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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ

Обґрунтування вибору теми дослiдження. З часу створення i
до цих пiр фiзика електронних i атомних зiткнень вiдiграє фундаменталь-
ну роль як в розвитку квантової теорiї, так i в її численних застосуван-
нях. Вiдомостi про елементарнi процеси взаємодiї електронiв з атомами
та iонами необхiднi при розв’язуваннi багатьох задач атомної i ядерної
фiзики, фiзики i хiмiї плазми та керованого термоядерного синтезу, фi-
зики верхнiх шарiв атмосфери i астрофiзики, квантової електронiки та
iн. Впродовж тривалого часу вивчення електрон-атомних (e+A) зiткнень
обмежувалося з’ясуванням принципових особливостей та основних меха-
нiзмiв пружних i непружних процесiв, таких як збудження та iонiзацiя
найпростiших атомних систем, що мiстять невелику кiлькiсть електро-
нiв. Головне завдання теорiї полягало насамперед в тому, щоб розрахува-
ти iнтегральнi перерiзи та константи швидкостей реакцiй за допомогою
вiдомих квантовомеханiчних методiв: сильного зв’язку каналiв (СЗК), R-
матрицi, спотворених хвиль (СХ), тощо. Втiм, необхiднi в рiзних дiлянках
сучасної фiзики i нової технiки вiдомостi про елементарнi процеси e+A-
зiткнення не обмежуються даними про повнi перерiзи, але й включають
бiльш детальнi характеристики, такi як, наприклад, спектри та кутовi
розподiли продуктiв реакцiй. З розвитком технiки фiзичного експеримен-
ту з’явилася можливiсть «розгорнути» багато якi процеси за енергiєю та
кутом розсiяння. Цi розгортки — диференцiальнi перерiзи розсiяння —
нагадують спектрограми, структура яких мiстить найдетальнiшi вiдомо-
стi про динамiку процесу зiткнення та про структуру самих атомiв та
iонiв.

Розвиток сучасної технiки експерименту (метод перехресних пучкiв,
технiка збiгiв, застосування синхротронного випромiнювання та iн.) вiд-
крило новi можливостi i перспективи дослiдження. Значно розширилося
коло дослiджуваних атомних систем, пiдвищилася чутливiсть, точнiсть
i детальнiсть вимiрювань i, як наслiдок, виявилося можливим отримати
якiсно нову iнформацiю про властивостi взаємодiючих частинок та еле-
ментарних процесiв з їх участю. Iнтенсивнi експериментальнi дослiджен-
ня електрон-атомних зiткнень протягом останнiх десятилiть вказують на
сильну залежнiсть результатiв вимiрювань вiд iндивiдуальних особливо-
стей структури атома-мiшенi i продуктiв реакцiї. При цьому виявилося,
що навiть в добре розроблених областях, таких, як резонансне та пружне
розсiяння, є багато невирiшених питань. До цих пiр немає повної вiдпо-
вiдi на вельми загальнi питання про роль багатоелектронних кореляцiй,
поляризацiйних явищ та ефектiв зв’язку каналiв i релаксацiї квантової
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орбiти збуджених електронiв у процесах резонансного розсiяння повiль-
них електронiв на складних багатоелектронних атомах та iонах. У мiру
подальшого розвитку теорiї ставало все бiльш очевидним, що прийшов
час для розробки нових та удосконалення iснуючих методiв дослiдження
процесiв e+A-розсiяння, якi за своєю точнiстю задовольняють вимогам
сучасного експерименту i найбiльш ефективно та повно враховують тонкi
деталi структури атома-мiшенi. Комбiнацiя нових теоретичних пiдходiв,
нових обчислювальних методiв, реалiзацiя цих методiв у виглядi вiдпо-
вiдних пакетiв прикладних програм, — все це накладає вiдбиток на всю
сучасну дiяльнiсть в цiй областi. Така дiяльнiсть виявилася плiдною i для
нашої дослiдницької групи, в результатi чого в наших працях [1–10] було
розроблено нову розширену версiю R-матричного методу.

Зв’язок роботи з науковими програмами, планами, темами,
грантами. Дослiдження, результати яких включенi в дисертацiйну ро-
боту, виконанi згiдно з такими науково-дослiдними темами ДВНЗ «Ужго-
родський нацiональний унiверситет»: «Аналiтична теорiя процесiв з пе-
рерозподiлом у непружних зiткненнях атомних частинок» (2005–2007 рр.,
шифр ДБ-521, № ДР-0103U001696), «Релятивiстськi та квантово-електро-
динамiчнi ефекти при взаємодiї багатозарядних iонiв з важкими атомами
та з постiйними електричним i магнiтним полями» (2012–2014 рр., шифр
ДБ-806, № ДР-0112U001552), «Iнтегральнi рiвняння Додда-Грейдера в те-
орiї одно- та двоелектронних процесiв з перерозподiлом у високоенерге-
тичних iон-атомних зiткненнях» (2015–2017 рр., шифр ДБ-847, № ДР-
0115U001099), «Теорiя R-матрицi i точнi чисельнi розрахунки елемен-
тарних процесiв зiткнення електронiв i фотонiв зi складними атомами»
(2018–2020 рр., шифр ДБ-880, № ДР-0118U000173).

Мета i завдання дослiдження. Метою дисертацiйної роботи є
розробка нової БСР-версiї R-матричного методу, що базується на засто-
суваннi залежних вiд терму неортогональних орбiталей та сплайн-пред-
ставлень для радiальних частин одноелектронних хвильових функцiй. На
основi розробленої БСР-версiї провести систематичнi дослiдження еле-
ментарних процесiв взаємодiї повiльних електронiв з атомами Ca i Al та
фотонiв з вiд’ємними iонами Са− i Al−. Для досягнення поставленої мети
передбачено вирiшення таких основних завдань:
• розробити новий метод розв’язання задачi e+A-розсiяння у внутрiшнiй
R-матричнiй областi, який ґрунтується на одноразовiй дiагоналiзацiї ма-
трицi повного гамiльтонiана системи «атом + налiтаючий електрон» в
базисi, що задається повним скiнченним набором B-сплайнiв;
• iз застосуванням залежних вiд терму неортогональних орбiталей розро-
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бити новий спосiб урахування резонансних ефектiв, який дозволяє мiнi-
мiзувати псевдорезонансну структуру в перерiзах розсiяння i не потребує
залучення будь-яких кореляцiйних функцiй;
• на основi розвиненої БСР-версiї методу R-матрицi розробити пакети вiд-
повiдних прикладних програм для числових розрахункiв характеристик
e+A-розсiяння та процесiв фоторозщеплення вiд’ємних iонiв A−;
• провести чисельнi розрахунки парцiальних, повних та диференцiальних
перерiзiв пружного та непружного (збудження та iонiзацiї) розсiяння по-
вiльних електронiв атомами Ca i Al та фоторозщеплення вiд’ємних iонiв
Са− i Al−;
• провести аналiз впливу резонансних ефектiв, електронних кореляцiй,
поляризацiйних явищ, ефектiв зв’язку каналiв та явища релаксацiї кван-
тової орбiти збудженого електрона на характеристики розсiяння електро-
нiв атомами Ca i Al та фоторозщеплення вiд’ємних iонiв Са− i Al−.
Об’єкт дослiдження: процеси низькоенергетичного розсiяння електро-
нiв на атомах Ca i Al та фоторозщеплення вiд’ємних iонiв Са− i Al−.
Предмет дослiдження: перерiзи пружного i непружного розсiяння по-
вiльних електронiв на атомах, перерiзи фоторозщеплення вiд’ємних iонiв,
резонансна структура перерiзiв.

Методи дослiдження. В основi розробленої БСР-версiї методу R-
матрицi лежать основнi квантовомеханiчнi принципи, вираженi в мате-
матично несуперечливiй формi. Цим обґрунтовується надiйнiсть пропо-
нованої БСР-версiї R-матричного методу. Достовiрнiсть одержаних ре-
зультатiв i висновкiв пiдтверджується порiвнянням з результатами роз-
рахункiв iнших авторiв та наявними експериментальними даними. В чи-
сельних розрахунках атомних структур та процесiв зiткнення повiльних
електронiв i фотонiв з атомами та вiд’ємними iонами використовувався
створений на основi розвиненої БСР-версiї ретельно протестований пакет
прикладних програм [1*].

Наукова новизна отриманих результатiв.
• Iз проведеного дослiдження можна зробити висновок, що розвинена
в дисертацiї нова БСР-версiя теорiї R-матрицi є вельми унiверсальним
та ефективним методом дослiдження елементарних процесiв взаємодiї
повiльних електронiв зi складними багатоелектронними атомами (iона-
ми) та фотонiв з вiд’ємними iонами. У порiвняннi зi стандартним R-
матричним методом пропонована БСР-версiя має три незаперечнi пере-
ваги: 1) застосування залежних вiд терму неортогональних орбiталей є
найекономнiшим способом урахування резонансних ефектiв без залучен-
ня будь-яких кореляцiйних функцiй та без збiльшення системи iнтегро-
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диференцiальних рiвнянь сильного зв’язку; 2) квантовомеханiчнi опера-
тори пiсля їх дискретизацiї уB-сплайновому базисi представляються силь-
но розрiдженими стрiчковими матрицями скiнченого рангу, що суттєво
спрощує розв’язання вiдповiдних алгебраїчних рiвнянь; 3) локальнi вла-
стивостi та повнота скiнченої системи базисних сплайнiв забезпечують
гарантовану збiжнiсть R-матричного розкладу, що позбавляє нас вiд не-
обхiдностi вводити поправки Баттла в дiагональнi елементи R-матрицi.
• В рамках R-матричного пiдходу запропоновано новий метод дискре-
тизацiї континууму, який базується на одноразовiй дiагоналiзацiї матри-
цi повного гамiльтонiана системи «атом + налiтаючий електрон» у B-
сплайновому базисi.
• Вперше обчислено перерiзи збудження чотирьох найнижчих станiв 4s4p
3P o, 3d4s 3D, 3d4s 1D та 4s4p 1P o атома Ca електронним ударом. Резуль-
тати проведених розрахункiв показують, що в дiапазонi енергiй зiткнен-
ня 2–4 еВ визначальний внесок у повний перерiз e+Ca-розiяння виникає
вiд збудження рiвнiв 4s4p 3P o (при енергiях E > 2 еВ) та 3d4s 3D (при
E > 2.5 еВ). Показано, що при енергiях зiткнення E > 4 еВ сильне ди-
польне збудження 4s4p 1P o-рiвня забезпечує основний непружний внесок
в повний перерiз e+Ca-розсiяння. Встановлено також, що поляризацiя
основного стану атома Ca значною мiрою визначається сильним диполь-
ним збудженням рiвня 4s4p 1P o.
• Отримано новi результати для iнтегрованих за кутом та диференцiаль-
них за кутом перерiзiв збудження оптично дозволеного 4s2 1S − 4s4p 1P o

та забороненого 4s2 1S − 4s4p 3P o переходiв, а також (псевдо-) Стоксових
параметрiв для переходiв з основного у чотири найнижчi збудженi ста-
ни атома Ca. Проведено аналiз впливу електронних кореляцiй, ефектiв
зв’язку каналiв, поляризацiйних явищ та каскадних переходiв з вищих
збуджених станiв на перерiзи оптично дозволеного 4s2 1S − 4s4p 1P o та
забороненого 4s2 1S − 4s4p 3P o переходiв.
• На основi розвинутої БСР-версiї R-матричного методу вперше прове-
дено систематичнi розрахунки iнтегрованих за кутом перерiзiв розсiяння
електронiв на атомах алюмiнiю i вперше вивчено низку явищ та резо-
нансних ефектiв в процесах пружного розсiяння, збудження та iонiзацiї
атома Al електронним ударом:
а) дано кiлькiсне пояснення складної енергетичної залежностi перерiзу
пружного e+Al розсiяння, обумовленої утворенням та розпадом в процесi
зiткнення e+Al автоiонiзацiйних станiв (АIС) (3s23p2) 1S та (3s3p3) 1Do

вiд’ємного iона Al−.
б) встановлена визначальна роль (3s23pks) 3P o-каналу та поляризацiї мi-
шенi в пружному розсiяннi повiльних електронiв на атомах Al. Проде-
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монстровано сильний вплив ефекту Рамзауера на поведiнку парцiального
перерiзу в 3P o-хвилi.
в) вперше розраховано i детально проаналiзовано енергетичнi залежно-
стi перерiзiв для найважливiших дипольно-дозволених, недипольних та
обмiнних переходiв в атомi Al. Виявлено сильний вплив ефектiв зв’язку
каналiв на поведiнку перерiзiв як для переходiв з основного стану (3s23p)
2P o атома алюмiнiю, так i для переходiв мiж збудженими станами.
• Вперше дослiджено резонанснi ефекти, якi пов’язанi зi збудженням АIС
(3s3p2) 2P та 2S в атомi алюмiнiю. Виявлено домiнуючу роль ефектiв
зв’язку каналiв в процесах збудження недипольних переходiв 3p 2P o −
np 2P o (n = 4, 5, 6), 4s 2S − ns 2S(n=5,6) та 3p 2P o − 4f 2F o.
• Вперше розраховано i докладно проаналiзовано повнi перерiзи фотороз-
щеплення вiд’ємного iона Al− у збудженому станi (3s23p2) 1D. Встанов-
лено, що помiтна резонансна структура в околi 6 еВ зумовлена сукупним
внеском двох станiв (3s3p3) 1P o та (3s3p3) 1Do вiд’ємного iона Al−. Усi iншi
структури вiдображають припороговi максимуми, спричиненi вiдкриттям
нових каналiв.
• Виявлено складну резонансну структуру в енергетичних залежностях
повного та парцiальних перерiзiв фоторозщеплення вiд’ємного iона алю-
мiнiю Al− в основному станi (3s23p2) 3P , зумовлену утворенням та розпа-
дом в процесi розсiяння hν+Al− (3s23p2) 3P авторвiдривних станiв (АВС)
Al−: 3s24s4p 3P o, (3s3p3) 3,1Do, 3,1P o та 3So, (3s24p5s) 1Do, (3s23d4p) 3P o.
Визначено положення i ширини цих АВС та проведено їх спектроскопiчну
класифiкацiю.

Практичне значення отриманих результатiв. Отриманi в ди-
сертацiї вiдомостi про характеристики елементарних процесiв взаємодiї
повiльних електронiв з атомами Ca i Al та фотонiв з вiд’ємними iонами
Ca− i Al− вкрай необхiднi для успiшного розвитку багатьох напрямкiв су-
часної фiзики i нової технiки, у тому числi фiзики плазми, астрофiзики,
фiзики верхнiх шарiв атмосфери, термоядерної енергетики. Зокрема, про-
дукований при спалахах наднових кальцiй є найбiльш використовуваним
елементом для кiлькiсного аналiзу спектра зiрок. Атоми Ca мають прива-
бливi властивостi i для їх застосування в оптичних стандартах частоти. В
свою чергу, процеси розсiяння електронiв атомами Al вiдiграють важливу
роль в плазмовому шарi реакторiв термоядерного синтезу. Представленi в
дисертацiї результати БСР-розрахункiв перерiзiв e+Ca та e+Al-розсiяння
неодноразово використовувалися низкою дослiдницьких груп для тесту-
вання своїх експериментальних результатiв. Розроблена нами БСР-версiя
R-матричного методу може бути використана для розрахункiв характери-
стик розсiяння повiльних електронiв на iнших багатоелектронних атомах.
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Особистий внесок здобувача. Особистий внесок здобувача поля-
гає в тому, що вiн разом з науковим керiвником В.Ю. Лазуром та колегами
по спiльним працям (К. Бартшат, О. Зацарiнний, Л. Бандурина, В. Геде-
он, Є. Нодь) брав безпосередню участь не тiльки у розробцi розширеної
БСР-версiї R-матричного методу, обговореннi результатiв та написаннi
текстiв статей, але й у виконаннi великого обсягу числових розрахункiв
характеристик e+Ca- та e+Al-розсiяння [1–3, 5–10], а також процесiв фо-
торозщеплення вiд’ємних iонiв Ca− та Al− [1, 4]. Значна частина резуль-
татiв дослiдження резонансної структури перерiзiв e+Ca-розсiяння [6, 7]
отримана автором особисто.

Апробацiя матерiалiв дисертацiї. Результати дослiджень, що ви-
кладенi у дисертацiї, доповiдалися або були представленi на таких кон-
ференцiях: ECAMP IX — European Conference on Atomic and Molecular
Physics (Heraklion, Crete, Greece, 2007), Мiжнародна конференцiя моло-
дих учених та аспiрантiв IЕФ-2007, IЕФ-2009, IЕФ-2011, IЕФ-2017
(Ужгород, Україна), 40-th EGAS — Annual conference of the European
group for atomic systems (Graz, Austria, 2008), 4-th CEPAS — Conference
on elementary processes in atomic systems, (Cluj-Napoca, Romania, 2008),
X—XVI, XX, XXII Мiжнародна молодiжна науково-практична конфе-
ренцiя «Людина i космос» (Днiпро, Україна, 2008–2014, 2018, 2020),
ICPEAC-XXIX, ICPEAC-XXX— International Conference on Photonic,
Electronic, and Atomic Collisions (Toledo, Spain, 2015; Cairns, Australia,
2017), 18th STM — Small Triangle Meeting, (Pticie, Slovakia, 2016).

Публiкацiї. За результатами дослiдження опублiковано 29 науко-
вих праць, у тому числi 10 у фахових перiодичних виданнях (з них 4
статтi в iноземних журналах з iмпакт-фактором i 6 статей у наукових
фахових виданнях України, якi входять до перелiку ВАК/МОН Украї-
ни), та 19 тез доповiдей на наукових конференцiях.

Структура та обсяг дисертацiї. Дисертацiя складається зi всту-
пу, шести роздiлiв, висновкiв, списку лiтератури iз 185 найменувань та
двох додаткiв. Робота викладена на 256 сторiнках, з яких 171 сторiнку
становить основний текст дисертацiї. Вона мiстить 11 таблиць та 44 ри-
сунки.

ОСНОВНИЙ ЗМIСТ РОБОТИ

У вступi проведено обґрунтування вибору теми дослiдження, сфор-
мульовано мету i завдання роботи, вказано об’єкт i предмет дослiдження.
Представленi основнi положення щодо новизни отриманих результатiв та
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вiдзначена їх практична цiннiсть. Зазначено особистий внесок здобувача,
вiдомостi про апробацiю роботи, її структуру та обсяг.

Огляду сучасного стану теорiї зiткнення повiльних електронiв з атома-
ми та iонами присвячено перший роздiл дисертацiї. В ньому розглянуто
тi теоретичнi методи, якi знайшли широке застосування останнiм часом
i ґрунтуються на iдеї дискретизацiї континууму квантовомеханiчної си-
стеми «атом + налiтаючий електрон». На основi цього огляду встанов-
лено, що найбiльш ефективним i точним методом дослiдження ефектiв,
що вiдбуваються при зiткненнi повiльних електронiв з атомами та iона-
ми, є R-матричний пiдхiд, подальше вдосконалення i застосування якого
до задач розсiяння електронiв на складних багатоелектронних атомах є
основною метою даної дисертацiйної роботи.

Другий роздiл дисертацiї присвячено систематичному викладу фiзи-
чних основ методу сильного зв’язку каналiв (СЗК) та методу R-матрицi
i їх модифiкацiй, якi ґрунтуються на застосуваннi залежних вiд терму
неортогональних орбiталей та базисних сплайнiв.

У пiдроздiлi 2.1 в рамках методу СЗК розглядається багатоканальна
квантова задача розсiяння повiльних електронiв на складних атомах. В
схемi LS-зв’язку стан системи e+A характеризується набором квантових
чисел Γ = γLSMLMSπ, де L, S, ML, MS i π — повний орбiтальний i
спiновий моменти, їх проекцiї на задану вiсь та парнiсть повної (N + 1)-
електронної системи вiдповiдно, γ = LiSiMLi

MSi
i πi — аналогiчний набiр

квантових чисел мiшенi A в i-му станi. Хвильова функцiя ΨΓ
α(X,xN+1),

що описує розсiяння електрона на N -елекроннiй мiшенi A, є розв’язком
рiвняння Шредiнгера

(HN+1 − E)ΨΓ
α(X,xN+1) = 0, HN+1 =

N+1∑
i=1

(−1

2
∇2
i −

Z

ri
) +

N+1∑
i>j=1

1

rij
(1)

з певними граничними умовами задачi e+A-розсiяння. Тут HN+1 — га-
мiльтонiан (N + 1)-електронної системи «атом + налiтаючий електрон»,
N — число електронiв в атомi-мiшенi A, Z — заряд ядра, E — повна енер-
гiя системи e+A, xi ≡ (~ri, σi) — просторовi та спiновi координати i-го
електрона, X ≡ (x1, . . . , xN ) позначає сукупнiсть просторових i спiнових
координат усiх N електронiв атома-мiшенi A. Нижнiй iндекс α у фун-
кцiї ΨΓ

α(X,xN+1), яку часто називають хвильовою функцiєю зiткнення,
характеризує початковi умови i зазвичай позначає вхiдний канал розсi-
яння. Хвильову функцiю зiткнення ΨΓ

α(X,xN+1) можна представити у
виглядi розкладу за повним набором N -електронних хвильових функцiй
Φ(X) ≡ Φ(x1, . . . , xN ) мiшенi A, якi є власними станами гамiльтонiана
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HN N -електронного атома A. Коефiцiєнти такого розкладу будуть вiдi-
гравати роль хвильової функцiї налiтаючого електрона. У практичних
розрахунках цей розклад записують в наступному виглядi:

ΨΓ
α(X,xN+1) = A

N+1∑
i=1

Φ̄Γ
i (X;~rN+1, σN+1)

FΓ
iα(rN+1)

rN+1
+

m∑
j=1

cjχ
Γ
j (X,xN+1).

(2)
Тут A — оператор антисиметризацiї, n — число каналiв, а iндекс i позна-
чає номер каналу. На практицi, як правило, в розклад (2) включають усi
члени, що вiдповiдають вiдкритим каналам i лише скiнченне число чле-
нiв, якi описують енергетично закритi канали. Функцiї каналiв Φ̄Γ

i мiстять
хвильовi функцiї мiшенi Φi(x1, . . . , xN ) та спiновi й кутовi частини хви-
льової функцiї налiтаючого електрона, якi пов’язанi мiж собою вiдповiдно
до правил векторного додавання моментiв. У випадку нерелятивiстського
гамiльтонiана HN+1 цей зв’язок вiдповiдає фiксованим значенням повно-
го спiну S та повного орбiтального моменту L (кожен з яких комутує з
гамiльтонiаном HN+1).

Розклад повної хвильової функцiї (2) (N+1)-електронної системи здiй-
снюється за набором станiв i псевдостанiв, хвильовi функцiї яких будую-
ться у виглядi лiнiйної комбiнацiї функцiй конфiгурацiйних станiв (ФКС)
ϕj(x1, . . . , xN ):

Φi(X) =
∑
j

cijϕj(x1, . . . , xN ). (3)

У рамках багатоконфiгурацiйного методу Хартрi-Фока (БКХФ) ко-
жен елемент ϕj ФКС-базису вiдповiдає певнiй електроннiй конфiгура-
цiї i представляє собою лiнiйну комбiнацiю антисиметризованих добуткiв
одноелектронних атомних орбiталей ϕαj (xj). Якщо спiн-орбiтальна взає-
модiя несуттєва, то хвильова функцiя окремого електрона в центральному
полi може бути представлена у виглядi добутку просторової та спiнової
функцiй:

ϕαj
(x) = ϕnj`jmj

(~r)χ(mS |σ) =
1

r
Pnj`jYljmj (~̂r)χ(mS |σ) (4)

Тут через αj позначено набiр квантових чисел nj , `j , mj i mS j-го еле-
крона. Енергетичний спектр Ei(Z,N) мiшенi A i невiдомi коефiцiєнти cij
розкладу (3) можна визначити шляхом дiагоналiзацiї N -електронного га-
мiльтонiана HN на функцiях вигляду (3): 〈Φi|HN |Φj〉 = Ei(Z,N)δij .

Друга сума в правiй частинi розкладу (2) мiстить квадратично iн-
тегровнi кореляцiйнi функцiї χΓ

j (x1, . . . , xN ), якi описують зв’язанi ста-
ни (N + 1)-електронної системи i мають ту ж кутову симетрiю, що i
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ΨΓ
α(X,xN+1). Цi функцiї служать для покращення опису станiв системи

на малих вiдстанях вiд ядра i часто приводять до бiльш швидкої збiжностi
розкладу (2). За допомогою функцiй χΓ

j також можна врахувати вплив
деяких автовiдривних станiв (АВС) вiд’ємних iонiв A−, якi проявляються
в процесах розсiяння електронiв на нейтральних атомах A. У практичних
розрахунках кореляцiйнi функцiї χΓ

j найчастiше використовують для усу-
нення обмежень, якi накладаються на хвильову функцiю зiткнення ΨΓ

α

умовою ортогональностi функцiї FΓ
iα усiм радiальним орбiталям мiшенi

Pnj`j тiєї ж симетрiї:

〈Pnj`j |FΓ
iα〉 =

∞∫
0

Pnj`j (r)FΓ
iα(r) dr = 0, при `i = `j . (5)

Умова ортогональностi (5) є, безумовно, суто «технiчним» припущенням,
оскiльки радiальнi орбiталi Pnj`j i FΓ

iα обчислюються в рiзних потен-
цiалах. Вона не випливає iз основних вимог квантової механiки i була
впроваджена в методi СЗК, виходячи з мiркувань зручностi обчислень.
Унаслiдок обмежень, що накладаються на функцiю зiткнення ΨΓ

α умо-
вою ортогональностi (5), налiтаючий електрон не може бути вiртуально
захоплений в одну iз незаповнених пiдоболонок, врахованих у розкладi
(3) станiв i псевдостанiв мiшенi. У рамках методу СЗК можливiсть та-
кого захоплення, як зазначалося вище, враховується шляхом включення
в розклад (2) спецiальних додаткових кореляцiйних функцiй χΓ

j . Однак
такий спосiб урахування резонансних ефектiв не є найбiльш економним
i часто призводить до появи нефiзичної псевдорезонансної структури в
перерiзах розсiяння та до необхiдностi розв’язання громiздкої системи
зв’язаних iнтегро-диференцiальних рiвнянь для FΓ

iα. Щоб уникнути цих
утруднень, збiльшити точнiсть теорiї i розширити область її застосува-
ння, ми повиннi вiдмовитися вiд умови вимушеної ортогональностi (5)
функцiй континууму FΓ

iα до радiальних орбiталей мiшенi Pnj`j . При цьо-
му окремо вводити в розклад (2) спецiальний набiр кореляцiйних функцiй
χΓ
j , який враховує вплив деяких автоiонiзацiйних станiв, немає потреби,

оскiльки тепер перша сума в розкладi (2) мiстить хвильовi функцiї таких
станiв. Пiдставляючи в рiвняння Шредiнгера (1) функцiю зiткнення ΨΓ

α у
виглядi (2) i проекцiюючи це рiвняння почергово на хвильовi функцiї мi-
шенi Φi та кореляцiйнi функцiї χΓ

j , можна дiстати таку систему зв’язаних
iнтегро-диференцiальних рiвнянь для функцiй континууму Fi ≡ FΓ

iα(r):

(
d2

dr2
− `i(`i + 1)

r2
+

2Z

r
+ k2

i )Fi(r) = 2
∑
j

(Vij +Wij +Xij)Fj(r), (6)
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де k2
i = 2[E −Ei(Z,N)]. Загальнi вирази для локального прямого Vij , не-

локального обмiнногоWij та нелокального кореляцiйного Xij потенцiалiв
можна сконструювати з допомогою програмного коду [1*].

У пiдроздiлi 2.2 роз’яснено основи стандартного методу R-матрицi, в
якому задача дiагоналiзацiї гамiльтонiана на просторi як вiдкритих, так
i закритих каналiв зводиться по сутi до розв’язування системи алгебраї-
чних рiвнянь. Вiдмiтна особливiсть цього методу полягає в тому, що увесь
конфiгурацiйний простiр (N+1)-електронної системи розбивається на двi
областi: внутрiшню r 6 a, де усi частинки системи (електрони та ядро)
попарно близькi одна до одної i сильно взаємодiють мiж собою, i зовнi-
шню r > a, в якiй розсiяний електрон «чутливий» лише до локального
потенцiалу взаємодiї з атомом. Радiус внутрiшньої областi a вибирається
мiнiмальним, але таким, щоб усi радiальнi хвильовi функцiї Pnj`j атомних
електронiв iз заданою точнiстю оберталися в нуль при r > a. В даному
методi обчислюється R-матриця, яка визначається iз рiвняння

FΓ
i (a) =

n∑
j=1

RΓ
ij(E)(a

dFΓ
j

drN+1
− bjFΓ

j )rN+1=a, i = 1, . . . , n (7)

шляхом розв’язання задачi про e+A-зiткнення у внутрiшнiй областi r 6
a. Тут Fj i dFj/drN+1 — розв’язки системи рiвнянь (6) на межi r = a,
причому вибiр параметрiв bj може бути довiльним. Розв’яжемо задачу
про e+A-зiткнення у внутрiшнiй областi. Для цього представимо повну
хвильову функцiю (N + 1)-електронної системи при заданiй енергiї E у
виглядi розкладу

ΨΓ
E =

∑
k

AΓ
EkΨΓ

k , r < a. (8)

Подiбно до (2), сконструююємо для кожного набору квантових чисел LSπ
незалежний вiд енергiї дискретний базис (N + 1)-електронних функцiй

ΨΓ
k (X,xN+1) = A

∑
i,j

Φ̄Γ
i (X; ~̂rN+1, σN+1)

uj(rN+1)

rN+1
cΓijk+

∑
i

χΓ
i (X,xN+1)dΓ

ik,

(9)
де функцiї Φ̄Γ

i i χΓ
i мають такий самий змiст, як i в розкладi (2). Зазна-

чимо тепер, що в першiй сумi правої частини рiвностi (9) ми розклали
радiальнi орбiталi розсiяного електрона FΓ

iα за базисними функцiями uj ,
заданими на скiнченному iнтервалi 0 6 r 6 a наступним чином. Для ба-
зисних функцiй uj , якi задовольняють довiльним граничним умовам при
r = a, гамiльтонiан HN+1 у внутрiшнiй областi не є ермiтовим унаслiдок
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того, що поверхневi члени не обертаються в нуль при r = a. Тому при роз-
глядi задачi e+A-розсiяння у внутрiшнiй областi зручно користуватись
оператором Блоха LN+1 [2*], який анулює згаданi вище поверхневi члени
при r = a. Використовуючи розклад функцiї Грiна (HN+1 +LN+1−E)−1

за дискретним базисом ΨΓ
k , формальний розв’язок рiвняння Шредiнгера

(1) можна подати у виглядi

|ΨΓ〉 =
∑
k

|ΨΓ
k 〉

1

EΓ
k − E

〈ΨΓ
k |LN+1|ΨΓ

k 〉. (10)

Проекцiюючи це рiвняння на функцiї каналiв Φ̄Γ
i , приходимо до формули

(7), в якiй елементи R-матрицi визначаються виразом

RΓ
ij(E) =

1

2a

∑
k

wΓ
ik(a)wΓ

jk(a)

EΓ
k − E

(11)

i введено поверхневi амплiтуди wΓ
ik. Коефiцiєнти cΓijk i dΓ

ik розкладу (9)
визначаються водночас iз власними значеннями енергiї EΓ

k при число-
вiй дiагоналiзацiї матрицi модифiкованого гамiльтонiана HN+1 +LN+1 на
дискретному базисi ΨΓ

k (9):

〈ΨΓ
k |HN+1 + LN+1|ΨΓ

k′〉int = EΓ
k 〈ΨΓ

k |ΨΓ
k′〉int. (12)

Проведений в пiдроздiлi 2.2 аналiз основних рiвнянь теорiї R-матрицi
показує, що основнi труднощi цього методу (зокрема, слабка збiжнiсть
R-матричного розкладу (8)) можна обiйти, якщо замiсть базису чисель-
них функцiй uj використовувати базиснi сплайни Bi з компактними но-
сiями у внутрiшнiй областi. В практичних розрахунках використання
B-сплайнiв як базисних функцiй uj значно прискорює обчислювальний
процес, забезпечуючи при цьому необхiдну точнiсть сплайн-апроксимацiї
хвильових функцiй. Таким чином можна уникнути необхiдностi введен-
ня в дiагональнi матричнi елементи (11) так званих поправок Баттла. У
цьому ж пiдроздiлi запропоновано новий метод дискретизацiї континуу-
му, який базується на одноразовiй дiагоналiзацiї матрицi повного гамiль-
тонiана (N + 1)-електронної системи «атом + налiтаючий електрон» у
B-сплайновому базисi. Основна зручнiсть такого базису полягає в тому,
що матриця повного гамiльтонiана HN+1 + LN+1 має сильно розрiдже-
ну, а саме стрiчкову структуру, що суттєво спрощує розв’язання вiдпо-
вiдної системи алгебраїчних рiвнянь. Обчислення матрицi гамiльтонiана
HN+1 + LN+1 в дискретному базисi (9) i її дiагоналiзацiю можна прове-
сти за допомогою програмного коду [1*] для кожного фiксованого набору
квантових чисел LSπ.
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У пiдроздiлi 2.3 роз’яснено основи нової, так званої БСР-версiї методу
R-матрицi, в якiй 1) радiальнi функцiї континууму FΓ

iα(r) не ортогоналi-
зуються з орбiталями мiшенi Pnj`j (r), 2) резонанснi ефекти враховуються
без залучення кореляцiйних функцiй χΓ

j , 3) використовуються залежнi вiд
терму неортогональнi орбiталi та B-сплайни як базиснi функцiї. Такий
пiдхiд ґрунтується на коректних розрахунках радiальних функцiй конти-
нууму FΓ

iα(r) у внутрiшнiй областi r 6 a. Використання неортогональних
(щодо зв’язаних орбiталей мiшенi Pnj`j ) хвильових функцiй континууму
FΓ
iα позбавляє нас необхiдностi вводити в другу суму розкладу (9) до-

датковий набiр кореляцiйних функцiй, якi, як зазначалося вище, часто
приводять до псевдорезонансної структури в перерiзах розсiяння. На вiд-
мiну вiд стандартного методу R-матрицi, в пропонованiй БСР-версiї радi-
альнi орбiталi мiшенi Pnj`j оптимiзуються для кожного терму незалежно.
Використання залежних вiд терму неортогональних орбiталей забезпечує
бiльш точний опис станiв мiшенi i дає змогу найбiльш повно врахувати та-
кi важливi фiзичнi ефекти, як валентнi i кор-валентнi кореляцiї в атомах
з незаповненими оболонками та релаксацiю квантової орбiти збуджено-
го електрона. У пунктi 2.3.2 показано, що базиснi сплайни Bi володiють
властивостями, немовби спецiально призначеними для вирiшення обчи-
слювальних проблем R-матричного методу. Iдея застосування базисних
сплайнiв Bi в теорiї R-матрицi пов’язана з кiлькома важливими момента-
ми. По-перше, математичну основу можливостi використання B-сплайнiв
як базисних функцiй uj становлять їх фiнiтнi властивостi. А саме, кожен
B-сплайн має асоцiйований з R-матричним вiдрiзком [0, a] однозначно ви-
значений мiнiмальний компактний носiй, що вельми важливо для коре-
ктної постановки задачi розсiяння у внутрiшнiй областi r 6 a. По-друге,
використання B-сплайнiв як базисних функцiй uj аналогiчне розв’язанню
задачi e+A-розсiяння на R-матричному вiдрiзку [0, a], поза яким базиснi
сплайни Bi дорiвнюють нулю. При цьому усi потенцiали взаємодiї, вклю-
чаючи прямий Vij , обмiнний Wij та кореляцiйний Xij , проекцiюються на
повний B-сплайновий базис i тим самим природним чином ефективно
обрiзаються при r > a. I нарештi, по-третє, скiнчений набiр B-сплайнiв
утворює на вiдрiзку [0, a] повний базис. Ця властивiсть базисних сплай-
нiв Bi дозволяє будувати оптимальнi компактнi розклади для радiальних
орбiталей розсiяного електрона FΓ

iα у виглядi скiнченних сум. А це в свою
чергу означає, що сплайн-представлення для рiзних квантовомеханiчних
операторiв будуть мати сильно розрiджену стрiчкову структуру, що iсто-
тно спрощує розв’язання вiдповiдних рiвнянь. Разом з тим B-сплайни
найкращим чином пiдходять для створення обчислювальних методiв те-
орiї розсiяння.
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В третьому роздiлi дисертацiї з використанням розширеної БСР-
версiї R-матричного методу проведено систематичне дослiдження роз-
сiяння електронiв на нейтральному атомi кальцiю та фоторозщеплення
вiд’ємного iона Ca− в низькоенергетичнiй областi вiд порога до 4 еВ. Для
точного представлення хвильових функцiй мiшенi в пiдроздiлi 3.2 вико-
ристовується багатоконфiгурацiйний метод Хартрi-Фока (БКХФ) з на-
бором залежних вiд терму неортогональних орбiталей. Розклад сильного
зв’язку включає 39 зв’язаних станiв нейтрального кальцiю, що охоплюють
усi стани вiд основного до 4s8s 1S. В пiдроздiлi 3.3 детально дослiджена
складна резонансна структура проiнтегрованих за кутом повного та пру-
жного (див. Рис. 1) перерiзiв розсiяння електронiв на нейтральному атомi
кальцiю. Проведений аналiз фазових зсувiв показав, що наявнiсть вели-
кого максимуму в перерiзах пружного розсiяння є наслiдком утворення
в процесi e+Ca-зiткнення резонансу форми 4s23d 2D. Розрахованi хара-
ктеристики (положення Er = 1.187 еВ та ширина Γ = 0.678 еВ) даного
резонансу добре узгоджуються з експериментальними даними [4*,7*].

Рис. 1: Перерiзи розсiяння електронiв на атомi кальцiю:
(а) 1 — БСР39; 2 — Романюк та iн. [4*]; 3 — Юань i Лiн [5*]; 4 — Юань i
Фрiче [6*]; (б) 1 — БСР39; 2 — Романюк та iн. [7*]; 3 — Келемен та iн. [8*].

Виявлена важлива роль поляризацiї атомної оболонки Ca при форму-
ваннi 4s23d 2D-резонансу форми. Показано, що нефiзичний низькоенер-
гетичний (трохи вище нульової енергiї) пороговий максимум, виявлений
в R-матричних розрахунках Юанем i Лiном [5*], зумовлений дисбалан-
сом мiж зв’язаними атомними станами та станами розсiяння в їх роз-
кладах сильного зв’язку. Обчислено внески в проiнтегрований за кутом
перерiз пружного розсiяння електронiв на атомi Ca вiд 2S-, 2P o- i 2D-
парцiальних хвиль. Це дозволило однозначно iдентифiкувати походжен-
ня характерних структур в енергетичнiй залежностi перерiзу пружного
e+Ca-розсiяння, а саме: 1) фазовий зсув для S-хвилi проходить через нуль
при 0.07 еВ, де 2S-парцiальний перерiз спричиняє мiнiмум Рамзауера-
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Таунсенда в перерiзi пружного розсiяння; 2) домiнуючий пiк при 1.15 еВ
обумовлений резонансом в 2D-парцiальному перерiзi, який однозначно мо-
жна iдентифiкувати як резонанс форми 4s23d 2D; 3) малий пiк мiж по-
рогами збудження 4s4p 3P o i 3d4s 3D слiд iдентифiкувати як 4s4p2 2D-
резонанс, який руйнується внаслiдок вiдкриття нових каналiв розпаду.

В пiдроздiлi 3.4 обчислено повний i парцiальнi перерiзи фоторозще-
плення вiд’ємного iона Ca−, енергетична залежнiсть яких добре узго-
джуються з наявними експериментальними даними як за положенням
рiзкого максимуму (трохи вище 4s4p 1P o-порога), так i за абсолютними
значеннями перерiзiв. Точно вiдтворено положення мiнiмуму Купера i по-
роговi резонанснi особливостi. Обчислено найбiльш важливi парцiально-
хвильовi внески у повний перерiз фоторозщеплення Ca−. Встановлено,
що резонанси форми (4s4p 1P o)kp вiдповiдають за рiзкi пiки в 2S-, 2P - i
2D-парцiальних перерiзах фоторозщеплення Ca− при енергiях Er = 2.943,
2.936 та 2.940 еВ вiдповiдно.

В четвертому роздiлi проведено систематичнi дослiдження збудже-
ння чотирьох нижнiх збуджених станiв атома кальцiю електронним уда-
ром. Отримано новi результати для iнтегрованих за кутом та диферен-
цiальних за кутом перерiзiв збудження оптично дозволеного 4s2 1S −
4s4p 1P o та забороненого 4s2 1S − 4s4p 3P o переходiв, а також (псевдо-)
Стоксових параметрiв для збудження електронних ударом чотирьох ни-
жнiх збуджених станiв атома Ca. Проведено аналiз впливу електронних
кореляцiй, ефектiв зв’язку каналiв, поляризацiйних явищ та каскадних
переходiв з вищих збуджених станiв на перерiзи збудження дозволено-
го 4s2 1S − 4s4p 1P o та забороненого 4s2 1S − 4s4p 3P o переходiв. Вста-
новлено, що: 1) перерiзи дозволеного переходу 4s2 1S − 4s4p 1P o значно
бiльш чутливi до кореляцiйних ефектiв в мiшенi, нiж до короткодiючих
взаємодiй з налiтаючим електроном; 2) перерiзи забороненого переходу
4s2 1S−4s4p 3P o дуже чутливi до короткодiючих взаємодiй та резонансних
ефектiв; 3) ефекти зв’язку каналiв слабше впливають на оптично дозволе-
ний перехiд 4s2 1S−4s4p 1P o, нiж на заборонений перехiд 4s2 1S−4s4p 3P o;
4) непряме заселення рiвнiв 4s4p 1,3P o внаслiдок каскадних переходiв з
вищих збуджених станiв є бiльш важливим для забороненого переходу
4s2 1S − 4s4p 3P o, нiж для оптично дозволеного 4s2 1S − 4s4p 1P o.

В роздiлi 5 наведено результати БСР-розрахункiв енергетичних, ку-
тових та енергетично-кутових залежностей диференцiальних перерiзiв
(ДП) пружного e+Ca-розсiяння та збудження п’яти нижнiх станiв 4 3P o,
3 3Do, 3 1D, 4 1P o i 5 1S атома Ca електронним ударом. Результати розра-
хункiв кутових залежностей ДП пружного розсiяння добре узгоджуються
з наявними експериментальними даними для енергiй зiткнення 20, 40, 60
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та 100 еВ. Пiдтверджено наявнiсть виявленого в експериментi локально-
го мiнiмуму (при ∼2еВ) в енергетичнiй залежностi ДП пружного e+Ca-
розсiяння на кут 90◦. Вiдмiтною особливiстю розрахованих енергетично-
кутових залежностей ДП пружного e+Ca-розсiяння є наявнiсть в їх три-
вимiрних графiчних зображеннях — 3D-поверхнях чiтких екстремумiв по-
близу порогiв збудження резонансних рiвнiв, кiлькiсть яких при заданiй
енергiї точно корелює з кiлькiстю вiдкритих каналiв розсiяння. Осердя
нашого аналiзу становлять критичнi точки (Ec, θc), в яких ДП розсiяння
досягають своїх екстремальних (найбiльших чи найменших) значень. То-
чнi значення для критичних точок (Ec, θc) є вкрай важливими, оскiльки
дозволяють провести найбiльш радикальну та чутливу перевiрку теорiї.

В шостому роздiлi наведено результати розрахункiв низькоенерге-
тичного розсiяння електронiв на атомi Al та фоторозщеплення вiд’ємного
iона Al−. Для досягнення хорошого опису структури атома-мiшенi вико-
ристовувався комбiнований метод БКХФ-БСР з B-сплайнами як базисни-
ми функцiями, який дозволяє найбiльш повно врахувати внутрiшньообо-
лонковi кореляцiї (мiж 3s i 3p пiдоболонками). Розрахованi енергiї зв’язку
основного та 13 збуджених станiв атома алюмiнiю з електронними кон-
фiгурацiями 3s2np 2P o (n = 3, 4, 5, 6), 3s2ns 2S (n = 4, 5, 6), 3s2nd 2D
(n = 3, 4), 3s3p2 4,2P , 2D, 2S та 3s24f 2F o добре узгоджуються з наяв-
ними експериментальними даними. Обчислено сили осциляторiв для 26
найважливiших переходiв в атомi алюмiнiю. Результати розрахункiв сил
осциляторiв у формi довжини i в формi швидкостi практично збiгаються
i добре узгоджуються з даними, рекомендованими NIST [3*].

Проведено систематичне дослiдження процесiв розсiяння (пружного
та непружного) повiльних електронiв на атомах Al. Виявлено складну
енергетичну залежнiсть перерiзiв пружного e+Al розсiяння, зумовлену
рiзними парцiально-хвильовими та резонансними внесками. Показано, що
при низьких енергiях (3s23p2) 1S-резонанс призводить до утворення гли-
бокого мiнiмуму в енергетичнiй залежностi перерiзу, тодi як (3s3p3) 3Do-
резонанс проявляється у виглядi рiзкого пiку при 3.7 еВ. Проведене в пiд-
роздiлi 6.1 порiвняння результатiв чотирьох варiантiв БСР-розрахункiв
(БСР10, БСР32, БСР81 та БСР587) характеристик e+Al розсiяння де-
монструє: 1) добре узгодження передбачень двох основних (БСР81 та
БСР587) моделей розсiяння; 2) сильну чутливiсть положень енергети-
чних рiвнiв (3s23p2)3P , 1D та 1S вiд’ємного iона Al− до балансу кореля-
цiйних поправок у хвильових функцiях N -електронної мiшенi та (N + 1)-
електронної системи розсiяння e+Al; 3) помiтний вплив поляризацiї мi-
шенi на перерiзи пружного розсiяння, збудження та iонiзацiї атома Al
електронним ударом. Встановлено також, що вплив зв’язку дискретних
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станiв мiшенi Al з континуумом на перерiзи пружного i непружного e+Al
розсiяння є значно меншим, нiж для атомiв з частково заповненою 2p-
оболонкою, таких як C, N та F. У цьому ж пiдроздiлi наведено резуль-
тати БСР-розрахункiв енергетичних залежностей перерiзiв для найбiльш
важливих дипольно-дозволених 3p 2P o−ns 2S (n = 4, 5, 6), 3p 2P o−nd 2D
(n = 3, 4, 5), 3s23p 2P o − 3s3p2 2S та 3s23p 2P o − 3s3p2 2P , недипольних
3p 2P o − np 2P o (n = 4, 5, 6), 4s 2S − ns 2S (n = 5, 6), 3p 2P o − 4f 2F o та
обмiнних 4s 2S−3p2 4P , 3p2 4P −4p 2P o, 3p2 4P −nd 2D (n = 3, 4) переходiв
в атомi Al. Виявлено сильний вплив ефектiв зв’язку каналiв на поведiнку
перерiзiв як для переходiв з основного стану, так i для переходiв мiж збу-
дженими станами. Вперше дослiджено резонанснi ефекти, що пов’язанi зi
збудженням АIС (3s3p2) 2P i 2S. Розраховано положення цих резонансiв.

На основi моделi розсiяння БСР587 проведено дослiдження iонiзацiї
атома Al в основному станi (3s23p) 2P електронним ударом в дiапазонi
енергiй зiткнення вiд порога до 110 еВ. Показано, що процес прямої iонi-
зацiї атома Al супроводжується збудженням одного з електронiв внутрi-
шньої 3s-оболонки, тобто утворенням квазiстацiонарних АIС (3s3p2) 2P
та 2S, автоiонiзацiйний розпад яких дає додатковий суттєвий внесок в
iонiзацiю Al. Результати БСР587 розрахункiв перерiзiв iонiзацiї Al еле-
ктронним ударом добре узгоджуються з наявними експериментальними
даними та теоретичними передбаченнями iнших авторiв.

В пiдроздiлi 6.2 обчислено i докладно проаналiзовано повнi перерi-
зи фоторозщеплення анiона Al− в основному (3s23p2) 3P i збудженому
(3s23p2) 1D станах. Виявлено складну резонансну структуру в енерге-
тичних залежностях повного та парцiальних перерiзiв фоторозщеплення
Al− в основному станi (3s23p2) 3P , зумовлену утворенням авторвiдривних
станiв (АВС) Al−: 3s24s4p 3P o, (3s3p3) 3,1Do, 3,1P o та 3So, (3s24p5s) 1Do,
(3s23d4p) 3P o. Визначено положення i ширини цих АВС та проведено
їх спектроскопiчну класифiкацiю. Встановлено також, що помiтна резо-
нансна структура в перерiзах фоторозщеплення Al− в збудженому ста-
нi (3s23p2) 1D в околi 6 еВ зумовлена сукупним внеском двох станiв
(3s3p3) 1P o та (3s3p3) 1Do вiд’ємного iона Al−. Усi iншi структури вiдобра-
жають припороговi максимуми, спричиненi вiдкриттям нових каналiв.

ВИСНОВКИ

• Розроблено нову БСР-версiю R-матричного методу, яка дозволяє: 1)
без залучення будь-яких кореляцiйних функцiй враховувати вплив резо-
нансних ефектiв; 2) найбiльш повно враховувати тонкi деталi структури
атома-мiшенi; 3) з високою точнiстю обчислювати атомнi характеристики
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та характеристики елементарних процесiв взаємодiї повiльних електронiв
та фотонiв з будь-яким складним атомом та вiд’ємним iоном.
• Запропоновано новий метод дискретизацiї континууму (N+1)-електрон-
ної системи, який базується на одноразовiй дiагоналiзацiї матрицi повного
гамiльтонiана HN+1 у B-сплайновому базисi.
• З використанням залежних вiд терму неортогональних орбiталей роз-
роблено новий ефективний спосiб урахування резонансних ефектiв, який
дозволяє мiнiмiзувати псевдорезонансну структуру в перерiзах розсiяння.
• На основi розширеної БСР-версiї методу R-матрицi одержано великий
масив даних про енергiї рiвнiв, сили осциляторiв та перерiзи елементар-
них процесiв взаємодiї повiльних електронiв з атомами Ca i Al та фотонiв
з вiд’ємними iонами Ca− та Al−. Данi охоплюють пружне розсiяння, пере-
дачу iмпульсу, збудження та iонiзацiю атомiв Ca i Al електронним ударом,
а також процес фоторозщеплення вiд’ємних iонiв Ca− та Al−.
• З використанням розширеної версiї БСР-версiї R-матричного методу
проведено систематичне дослiдження розсiяння електронiв на атомi Ca
та фоторозщеплення вiд’ємного iона Ca− в областi енергiй вiд порога до
4 еВ. Результати наших БСР39-розрахункiв iнтегрованого за кутом пов-
ного перерiзу та перерiзу пружного e+Ca-розсiяння добре узгоджуються
з наявними експериментальними даними як за положенням основного ма-
ксимуму, так i за абсолютними значеннями перерiзiв. Пiдтверджено, що
домiнуючий пiк в перерiзi пружного e+Ca-розсiяння обумовлений резо-
нансом форми 4s23d 2D, тодi як резонанси форми (4s4p 1P o)kp вiдповiда-
ють за рiзкi пiки в перерiзах фоторозщеплення Ca−.
• Комбiнованим методом БКХФ-БСР, що ґрунтується на концепцiї «сти-
снутого атома» та використаннi B-сплайнiв як базисних функцiй, розра-
ховано енергiї зв’язку основного та 13 збуджених станiв атома Al з еле-
ктронними конфiгурацiями 3s2np 2P o (n = 3, 4, 5, 6), 3s2ns 2S (n = 4, 5, 6),
3s2nd 2D (n = 3, 4), 3s3p2 4,2P , 2D, 2S та 3s24f 2F o. Результати розра-
хункiв енергiй зв’язку зазначених станiв атома Al добре узгоджуються з
наявними експериментальними даними, рекомендованими NIST.
• Виконано чисельнi розрахунки сил осциляторiв для найважливiших пе-
реходiв в атомi Al. Для досягнення хорошого опису структури мiшенi
використовувався комбiнований БКХФ-БСР-метод, який дозволяє най-
бiльш повно врахувати внутрiшньооболонковi кореляцiї (мiж 3s i 3p пi-
доболонками) для систем з вiдкритою оболонкою, таких як Al. Резуль-
тати розрахункiв сил осциляторiв у формi довжини i в формi швидкостi
практично збiгаються i добре узгоджуються з даними, рекомендованими
NIST.
• Вперше проведено систематичне дослiдження пружного розсiяння по-
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вiльних електронiв на атомах алюмiнiю. Виявлено складну енергетичну
залежнiсть перерiзiв пружного e+Al розсiяння, зумовлену рiзними пар-
цiально-хвильовими та резонансними внесками. З’ясовано причини наяв-
них розбiжностей мiж результатами чотирьох варiантiв БСР-розрахункiв
(БСР10, БСР32, БСР81 та БСР587) перерiзiв пружного e+Al розсiян-
ня, що вiдрiзняються кiлькiстю врахованих в R-матричному розкладi
зв’язаних станiв та псевдостанiв континууму атома Al. Встановлено, що
сукупний вплив поляризацiї мiшенi налiтаючим електроном та ефектiв
зв’язку дискретних станiв мiж собою та з iонiзацiйним континуумом на
перерiзи пружного e+Al розсiяння зумовлює розбiжностi мiж результа-
тами двох основних БСР81 та БСР587 моделей розсiяння у межах 10%.
• Вперше проведено систематичнi розрахунки енергетичних залежностей
перерiзiв для найбiльш важливих дипольно-дозволених, недипольних та
обмiнних переходiв в атомi Al. Виявлено сильний вплив ефектiв зв’язку
каналiв на поведiнку перерiзiв як для переходiв з основного стану, так i
для переходiв мiж збудженими станами. Вперше дослiджено резонанснi
ефекти, що пов’язанi зi збудженням АIС (3s3p2) 2P , 2S в атомi алюмiнiю.
Розраховано положення цих резонансiв.
• На основi моделi розсiяння БСР587 проведено дослiдження iонiзацiї ато-
ма Al в основному станi (3s23p) 2P електронним ударом в дiапазонi енер-
гiй зiткнення вiд порога до 110 еВ. Показано, що процес прямої iонiзацiї
атома Al супроводжується утворенням квазiстацiонарних АIС (3s3p2) 2P
та 2S, автоiонiзацiйний розпад яких дає додатковий суттєвий внесок в iо-
нiзацiю Al. Результати БСР587-розрахункiв перерiзiв iонiзацiї Al добре
узгоджуються з наявними експериментальними даними та теоретичними
передбаченнями iнших авторiв.
• Розраховано i докладно проаналiзовано перерiзи фоторозщеплення вiд’єм-
ного iона Al− в основному (3s23p2) 3P i збудженому (3s23p2) 1D ста-
нах. Виявлено складну резонансну структуру в енергетичних залежно-
стях повних та парцiальних перерiзiв фоторозщеплення Al− (3s23p2) 3P
та Al− (3s23p2) 1D, зумовлену утворенням автовiдривних станiв Al−.
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АНОТАЦIЯ

Гедеон С. В. Метод R-матрицi з B-сплайнами в теорiї низькоенерге-
тичного розсiяння електронiв на складних атомах. —Квалiфiкацiйна на-
укова праця на правах рукопису.

Дисертацiя на здобуття наукового ступеня кандидата фiзико-мате-
матичних наук за спецiальнiстю 01.04.04 —фiзична електронiка. —ДВНЗ
«Ужгородський нацiональний унiверситет», Ужгород, 2021.

Розроблено нову БСР-версiю методу R-матрицi, яка базується на вико-
ристаннi базисних сплайнiв та залежних вiд терму неортогональних орбi-
талей. Дана БСР-версiя дає змогу дослiджувати як електронну структуру
складних атомiв та iонiв, так i елементарнi процеси (пружного розсiяння,
збудження та iонiзацiї) їх взаємодiї з фотонами та повiльними електро-
нами. На прикладi низькоенергетичного розсiяння електронiв на атомах
кальцiю i алюмiнiю та фоторозщеплення вiд’ємних iонiв Ca− i Al− по-
казано, що пропонована БСР-версiя дає результати високої точностi для
нерелятивiстських зiткнень електронiв та фотонiв з атомами i вiд’ємними
iонами, якщо в розкладi сильного зв’язку врахувати всi вiдкритi канали,
а в базис функцiй конфiгурацiйних станiв включити електроннi конфiгу-
рацiї з одно- та двократно збудженим кором. Показано, що урахування (з
допомогою технiки залежних вiд терму неортогональних орбiталей) яви-
ща релаксацiї квантової орбiти 3d-електрона значно полiпшує узгодження
з експериментом обчислених енергiй зв’язку збуджених станiв атома Ca та
перерiзiв пружного розсiяння i збудження атома Ca електронним ударом.
Встановлено, що у випадку складних атомiв (таких як Ca та Al) перерiзи
розсiяння значно бiльш чутливi до електронних кореляцiй в мiшенi, нiж
до короткодiючих взаємодiй з налiтаючим електроном. Виявлено складну
резонансну структуру в енергетичних залежностях перерiзiв фоторозще-
плення вiд’ємного iона Al− в основному та збудженому станах, зумовлену
утворенням та розпадом в процесi зiткнення hν+Al− автовiдривних ста-
нiв (АВС) Al−. Визначено положення i ширини цих АВС та проведено їх
спектроскопiчну класифiкацiю.

Ключовi слова: електрон, атом, вiд’ємний iон, розсiяння, збудження,
iонiзацiя, метод R-матрицi з B-сплайнами, неортогональнi орбiталi.

АННОТАЦИЯ

Гедеон С. В. Метод R-матрицы с B-сплайнами в теории низкоэнерге-
тического рассеяния электронов на сложныж атомах. —Квалификацион-
ный научный труд на правах рукописи.
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Диссертация на соискание научной степени кандидата физико-мате-
матических наук по специальности 01.04.04 —Физическая электроника. —
ГВУЗ «Ужгородский Национальный университет», Ужгород, 2021.

Разработано новую БСР-версию метода R-матрицы, которая базиру-
ется на использовании базисных сплайнов и зависимых от терма неор-
тогональных орбиталей. Данная БСР-версия позволяет исследовать как
электронную структуру сложных атомов и ионов, так и элементарные
процессы (упругого рассеяния, возбуждения и ионизации) их взаимодей-
ствия с фотонами и медленными электронами. На примере низкоэнерге-
тического рассеяния электронов на атомах кальция и алюминия и фото-
расщепления отрицательных ионов Ca− и Al− показано, что предложен-
ная БСР-версия дает результаты высокой точности для нерелятивист-
ских столкновений электронов и фотонов с атомами и отрицательными
ионами, если в разложении сильной связи учитывать все открытые ка-
налы, а в базис функций конфигурационных состояний включить элек-
тронные конфигурации с возбужденным кором. Показано, что учет (с
помощью техники зависимых от терма неортогональных орбиталей) яв-
ления релаксации квантовой орбиты 3d-электрона значительно улучшает
согласование с экспериментом рассчитанных энергий связи возбужден-
ных состояний атома Ca и сечений упругого рассеяния и возбуждения
атома Ca электронным ударом. Выяснено, что в случае сложных атомов
(таких как Ca и Al) сечения рассеяния значительно более чувствительны
к электронным корреляциям, чем к короткодействующим взаимодействи-
ям с налетающим электроном. Выявлена сложная резонансная структура
в энергетических зависимостях сечений фоторасщепления отрицательно-
го иона Al− в основном и возбужденном состояниях, обусловленную об-
разованием и распадом в процессе столкновения hν+Al− автоотрывных
состояний (АОС) Al−. Определены положения и ширины этих АОС и
проведена их спектроскопическая классификация.

Ключевые слова: электрон, атом, отрицательный ион, рассеяние, воз-
буждение, ионизация, метод R-матрицы с B-сплайнами, неортогональные
орбитали.

ABSTRACT

Gedeon S. V. The B-spline R-matrix method in theory of low-energy elec-
tron scattering on complex atoms. –– Qualification scientific work in the form
of manuscript.
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horod, 2021.

We developed the new BSR version of R-matrix method, based on the
use of basis splines and term-dependent non-orthogonal orbitals. This version
allows to investigate both an electronic structure of complex atoms and the
elementary proccesses (such as elastic scattering, excitation and ionozation)
of their interaction with photons and slow electrons. Using the example of
low-energy electron scattering on calcium and aluminium as well as photode-
tachment of negative ions Ca− and Al−, we have shown, that proposed BSR
approach allows one to obtain highly accurate results for non-relativistic col-
lisions of electrons and photons with atoms and negative ions. To achieve this
the close-coupling expansion must include all open channels. Also the basis
set of configuration state functions should contain the electron configurations
with excited core. It was shown, that the inclusion of core relaxation effects
(using the term-dependent non-orthogonal orbitals) can significantly improve
the corresponding binding energies as well as cross sections of elastic scatter-
ing and electron impact excitation of Ca atoms. We have determined that for
the complex atoms (such as Ca and Al) the scattering cross sections are more
sensitive to the electron correlations in the target, than to the short-range in-
teractions with the incident electron. We found, that the energy dependence
of the photodetachment cross section of Al− negative ion exhibits complex res-
onance structure caused by autoionizing states (AIS) of Al−. The positions
and the widths of these AIS were obtained along with their classification.
The predicted photodetachment cross sections provide new opportunities for
future experimental and theoretical studies of the Al− negative ion.

A large array of data for the scattering characteristics is obtained: integral
and differential cross sections for elastic scattering and electron impact excita-
tion of Ca and Al atoms, atomic collision parameters (so-called pseudo-Stokes
parameters), oscillator strengths of selected transitions, electron impact ion-
ization cross sections, cross sections of photodetachment of negative ions Ca−

and Al−. The obtained results are in good agreement with the available ex-
perimental and theoretical data. The present calculations shown significantly
better agreement with the absolute peak value of the Ca− photodetachment
cross sections than other R-matrix calculations.

Comparison of results obtained in our BSR-models with different numbers
of target states provides an estimate regarding the likely accuracy of the
present cross sections, which considered as converged to an accuracy of a few
percent.

Key words: electron, atom, negative ion, scattering, excitation, ionization,
B-spline R-matrix method, non-orthogonal orbitals.
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