neutronirikkaalla 2%*Pu:lla suuremmat siirtymévoimakkuudet
ovat suunnilleen energiavililla w = 6 — 17 MeV. Kuvan |3, kuten kaikkien muidenkin
tutkittujen kuvassa [4] ja liitteessa [D| esitettyjen ytimien kuvaajissa nakyy siirtymé-
voimakkuusfunktioiden K = 0 ja K = 1 -moodien erottuminen selvasti erillisiksi
voimakkuusfunktioikseen kvadrupolideformaatiosta johtuen K = 1 -moodin ollessa
siirtyneena suuremmalla energialle X' = 0 -moodiin nahden, kuten prolaattidefor-

maatiossa odottaisikin [1}, [10].
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Kuva 4. Ytimen ???Th sahkoinen dipolisiirtyméavoimakkuusfunktio kuvan
mukaisin selityksin.

K = 0 -moodin siirtymévoimakkuusfunktiossa on kuvan [3a] 2*U:lla siirtymévoi-
makkuuspiikki energian w ~ 12 MeV kohdalla. Vastaavasti K = 1 -moodin siirtyma-
voimakkuusfunktiossa on suuri siirtymévoimakkuuspiikki energialla w ~ 13,5 MeV.
Kuvan perusteella ndiden piikkien suuruuksissa on eroa vain kvadrupolidefor-
moidun seka kvadrupoli- ja oktupolideformoidun muodon viilld, mutta tdmén eron
oktupolideformaation sijaan voisi tulkita johtuvan ennemmin kvadrupolideformaa-
tion muutoksesta eri muotojen valilla. Nain voi péételld kvadrupolideformaation
suuruuden pienenemisestd 224U:lla siirryttiessd vain kvadrupolideformoituneesta ok-
tupolideformoituun muotoon, miké saisi K = 0 ja K = 1 -moodien piikit siirtymaan
toisiaan ldhemméksi niiden energiakohtaan ja siirtymévoimakkuuksiin liittyen tietden
moodien erottumisen liittyvin kvadrupolideformaation suuruuteen. Huomioimalla
muutkin kuvissa [3D] ja [4] seké liitteessa [D] esitetyt E1l-siirtyméavoimakkuuskuvaajat
on niissd havaittavissa samaa ilmiota siirtymévoimakkuuspiikkien eroihin ja kvadru-

polideformaation muutokseen liittyen. Téasté erityisesti huomion arvoinen on kuvassa
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esitetty 222Th, jolla poikkeuksellisesti muihin tutkittuihin ytimiin nihden kvadru-
polideformaatio kasvoi (AQs > 0) oktupolideformoituun muotoon siirryttiessa, ja
jolla myos siirtymévoimakkuuspiikeissa havaittavat erot ovat péinvastaisia joskin
pienid muihin ytimiin nahden.

Edella kasiteltyjen siirtymévoimakkuuspiikkien lisaksi kuvien [3] ja [, seka liit-
teen |D| siirtyméavoimakkuuskuvaajissa on havaittavissa K = 1 -moodilla selvempi ja
K = 0 -moodilla pienempi enemmén kumpua muistuttava siirtymévoimakkuuspiikki
energian w ~ 16 MeV kohdalla — paitsi erittdin neutronirikkailla ytimilla hieman
pienemmallé energialla. Kuvaajien perusteella tahan siirtymavoimakkuuspiikkiin
liittyen oktupolideformaatiolla vaikuttaisi olevan selvi pienentéva tai jopa téysin héi-
vyttava vaikutus vain kvadrupolideformoituun muotoon verrattuna. Téahan liittyvia
syitd arvioin tarkemmin seuraavaksi esittdmieni fotoabsorbtiovaikutusalan tulosten
yhteydessa niiden kummutessa suoraviivaisesti E'1-siirtyméavoimakkuudesta, ja niille

ollessa paremmin aiempia tutkimuksia, joihin tuloksia suoraan verrata.

4.3 Fotoabsorbtiovaikutusalat

Sahkoisista dipolisiirtyméavoimakkuuksista yhtélon mukaisesti lasketuissa ja siten
sihkoisen jattidipoliresonanssin kuvaamiseen keskittyneissa fotoabsorbtiovaikutusa-
lan kuvaajissa esiintyy kosolti osiossa [4.2] esiteltyji ilmivitd. Ytimen 224U vaikutusalan
kuvaajassa 5, kuten kaikissa lopuissakin vaikutusalan kuvaajissa kuvissa [0] ja [7] seké
liitteesséi [D] on erikseen piirrettynd K = 0 ja K = 1 -moodien vaikutusalat, K = 41
sisaltden summan identtisista K = 1 ja K = —1 -moodeista, seké kaikkien moodien
summasta muodostuva kokonaisvaikutusala (kuvissa Total). ***U:n kuvaajasta voi
huomata K = 0 ja K = £1 -moodien ensimmaéisten piikkien olevan niin lahell&
toisiaan, ettd ne muodostavat kokonaisvaikutusalassa yhden levedn lahes yhtenéisen
piikin, josta kuitenkin kahden osapiikin osatkin ovat havaittavissa. Kaikilla tutki-
tuilla ytimill& on vaikutusalan kuvaajissa havaittavissa samanlaista eroa K = 0 ja
K = 41 -moodien ensimmaisissa piikeissé, ja siten kokonaisvaikutusalan kahdessa
ensimmaisesséa piikissé, vain kvadrupolideformoituneen seké kvadrupoli- ja oktupo-
lideformoituneiden muotojen valilla, kuin mité oli E'1-siirtyméavoimakkuuksillakin
havaittavissa, minké oletin johtuvan kvadrupolideformaation muutoksista.

Kuvassa |5 on ?*!U:lla havaittavissa fotoabsorbtiovaikutusalassa vain kvadrupoli-
deformoidulla muodolla kolmas piikki energian w ~ 16 MeV kohdalla, miké oktupoli-

deformoituneella muodolla vaikuttaisi haivyttyneen pois. Puolestaan pienemmalla
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Kuva 5. Ytimelle 224U lasketut fotoabsorbtiovaikutusalat vain kvadrupolide-
formoituneella (yhtendinen viiva) sekd kvadrupoli- ja oktupolideformoituneella
(katkoviiva) muodolla, erikseen K = 0 (musta) ja K = £1 (sininen) -moodeille
piirrettyné jalkimmaisen ollen summa identtisistda K = —1 ja K = 1 -moodeista.
Liséksi punaisen savyilla on piirrettyna kaikkien moodien summasta koostuva
fotoabsorbtion kokonaisvaikutusala (kuvassa Total).

energialla suunnilleen 15 MeV kohdalla vain kvadrupolideformoituneella muodolla
vaikutusalan suuruudet ovat hieman pienempié kvadrupoli- ja oktupolideformoituun
muotoon verrattuna. ?*U:n kuvaajasta [5| voisi néin ollen tulkita vain kvadrupo-
lideformoidulla muodolla vaikutusalaa siirtyneen hieman pienemmaltd energialta
suuremmalle muodostaen vaikutusalassa kolmannen w =~ 16 MeV kohdalle esiinty-
van piikin. Edelld kuvatut havainnot ovat myos nidhtavissi vastaavalla tavalla tai
maltillisemmin muillakin ytimilla kuvissa [0] ja [7] seké liitteessa [D] maltillisemman
tavan tarkoittaessa vain kvadrupolideformoituneessa muodossa tapahtuvaa piikin
pienenemisté sekd kvadrupoli- ja oktupolideformoituneessa muodossa havaittavaa

piikin ilmaantumista ja kasvua.

Kokeellisissa E'1-siirtymiin liittyvissa fotoabsorbtiovaikutusalan mittauksissa [1]
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on pienemmilla ytimilla vaikutusalan kuvaajissa nahtévissa jonkinlaista melko pienta
edelld kuvaamaani kolmatta piikkid vastaavaa rakennetta sekéd mahdollisesti hyvin pie-
nend havaittavissa nyt tutkimiani suuremmille 232Th ja 238U -aktinoideille tehdyissé
mittauksissa [52]. Néihin verraten vain kvadrupolideformoituun muotoon rajoitettu-
jen ytimien laskuissa ilmaantuva merkittavi kolmas vaikutusalan piikki nayttaytyy
ylimaariisena ilmestyvalta vaikutusalan piikilté, eika siten aiheuta syytaa olettaa,
ettd ytimen oktupolideformaatio pienentéisi kolmatta vaikutusalan piikkié, kun sité
ei vain kvadrupolideformoituneella muodoillakaan pitéisi olla. Puolestaan aiemmin
tehdyissa laskennallisissa tutkimuksissa [53] on havaittu joidenkin Skyrme, erityisesti
SkM*, -parametrisaatioiden tuottavan hyvin suuren kolmannen vaikutusalan piikin,
joka on laskettu [54] SkM™* -parametrisaatiolla olevaksi myo6s pallosymmetrisella
208Ph-isotoopilla. Niin ollen voidaan olettaa nyt tekemissini laskuissa erityisesti
vain kvadrupolideformoituun muotoon rajoitetuilla ytimilla ilmestyvin kolmannen
vaikutusalapiikin liittyvan valittuun SkM* -parametrisaatioon. Toisaalta on silti kiin-
nostavaa, ettd miksi ytimen oktupolideformoituneen perustilan salliminen laskuissa
havittaé tai pienentaéd kolmatta vaikutusalan piikkia. Tarkemman syyn arvioiminen
vaatinesi tarkempaa ytimille laskettujen perustilojen analyysia ja tulkintaa Skyrme-
parametrisointeihin liittyen sekd FAM-QRPA-laskuissa indusoituneiden tiheyksien
kuten lausekkeen dp(w):n tulkintaa eri muotojen vailla.

Kuvissa on esitettynd torium 2?2-228Th isotooppiketjun SkM* -paramet-
risaatiolla lasketut fotoabsorbtiovaikutusalat. Isotooppiketjusta on havaittavissa
kahden ensimméisen vaikutusalapiikin muodostuminen selvemmin omiksi piikeikseen
neutroniluvun kasvaessa. Tama on odotettua taulukossa [1| esitettyjen kvadrupolide-
formaation arvojen kasvaessa neutroniluvunkin kasvaessa téalla isotooppiketjulla. Pois
lukien erittdin neutronirikkaat isotoopit, vastaava ilmio on havaittavissa muidenkin
tutkittujen ytimien isotooppiketjuissa huomioiden kuvan || ja liitteen [D| kuvaajat,
joissa niin ikddn kvadrupolideformaatiot kasvavat neutroniluvun kasvaessa. Kuvista
on torium-isotooppiketjulle selvésti myos néhtéavissa oktupolideformaation
kolmatta piikkia haivyttavian vaikutuksen pieneminen neutroniluvun kasvaessa, ja
toisaalta myos vain kvadrupolideformoituun muotoon liittyvan piikin pienenemi-
nen neutroniluvun kasvaessa. Sama muutos on havaittavissa myos muiden kuvassa
[ ja liitteessa [D] esitettyjen ytimien muodostamissa isotooppiketjuissa, kun erit-
tain neutronirikkaita ja neutronikéyhempié ytimia ei verrata keskenédan. Néin ollen

isotooppiketjuihin tehtyjen havaintojen perusteella oktupolideformaation kolmatta
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Kuva 6. Isotooppien 2?27228Th fotoabsorbtiovaikutusalat kuvan |5| mukaisin
selityksin.

piikkia haivyttava, ja toisaalta pelkkdan kvadrupolideformaatioon rajoitetun muodon
piikkia kasvattava vaikutus voidaan liittda ainakin isotooppiketjuissa neutroniluvun
tai kvadrupolideformaation kasvuun. Lisdksi taulukon (1| deformaatioenergioita tar-
kastelemalla voi huomata myoskin oktupolideformaatioon liittyvén energiahyddyn,
deformaatioenergian, suhteessa pallosymmetriseen ja vain kvadrupolideformoituun
ytimeen kasvavan, deformaatioenergian pienenevan, neutroniluvun kasvaessa eli té-
mékin laskettu suure muuttuu systemaattisesti, joskaan sillakdéan on vaikea selittaa
kolmannen piikin eroja. Toisaalta isotooppiketjuissa voinee olettaakin ytimeen liitty-
vien suureiden muuttuvan ainakin jokseenkin systemaattisesti, eli sita vasten ei ole
jarkevaakaan liittaa kaikkia muuttuvia asioita toisiinsa.

Kuvassa E on esitettynd ytimelle 2Th SLy4 -parametrisaatioilla laskettuna
saatu fotoabsorbtiovaikutusalan kuvaaja. Vertaamalla sitd SkM* -parametrisaatiolla
laskettuun kuvaajaan kuvassa huomataan, ettda eri parametrisaatioilla saadut
kuvaajat vastaavat paapiirteissadn hyvin toisiaan, mika jokseenkin parantaa yleisesti

ottaen saatujen tulosten luotettavuutta, joskaan ei paljoa vertailun kohdistuessa vain
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Kuva 7. Ytimen ??Th SLy4 -parametrisaatiota kayttien laskettu fotoabsorb-
tiovaikutusala kuvan [5| mukaisin selityksin.

yhteen ytimeen. Olennaista kuitenkin SLy4 ja SkKM* -parametrisaatiolla lasketuissa
226Th:n kuvaajissa on kolmanteen vaikutusalan piikkiin liittyvé ero, joka on SLy4
-parametrisaatiolla oktupolideformoitumattomaan muotoon rajoitetulla muodolla
selvasti SKM™* -parametrisaation vastaavaa pienempi lahinnd hieman suurempana
vaikutusalana nayttaytyvéi tasanne. Tama havainto on linjassa edelld esittamiini
pohdintoihin ja tutkimuksen [53] arvioihin eri Skyrme-parametrisaatioiden eroista

kolmanteen piikkiin liittyen, joskaan siina ei ollut tutkittu SLy4 -parametrisaatiota.
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Kuva 8. Ytimien (a) >>Th ja (b)) 22°U magneettiset dipolisiirtymavoimakkuus-
funktiot vain kvadrupolideformoituneella (yhtendinen viiva) sekd kvadrupoli- ja
oktupolideformoituneella (katkoviiva) muodolla erikseen K = 0 (musta) ja K = 1
(sininen) -moodeille piirrettyna saaduista FAM-QRPA-laskujen tuloksista.

4.4 Magneettiset dipolisiirtymavoimakkuudet

Magneettisten dipolisiirtymévoimakkuuksien kuvaajissa kuvissa [SHI0|seka liitteessé [D]
esitetyissa kuvaajissa nakyy suurempia siirtymavoimakkuuksia suunnilleen energian
valilla w ~ 2-14 MeV osan kuvista keskittyessé télle energia vélille ja liitteen [D]kuvien
nayttaessa ldhes koko lasketun energiavalin w = 0,0-38,1 MeV. Kaikkiin kuvaajiin
on jo aiemmin esiteltyja sahkoisia dipolisiirtyméavoimakkuuksia vastaten piirretty
erikseen K = 0 ja K = 1 -moodit jalkimmaisen sisaltdessd toisen identtisisté
K = +1 -moodeista. Kaikkien tutkittujen ytimien kuvaajissa on selvésti havaittavissa
suurimpia siirtymévoimakkuuksia saksiresonanssi- seké spin-kaédntéenergia-alueella
molempien ollessa moodista riippuen hyvinkin erilaisia vain kvadrupolideformoidun
seké kvadrupoli- ja oktupolideformoidun muodon vélilla.

Saksiresonanssien energia-alueella on muilla ytimill& hieman yli 3 MeV ja erittain
neutronirikkailla ytimilla melko tarkalleen 3 MeV kohdalla K = 1 -moodiin liittyvé
siirtymavoimakkuuden piikki, jonka sijainnin ero massalukuun liittyen on kuten
odottaisikin olevan. Havaittavat saksiresonanssipiikit ovat suurimmalle osalle ytimia
selvastikin suurempia vain kvadrupolideformoituneille muodoille, mité voinee selittaé
jalleen kvadrupolideformaation pieneminen oktupolideformaation myota kokonaisvai-
kutukseltaan saksiresonanssin ollessa nelidllisesti verrannollinen kvadrupolideformaa-
tion parametrien suhteen [9]. Téata tukee my6s kuvien [8af ja [8b| havainnollistus, joista
kuvassa [Sal poikkeuksellisesti 222Th:lle oktupolideformaatiolla on suurempi piikki silld

kvadrupolideformaation suurentuessa oktupolideformoituneen muodon myéta, kun
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Kuva 9. Ytimen ?20Th magneettiset dipolisiirtymavoimakkuusfunktiot (a)) SkM*

ja @ SLy4 -parametrisaatioilla laskettuna kuvan |8 mukaisin selityksin.

taas 226U:lla on piinvastoin vastaten edelld kuvattua yleisempéé tapausta. Toisaalta
liitteessé [D] esitetyistd ytimistd 224U seké kuvassa [9b] SLy4 parametrisaatiolla lasket-
tu 226Th ovat jokseenkin poikkeuksia saksiresonanssialueen siirtymévoimakkuuksien
ollessa melko tarkasti yhta suuret oktupolideformoitumattomalle ja -deformoituneelle
muodolle huolimatta pienentyneesté kvadrupolideformaatiosta.

Laskettujen magneettisten dipolisiirtymévoimakkuuksien K = 1 -moodin saksi-
resonansseissa huomioitavaa myos on, ettd oktupolideformoituneella muodolla sak-
siresonanssit eivat kuvaajien perusteella muodosta kovin selvaa piikkia, vaan siita
siirryttaessa suuremmille viritysenergioille kohti spin-kaantoresonanssialuetta havait-
tavissa on selvaa siirtymévoimakkuutta kaikilla kuvissa seka liitteessa |D| esite-
tyilld ytimilld. Verrattuna kokeellisiin tuloksiin [55], esimerkiksi suuremmalla 2**U:lla
spin-kaantoalueen levittaytyessa tai siirtyessé télle alueelle voi talla energiavalilla
odottaakin olevan siirtyméavoimakkuutta, mutta toisaalta on vaikea arvioida miksi
oktupolideformoitumattomalla muodolla siirtyméavoimakkuus on selvésti pienempéa
238U:kin ollessa oletetusti oktupolideformoitumaton [12]. Tahén liittyen tulokset ovat
kuitenkin samanlaiset 22°Th:n kuvassa[9] esitetyilld SkM* ja SLy4 -parametrisoinneilla
laskettuna, joten eron voisi ajatella liittyvén fysikaalisestikin oktupolideformaatioon,
joskin jalleen yllattavampi tulos liittyy oktupolideformoitumattomaan muotoon rajoi-
tettuihin ytimiin, joten télla kertaa "puuttuva’” siirtyméavoimakkuus voisi kummuta
jostain laskuissa tapahtuvastakin.

Kaikki kuvissa seka liitteessé [Df esitetyt ytimet huomioiden spin-kaantoreso-
nanssien energiavalilla, w ~ 5 — 10 MeV M 1-siirtyméavoimakkuuksissa on piikkejé

sekd K =1 ettd K = 0 -moodeilla jakautuneena kyseiselle energiavélille, kuten defor-
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Kuva 10. Ytimen ??Pu magneettinen dipolisiirtymévoimakkuusfunktio piirret-
tyna @ lahes koko lasketulla energian alueella seka @ suurennettuna kuvan @
punaisella laatikolla rajattuun alueeseen muutoin kuvan [§] mukaisin selityksin.

moituneilla ytimilla yleensdkin. Padosin K = 1 -moodilla ollen ensin yksi pienempi
piikki suunnilleen energian 7 MeV ja suurempi 9 MeV kohdalla, nadiden ollessa melko
samat oktupolideformoidulle ja -deformoitumattomalle muodolle. K = 0 -moodilla
talla valilla oktupolideformoitumattomalla muodolla on paasaantoisesti yksi isompi
siirtymavoimakkuuspiikki suunnilleen energialla 10 MeV ja mahdollisesti pienempi
piikki tai kumpuilu pienemmalla energialla. Puolestaan kvadrupoli- ja oktupoli-
deformoidun K = 0 -moodin voimakkuusfunktio osoittaa jonkinlaista kumpuilua
spin-kaantoresonanssialueella, mutta ei selkeita piikkeja. Néin ollen K = 0 -moodin
oktupolideformoituneella ja -deformoitumattomalla muodolla siirtyméavoimakkuudet
ovat hyvinkin erilaiset — poikkeuksena SLy4 -parametrisaatiolla laskettu 22Th-ydin
kuvassa [9D] jolla molempien deformaatioiden mukaiset kuvaajat ovat melko saman-
tapaiset ollen edelld kuvatuista molemmat kvadrupoli- ja oktupolideformoituneen
muodon mukaisia. Néin ollen spin-kaantoalueella oktupolideformaatiolla voinee olla
siirtymévoimakkuuksiin suurtakin vaikutusta, mutta sen yksiselitteiseen toteamiseen
liittyy suurehkoa epavarmuutta esimerkiksi Skyrme-parametrisointien eroavien tu-
losten myoté. Energian mennessa yli 10 MeV:n M 1-siirtymévoimakkuudet laskevat
K =0 ja K =1 -moodeilla melko nopeasti pieniksi ldhelle nollaa, kuitenkin osoittaen
sitdkin suuremmilla energioilla jalleen hieman suurempiakin voimakkuuksia.

Edelld mainittujen havaintojen lisdksi kaikilla ytimilla on K = 1 -moodiin liit-
tyen jonkin verran siirtymévoimakkuuden suuruutta energian 22,5 MeV kohdalla
pienemmilla isotoopeille ja 20 MeV paikkeilla erittdin neutronirikkailla isotoopeilla

osoittaen jalleen selvida massalukuriippuvuutta. Suurempi M 1-siirtyméavoimakkuus
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nikyy pienend kumpuna kuvan 228Th:lle sekéd muilla ytimilld liitteen [D] kuvaajis-
sa. 228Th:lle laskettua magneettista dipolisiirtyméavoimakkuusfunktion rakennetta on
esitelty tarkemmin kyseisella energia-alueella kuvassa [I0b] Viritysenergian 20 MeV
paikkeilla on arvioitu [§] olevan isovektorijittikvadrupoliresonanssia liittyen ytimen
AK = 17 siirtymiin, joten taméa voisi tulkita olevan siihen liittyvaa voimakkuutta.
Tamaén alueen voimakkuuskuvaajat ndyttaytyvit myos erilaisina oktupolideformoidul-

la ja -deformoitumattomalla muodolla molemmat kuitenkin esittden nollasta eroavaa

siirtymévoimakkuutta.
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5 Johtopaatokset

Téassé tutkielmassa selvitin laskennallisesti oktupolideformaation vaikutusta sédh-
koisiin ja magneettisiin dipolisiirtyméavoimakkuuksiin sekd E1-siirtymista saatuihin
jattidipoliresonanssialueen fotoabsorbtiovaikutusaloihin aktinoidialueen parillisparil-
lisilla ytimilld. Oktupolideformaatiolla ei voinut havaita olevan yksiselitteisesti siité
johtuvaa fysikaaliseksi tunnistettavaa vaikutusta FAM-QRPA-laskuista saatuihin
sihkoisiin dipolisiirtymévoimakuuksiin tai niistd laskettuihin fotoabsorbtiovaikutus-
aloihin. Vaikka K = 0 ja K = £1 -moodien lasketuissa fysikaalisiksikin tunnistetta-
vissa F1-siirtymévoimakkuus- ja vaikutusalapiikkien suuruuksissa oli havaittavissa
systemaattisesti esiintyvia eroja oktupolideformoituneen ja -deformoitumattoman
muodon valilld, erot vaikuttivat todenndkodisemmin johtuneen eri deformaatioiden
valilla muuttuneesta kvadrupolideformaatiosta.

Nyt lasketuissa magneettisissa dipolisiirtyméavoimakkuuksissa oktupolideformaa-
tiolla nayttaisi olevan merkittava vaikutus siirtyméavoimakkuuksien suuruuteen viri-
tysenergian eri alueilla. Merkittavimpiné eroina ovat K = 0 -moodilla oktupolide-
formoituneen muodon spin-kdadntoenergia-alueella esiintyva siirtymévoimakkuuden
kumpuilu verrattuna oktupolideformoitumattomaan muotoon, jolla puolestaan on
havaittavissa selvemmét siirtymavoimakkuuden piikit. Toisena selvina erona on
havaittavissa K = +1 -moodien suurempana esiintyvét siirtymévoimakkuudet oktu-
polideformoidulla muodolla saksi- ja spin-kédantoresonanssien vélisella viritysenergian
alueella, joskin talld alueella havaitut siirtyméavoimakkuudet vain kvadrupolidefor-
moituun, eli ei ytimen todellista perustilaa vastaavaan muotoon rajoitetulla muodolla
olivat pikemminkin yllattavan pienié. Lisaksi K = £1 -saksiresonanssiin liittyvin
siirtymavoimakkuuspiikin suuruus on tassé tutkielmassa saaduissa tuloksissa paa-
osin pienempi oktupolideformoituneella muodolla, mutta tdmakin vaikutti johtuneen
oktupolideformaatiota todenndkoéisemmin pienentyneesté kvadrupolideformaatiosta
oktupolideformoituun ytimeen siirryttaessa.

Vaikkakaan sihkoisten dipolisiirtymévoimakkuuksien ja niiden mukaisten fotoab-
sorbtiovaikutusalojen kuvaajiin oktupolideformaatiolla ei nayttanyt olevan tdmén

tutkielman tulosten perusteella fysikaaliseksi tunnistettavaa vaikutusta, on silla
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havaittavissa selva vaikutus ilmeisesti Skyrme-parametrisaatioon liittyvaan [53] yli-
madraiselta vaikuttavaan kolmanteen siirtyméavoimakkuus- tai vaikutusalapiikkiin
suuremmilla viritysenergioilla. Aiempien, joskin hieman eri laskennallisessa viiteke-
hyksessa tehtyjen tutkimusten [53| [54] mukaan erityisesti SkM* -parametrisaatiolla
lasketuissa F1-siirtymien jattidipoliresonansseissa ilmenee merkittava, jopa pallo-
symmetrisilla ytimilla havaittava kolmas vaikutusalan piikki. Témén tutkielman
tulosten perusteella ytimelle oktupolideformoituneen muodon salliminen jopa taysin
héaivyttad tai vahintadn pienentad kolmatta piikkié, joskin ainoastaan kvadrupo-
lideformoituneen seké kvadrupoli- ja oktupolideformoituneiden muotojen valisen
eron pienenentyessa isotooppiketjuittain neutroniluvun kasvaessa. Puolestaan SLy4
-parametrisaatiolla tehdyssé vertailulaskussa 226Th:lle kolmannen piikin kohdalta
siirtyméavoimakkuuksien ja vaikutusalojen suuruudet pienevét oktupolideformoidul-
la muodolla jonkin verran sailyttden kuitenkin vain kvadrupolideformoituneelakin
muodolla olleen tasannemaisen muotonsa.

E1-siirtymiin ilmeisesti kdytetystd Skyrme-parametrisoinnista kummunneen kol-
mannen vaikutusalapiikin pienenemiselld oktupolideformaation myota ei voine tulkita
olevan ainakaan suoraan fysikaalista merkitysta. Téstéd huolimatta piikin pienenemi-
nen laskuissa oktupolideformaatioon liittyen on kiinnostavaa ja kutsuu tutkimaan
sen syita tarkemmin esimerkiksi tutkimalla ytimen perustilan HFB-ratkaisua tai
FAM-QRPA-laskuissa indusoituvia tiheyksia tarkemmin, tai tekemalla vertailevia
laskuja viela muilla Skyrme-parametrisoinneilla ja korkeammilla sdhkoisen multi-
polin siirtymilld. Puolestaan tutkittujen M 1-siirtyméavoimakkuuksien osoittaessa
todenndkoisemmin ytimen fysikaalisiin ominaisuuksiin liittyvaé eroavaisuutta ok-
tupolideformaatioon liittyen, voisi niille esimerkiksi eri Skyrme-parametrisaatioilla
tehtavien lisalaskujen tekeminen olla hyodyllistd nytkin saatujen tulosten perusteella

sen ollessa selvin yksittdinen tuloksiin epavarmuutta aiheuttanut tekija.
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A FAM-QRPA-yhtaloiden johtaminen

Tassé liitteessa teen yksityiskohtaisesti luvuissa |2 - 2.5.1ja |2 méaéariteltyjen F(¢):n
H(t)m ja Bi(t):m sijoittaminen ajasta riippuvaan HFB—yhtaloon (55)). Liséksi niin
muodostetusta yhtalosta johdan yksityiskohtaisesti FAM-QRPA-yhtalot [43].
Sopivan muotoisen ajasta riippuvan HFB-yhtalon muodostus voidaan aloittaa
sijoittamalla yhtélsissd (56)), ja méaaritellyt H(t), F(t), ja Br(t) yhtaloon
(55)), jonka jalkeen esitystd muokataan, kunnes odotusarvon laskeminen HFB-tilan
suhteen kéy sujuvasti. Sijoittamalla méaéritelmét yhtéloon sen vasemmasta

puolesta tulee

.0Bk(t) 0 iEyt
T at{ﬁ’“”ﬁ’“(t)}e (A1)
_ eiEkt{ 65g];( ) _Ek<ﬁk+5ﬁk<t))}

Vastaavasti sijoittamalla yhtalon oikeasta puolesta, kun jatetdan n:n suhteen
lineaarista suuremmat termit pois, mita ajatellen olen merkinnyt seuraavassa yhtéa-
l6ssé funktioiden mahdolliset suoraan verrannollisuudet 7:n suhteen yldindekseiné
jattden merkinnan ensimmaiselld ja viimeiselld rivilla pois, ja kun ei viela kirjoiteta

auki ajasta riippuvaa kenttaé F(t), tulee

[H(t) + F(t),6:(1)]
=|Ho + SH"(t) + F"(t), By + 0B(t) | e
={[Ho. 3] + [Hos 061(0)] + [517(1) 5]
+ [oHm0).810] + [F1(e).8] + [F(0), 680(0)] feBr
—{[Ho. ] + [Ho,030(0)] + [sH(0). 5] + [F(0),5] 2 + OGr)
:{[Ho,aﬁk(t)} [Hy + 5H(1) + F(1),8 ]}eiEkt+(9(n2).

(A.2)

Sijoittamalla yhtaloiden (A.1] - ) ja (A.2) - mukaiset vasen ja oikea puoli ajasta riippuvaan
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HFB-yhtaloon saadaan

eiEkt{z‘a‘sg’;“) ~ BB+ 06u(0) } = { [Ho, 68u(0)] + [Ho -+ 6H(0) + F(0) 5] e,
(A.3)

mistd uudelleen jarjestelemalld termeja ja supistamalla eksponenttifunktio saadaan

6B (t)
ot

= B (B + 0B(t)) + [Ho,0Bu(t)] + [Ho + GH(t) + F(1).8:].  (A4)

i

Laskemalla nyt yhtélon (|A.4) vasemman puolen aikaderivaatan saadaan

il ! 0 iwt * jwt
i gl;( ) _ iat'f]%:ﬁl{Xuk(w)ezw + Y (w)e ) -
= nw Z 5l{Xuk(w)e_i‘”t — Y;k<w)eiwt}
m

ja sijoittamalla yhtéalostéa (A.5]) saatu vasen puoli yhtaloon (A.4) saadaan

nwy Bl{Xuk(w)e_m - Y:k(w)ewt} "
1 .6

= Ex (B + 6B(t)) + [Ho, 6B(t)] + [Ho + SH(t) + F(£),B].

Tarkastelemalla yhtélossa (A.6) esiintyvia termejé luvuissa ja esitet-

tyine méaaritelmineen kiy selviksi Wickin teoreemaa [31] kayttamalld, ettd kaikkien
termien odotusarvoksi HFB-tilan suhteen tulee nolla. Yhtalostd (A.6]) voi kuitenkin
huomata, etté kertomalla sitd vasemmalta S;:114, missé [ on jokin valitun kantatila-
avaruuden tila, saadaan termeisté ei-nollaa olevia odotusarvoja HFB-tilan suhteen,

minké peruste kédy selvaksi seuraavien laskujen myoté.

Joten kerrotaan yhtaloa (A.6)) vasemmalta §;:114 ja otetaan saadusta yhtalosta

odotusarvo HFB-tilan suhteen. Néin saadaan
nw Y (@1B,8] @) { X (w)e ™ = Vi (w)e™'}
m
— { B (0] 515 |©) + Bi (0] 405.(1) |9) + (@] Bi[Ho, 65:0)] [0) (A7)

+ (@1 [Ho 8] 12) + (@l B[5H(0), 5] 19) + (@] 4 [F (1), 19) ],

missd on nyt yhteensa seitsemén odotusarvoa, jotka voidaan laskea Wickin teo-
reemaa kayttden tietden kvasihiukkasoperaattoreiden kontraktiot (15) HFB-tilan



75

suhteen. Merkitsemalla seuraavissa yhtaloissa vain kontraktiot, jotka eivit yhtalon
(15)) mukaan ole triviaalisti nollia yhtélon (A.7) vasemmasta puolesta tulee

nw Y (@] 4B |®) {Xuk(w)e_m _ Y:k(w)em}
"
= 10 2 A (X — Vi) }
w
= nw Z 51H{X,uk(w)€_iwt _ Y:k(CU)eiwt}
w

= n{ Xu(w)e ™ = Vi(w)e '}

(A.8)

Yhtalon (A.7) oikean puolen ensimméinen termi on selvisti nolla, mutta toinen termi
puolestaan madaritelmaa 0Pk (t):1le kiyttaen on

Ex (@] Bi6Bx(8) [®) = nEx Y- (@] B3] |@) { Xp(w)e ™ + Vi (w)e™'}

I
=nE, ) BlﬁL{XMk(w)e_M + Y;k(w)em}
I
= 1B 3 O Xu(w)e ™ + Vi (w)e '}
o
= nEk{Xlk(w)e’M + YZZ(w)eM}.

Yhtalon (A.7) oikean puolen kolmas termi, kdyttamalla maaritelmaa Hy:lle,
saadaan muotoon
(@[3 | Ho, 38k(1)] | )
= 1Y B (| B[ B18u, BL] 18) { Xun(w)e ™ + ¥ (w)e™!}
uv

=13 B (@l A518,50 12) — (@I B8 12) { Xor(w)e ™ + Vi (w)e™!}
v ~

=0

= Z EuﬁlﬁLﬁuﬁl{X,,k(w)e*M + Yy*k(w)eiwt}
uv

= Z Euéluéuu{Xuk(W)e_M + Yu*k(w)ei“t}
uv

= nEl{Xlk(w)e_M + YZZ(oJ)eM}.
(A.10)
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Yhtélon (A.7) oikean puolen neljis termi on nolla, silla

(@] 31 [Ho. 8| 19) = 0> By (@] B[ 81,6, 5] @)

=Y B {(®| B85S |1B) — (D] BiBiBLB. 1)} (A1)
H -0 -0
=0.

Yhtalon (| oikean puolen viides termi, kun huomataan, ettd d H (w):sta . ) ja
sen hermlten konjugaatlsta dH'(w) nollasta poikkeavia odotusarvoja selvastlkln saa

vain termit, joissa on kaksi kvasihiukkasluontioperaattoria, on

(@] Bi[SH(1),5:] |®)
= (@] B [0H (w)e ™" + GH (w)e™, 3] @)

n{z SH2(w) (@] 4] 8161, By] |@) e
+ 3O ) @13l @)1}

n{z SH 0 (w) (D] 831818k |®) — (D] BiBkBLBL ) )e !

=0

2 0H () ) (P 518165, |9) — (@] BiBBLEY 1)) ™'}

=0

—f 1 [ ]
n{Z5H20 )(~BiBBLBL — BiBBLBL) e

02+ %T‘T_[ 2 Bt gt ) et
+ S OHE (AL~ BB

n{Z SH2 (w) (3300 — 10 )" + S oM (@) (31 — 5lyaku)eiwt}
1 20 20 —iwt 02x 02x% iwt
:277{<5sz (w) — 0Hy (W)>6 + (5sz (w) — 0Hy; (w))e }
=—06HX(w) =—06H)2* (w)
:77{5}[121?( ) —iwt + 5H02*( ) zwt}‘
(A.12)
Edelli laskussa (A.12) hyodynsin toiseksi viimeiselld rivilla 6 H?°:n ja 6 H%?:n anti-

symmetrisyyttd, minkd nakee niiden lausekkeista ja tietden, ettd A
antisymmetrinen [43]. Yhtélon (A.7) oikean puolen kuudes termi, kun huomataan,
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etté jilleen ei nollaa olevia odotusarvoja antaa vain termit, joissa on kaksi kvasihiuk-
kasluontioperaattoria, on muodoltaan téysin vastaava laskun (A.12)) kanssa, joten se

(@] G [F(0).6:] 18) = n{ FR(w)e ™ + F*(w)e™}. (A.13)

Kokoamalla yhtéloissa (A.8)—(A.13) lasketut arvot yhtélon (A.7)) termeille saadaan
ajasta riippuvaksi HFB-yhtéloksi

mo{ Xie(w)e ™ = Vii(w)e '}
:T]Ek{sz(w)e"""t + YZZ(w)e"“t} + ﬁEz{XZk(w)e‘M i Y,Z(w)e“"t}
+n{OH (@)e™ + S (@)™ | + n{ P (@)e™" + F (w)e™ }
(A.14)

Yhtalon (A.14]) taytyessd toteutua kaikilla ajan hetkilld ¢ voidaan eri eksponenttifunk-
tioita vastaavat termit kerata kahdeksi yhtaloksi. Lisaksi supistamalla n:n (n # 0)
pois saadaan yhtélosta (A.14) kaksi yhtalo(ryhméd)

(By + By — w) Xy (w)e ™ 4+ §HE (w)e ™! + Fa%(w)e ™ =0

A . , (A.15)
(B + B 4 w)Yjp(w)e™ 4+ §Hj2 (w)e™! + Fp2 (w)e™! =0,

joista molemmista eksponenttifunktiot voidaan supistaa. Ottamalla viela komplek-
sikonjugaatin alemmasta yhtalon (A.15)) yhtélosta saadaan FAM-QRPA-yhtalot

lopulliseen muotoonsa

(B, + B — w) Xp(w) + 0HR (w) = —F (w)

(A.16)
(B, + Er+ w)Yip(w) + 0H ) (w) = —F ().

Ekspansoimalla § HX (w) ja d H)? (w) yhtéalossa (A.16) saataisiin FAM-QRPA-yhtéloista
QRPA-yhtélo perinteisemmaéssa matriisimuodossa [43], mutta FAM-QRPA-menetelméaa
kédytettaessa pitdydytadn yhtalon (A.16) mukaisessa FAM-QRPA-muodossa.
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B FAM-QRPA-tiheydet

Téssé liitteessd muodostan yhtaldiden (75)—(77) mukaiset indusoituneet FAM-QRPA-
tiheydet ldhteen [43] mukaisesti. Ajasta riippuvien kvasihiukkasten yhtaloiden
ja perusteella [43] saadaan kvasihiukkasten ajasta riippuviksi aaltofunktioiden

amplitudeiksi
Ui(t) = Up(t)e P
k(1) = Ux(1) | (B.17)
Vii(t) = Vi(t)e ™,
missi U (t) ja Vi(t) ovat
uk:l(t) — {U + T](V*X*eiwt + V*Ye_iwt>}klv (B 18)

Vkl(t) = {V + n(U*X*eiwt + U*Ye_iwt)}

Kl

Ajasta riippuvista HFB-aaltofunktioiden amplitudeista saadaan ajasta riippuvaksi

tiheydeksi (p = V*V7T) [43]
p(t) =

VBV ()
(t) '

{V t e_iEt}*{V(t)e_iEt}
=V (Vi)

_ {V " n(U*X*ew n U*Ye—iwt> }*{V n n(U*X*e“"t . U*Ye—iwt) }T

_ {V* + n(UXe_i“t + Uy*eiwt)}{VT +n(XTUTeiwt + YTUTe—iwt)}

=V Ve {(UXVT + VY U e ™ 4 (VXU 4 UY VT ) e ) 4 O(p).

=po

(B.19)

Toisaalta ajasta riippuva tiheys ekspansoituna lineaariseen termiin asti n:n suhteen
on [43]
p(t) = po + n{dp(w)e™ + 6p' (w)e™'}, (B.20)
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joten voidaan tunnistaa
Sp(w) =UXVT 4+ vyTyut (B.21)

ja vastaavasti sen hermiten konjugaatti. Lisiksi FAM-QRPA-menetelméssa tiheyden

muutos voidaan esittdd muodossa [43]
5p(w) = ”;” +O0P), (B.22)

missé p,, on niin kutsuttu FAM-QRPA-tiheys — tiheys, joka on 7:n mukaisesti lineaa-
risesti poikennut staattisen ratkaisun tiheydesta py. Toisin kirjoitettuna yhtéalosta
(B.22)) saadaan FAM-QRPA-tiheydeksi

Py = po + ndp(w) + O(n?)

(B.23)
=VVT 4 UXVT +VYTU.
Vastaavasti pariliitostensoriksi saadaan (k = V*UT = —UV'T)
K(t) = V(U (1)
T

= (ve ™} {ue}
= V(U (1)

= [V (U xe 1 UYe =)} {U + g (Vexre + viye )}

= {4 n(UXe ™ + Uy ) {UT + n(XTVie“ + yTUTe ")}
= VUL n{(UXUT + VYTV e ™t 4 (VXTVT 4 OV UT) e} + O(?).

=K0

(B.24)

Ei-hermiittisend (p:sta poiketen) x voidaan ekspansoida n:n lineaariseen termiin asti

muodossa [43]
K(t) = Ko + n{ém(”(w)e_i“t + 6K(_)(w)ei“t}, (B.25)

joten tunnistetaan

ok (w) =UXUT + VYTV,

(B.26)
or I (w) =V XV LUy UT.
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Tiheyttéa p vastaten pariliitostensorin K FAM-QRPA-muodoiksi tulee

kY = ko + nosH (W)

(B.27)
=V*UT + nUXUT + VYTV
ja

/{7(7_) = ko 4+ 10K (W)

(B.28)
=V UT +p(V*XTVT 4 UY*UT).

Toisaalta kayttamalla pariliitostensorin FAM-QRPA-muodon muodostuksessa edel-

14 kiytetyn sijaan médrittelyd x = —UVT tai hyddyntamélld antisymmetrisyytti

saaduissa tuloksissa (B.27) ja (B.28) saataisiin £(7) ja x{~) lihteen [24] mukaisessa

muodossa

kU = UVt —pUXTUT + VYV
ja

Ky = UV — (v XV uyiuT).
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C Esimerkkiparametritiedostot

Alla on esimerkki tyypillisesté parametritiedostosta, jolla HFBTHO v2.00d -laskentaohjelmalla
tehtyja laskuja on ajettu.

&HFBTHO_GENERAL
number_of_shells = 20, oscillator_length = -1.0, basis_deformation = 0.0,
proton_number = 90, neutron_number = 136, type_of_calculation = 1 /

&HFBTHO_ITERATIONS
number_iterations = 400, accuracy = 1.E-7, restart_file = 1 /

&HFBTHO_FUNCTIONAL
functional = ’SKM*’, add_initial_pairing = F, type_of_coulomb = 2 /

&HFBTHO_PAIRING
user_pairing = F, vpair_n = -300.0, vpair_p = -300.0,
pairing_cutoff = 60.0, pairing_feature = 0.5 /

&HFBTHO_CONSTRAINTS
lambda_values = 1, 2, 3, 4,

1, 1, 0

s s s >

5, 6,7, 8
lambda_active = 1, 0, 0, 0, O
expectation_values = 0.0, 15.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0, 0.0 /
&HFBTHO_BLOCKING
proton_blocking = 0, 0, 0, O, O, neutron_blocking = 0, 0, 0, 0, 0 /

&HFBTHO_PROJECTION

s> s> s s s 3 3

switch_to_THO = 0, projection_is_on = O,

gauge_points = 11, delta_Z = 0, delta_ N = 0 /
&HFBTHO_TEMPERATURE

set_temperature = F, temperature = 0.0 /
&HFBTHO_DEBUG

number_Gauss = 40, number_Laguerre = 40, number_Legendre = 80,
compatibility_HFODD = F, number_states = 500, force_parity = F,
print_time = 0 /

Alla on esimerkki FAM-QRPA-laskuissa kéytetysta tyypillisestd parametritiedos-
tosta, josta olen téta esitystd varten poistanut tassa tutkielmassa tehtyjen laskujen
kannalta epaolennaisiksi jaédneet parametririvit.

========== Qrpa.inp
1,0 ! calc. path, file io (integers)
1,1,1,0 ! 0,T,L,K (integers)
0.0000004 ! grpa_eps (stop criteria - accuracy)
200 ! max_iter_qrpa (stop criteria - iteractions)
30 ! grpa_nbroyden (inter Broyden)
0.33 ! gqrpa_alphamix (mix Linear/Broyden)

1,0.4,1.3,0.0,0.0 ! time-odd cc, g0,g0’,gl,gl’ (integer, 4 reals)
0.0,0.5,0.3,0.0 ! line parameters (Re and Im part of the starting point, Re and Im part of the step)

128,0 ! grpa_points, points2 (number of points to calculate, se details later)
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D Tuloskuvaajia
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Tassa liitteessé on kaikkien niiden ytimien sahkoéiset dipolisiirtymévoimakkuusfunk-

tiot ja fotoabsorbtiovaikutusalat, joita ei luvussa 4| ollut esitettyna. Lisdksi téssa

liitteessa on suuremmalla energian valilla piirretyt kaikkien niiden ytimien magneet-

tiset dipolisiirtyméavoimakkuudet, joita ei ollut osiossa suuremmalla energiavalilla

esitettyna.
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dB/dw (e2fm2MeV~1)
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Kuva 11. Tulokset-osiossa esittamattomét sahkoiset dipolisiirtyméavoimak-
kuusfunktioiden kuvaajat kuvan [3| mukaisin selityksin.

(a)
226

SkM*+HFB

—— K= 0, Q5=0 |
K= 0, Q3#0
—— K=%1,05=0
K=#1,Q;#0
Total, Q3=0
== = Total, Q3#0

AQ,=-1,320b
Qs = 3,692 b2

—— K= 0, 4=0 |
K= 0, Q3#0
. —— K=%1,05=0
2| J— K=#1,0;20 |
v\‘ Total, Q4=0
1 == = Total, Q3#0

AQ, =-1,905 b
Qs = 3,402 b2

(b)
228U

SkM*+HFB ,\

f
w/h
!

mm = Total, Q3#0

1 £Q, =-1,746 b
Q3= 3,678 b2

(d)

228 Pu
SkM*+HFB

h

04=0
Q3#0 |
AQ,;=-2,787b

03 = 3,725 b3?




88

(e) S
600 | koo 33;2_
...... - 0. 0,
ol 230py ,f\ el |
M K=%1,05%0
= - AN A Tomnonmo
€ 400 1 == = Total, Q3;=0 |
£300 t AQ;=-1,537b
© Q3= 3,371 b3”
200
100
N e SRS
5 10 15 20
w (MeV)
L (g) ~ —— K= 0, Q4=0 |
600 \ -
288 ' """ K= 0, Q3#0
500 f U, \ — K==L0s=0 ]
------ K=+1,0520
= SkM*+HFB | \\ T om0
§ 400 ¢ ] % \ == = Total, Q320 |
£300 ] AQ,=-4,336b
° [ITAN \ Q3 = 5,402 b37
200 r / ./ R |
100 7\ \“\\\
|- ey ~—
0= L L s===s
5 10 15 20
w (MeV)
M N 0o
000 290 I\ K= 0, Q320
""" = 3
500 le \ T K==L =0
------ K=+1,Q3#0
5 SkM*+HFB ] AN Total, | @420
€ 400 \ —_ Tota, 020 ]
£300 t ) \ AQ,=-18,336 b
° N \ Q3= 5,551 b*"?
200 F7AN |
100 | /7 AR\ |
— / 7 ._\S\,"
0E= : -
5 10 15 20
w (MeV)

100

Q=0
Q3#0
AQ,=-3,188b

Q3= 3,513 b3?

Q4=0

Q3=0 |

AQ,=-6,226b
Q3= 5,798 b3?

Kuva 12. Tulokset-osiossa esittamattomat fotoabsorbtiovaikutusalojen ku-
vaajat kuvan [5| mukaisin selityksin.
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Kuva 13. Tulokset-osiossa laajemmalla energiavalilla esittaméattomét mag-
neettiset dipolisiirtymévoimakkuuskuvaajat kuvan [§ mukaisin selityksin.
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