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АНОТАЦIЯ

Гедеон С. В. Метод R-матрицi з B-сплайнами в теорiї низькоенергети-

чного розсiяння електронiв на складних атомах. —Квалiфiкацiйна наукова

праця на правах рукопису.

Дисертацiя на здобуття наукового ступеня кандидата фiзико-матема-

тичних наук за спецiальнiстю 01.04.04 —фiзична електронiка. —ДВНЗ «Уж-

городський 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− пока-

зано, що пропонована БСР-версiя дає результати високої точностi для не-

релятивiстських 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
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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.

ABSTRACT

Gedeon S. V. The B-spline R-matrix method in theory of low-energy

electron scattering on complex atoms. –– Qualification scientific work in the

form of manuscript.

Thesis for candidate of physical and mathematical sciences degree in spe-

ciality 01.04.04 –– Physical Electronics. –– Uzhhorod National University, Uzh-

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 al-

lows 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
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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− anion exhibits complex reso-

nance structure caused by autoionizing states (AIS) of Al−. The positions

and the widths of these AIS were obtained along with their classification.

Key words : electron, atom, negative ion, scattering, excitation, ionization,

B-spline R-matrix method, non-orthogonal orbitals.
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ПЕРЕЛIК УМОВНИХ ПОЗНАЧЕНЬ

АВС — автовiдривний стан

АIС — автоiонiзацiйний стан

АПЗ — атомнi параметри зiткнення

БКХФ — багатоконфiгурацiйний Хартрi-Фока метод (multiconfi-

guration Hartree-Fock — MCHF)

БСР — R-матриця з B-сплайнами (B-spline R-matrix — BSR)

ВК — взаємодiя конфiгурацiй (сonfiguration interaction — CI)

ДП — диференцiальний перерiз (differential cross section — DCS)

ДФ — Дiрака-Фока метод (Dirac-Fock — DF)

ЗСЗ — збiжний сильний зв’язок (convergent close-coupling — CCC)

IП — iнтегральний/iнтегрований перерiз (integral/integrated

cross section — ICS)

НIСТ — Нацiональний iнститут стандартiв i технологiй, США

(National Institute of Standards and Technology — NIST)

РМ — R-матриця (R-matrix — RM)

РМПС — R-матриця з псевдостаними (R-matrix with pseudostates —

RMPS)

РСХ — релятивiстськi спотворенi хвилi (relativistic distorted-wave

— RDW)

СЗ — сильний зв’язок (close-coupling — CC)

ХФ — Хартрi-Фока метод (Hartree-Fock — HF)
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ВСТУП

Актуальнiсть теми. З часу створення i до цих пiр фiзика електрон-

них i атомних зiткнень вiдiграє фундаментальну роль як в розвитку кван-

тової теорiї, так i в її численних застосуваннях. Вiдомостi про елементарнi

процеси взаємодiї електронiв з атомами та iонами необхiднi при розв’язу-

ваннi багатьох задач атомної i ядерної фiзики, фiзики i хiмiї плазми та ке-

рованого термоядерного синтезу, фiзики верхнiх шарiв атмосфери i астро-

фiзики, квантової електронiки та iн. Впродовж тривалого часу вивчення

електрон-атомних (e+A) зiткнень обмежувалося з’ясуванням принципових

особливостей та основних механiзмiв пружних i непружних процесiв, таких

як збудження та iонiзацiя найпростiших атомних систем, що мiстять неве-

лику кiлькiсть електронiв. Головне завдання теорiї полягало насамперед в

тому, щоб розрахувати iнтегральнi перерiзи та константи швидкостей реа-

кцiй 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 експе-

рименту з’явилася можливiсть «розгорнути» багато якi процеси за енергiєю

та кутом розсiяння. Цi розгортки — диференцiальнi перерiзи розсiяння —

нагадують спектрограми, структура яких мiстить найдетальнiшi вiдомостi

про динамiку процесу зiткнення та про структуру самих атомiв та iонiв.

Розвиток сучасної технiки експерименту (метод перехресних пучкiв, те-

хнiка збiгiв, застосування синхротронного випромiнювання та iн.) вiдкри-

ло новi можливостi i перспективи дослiдження. Значно розширилося коло
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дослiджуваних атомних систем, пiдвищилася чутливiсть, точнiсть i деталь-

нiсть вимiрювань i, як наслiдок, виявилося можливим отримати якiсно но-

ву iнформацiю про властивостi взаємодiючих частинок та елементарних

процесiв з їх участю.

Iнтенсивнi експериментальнi дослiдження електрон-атомних зiткнень

протягом останнiх десятилiть вказують на сильну залежнiсть результа-

тiв вимiрювань вiд iндивiдуальних особливостей структури атома-мiшенi

i продуктiв реакцiї. При цьому виявилося, що навiть в добре розроблених

областях, таких, як резонансне та пружне розсiяння, є багато невирiше-

них питань. До цих пiр немає повної вiдповiдi на вельми загальнi питання

про роль багатоелектронних кореляцiй, поляризацiйних явищ та ефектiв

зв’язку каналiв i релаксацiї квантової орбiти збуджених електронiв у про-

цесах резонансного розсiяння повiльних електронiв на складних багатоеле-

ктронних атомах та iонах. У мiру подальшого розвитку теорiї розсiяння

електронiв на атомах 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 стру-

ктури атома-мiшенi. Комбiнацiя нових теоретичних пiдходiв, нових обчи-

слювальних методiв, реалiзацiя цих методiв у виглядi вiдповiдних 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 [1–14] було розроблено нову роз-

ширену версiю R-матричного методу.

Зв’язок роботи з науковими програмами, планами, темами,

грантами. Дослiдження, результати яких включенi в дисертацiйну робо-

ту, виконанi згiдно з такими науково-дослiдними темами ДВНЗ «Ужгород-

ський нацiональний унiверситет»: «Аналiтична теорiя процесiв з перероз-
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подiлом у непружних зiткненнях атомних частинок» (2005–2007 рр., шифр

ДБ-521, № ДР-0103U001696), «Релятивiстськi та квантово-електродинамiчнi

ефекти при взаємодiї багатозарядних iонiв з важкими атомами та з по-

стiйними електричним i магнiтним полями» (2012–2014 рр., шифр ДБ-806,

№ ДР-0112U001552), «Iнтегральнi рiвняння Додда-Грейдера в теорiї одно-

та двоелектронних процесiв з перерозподiлом у високоенергетичних iон-

атомних зiткненнях» (2015–2017 рр., шифр ДБ-847, № ДР-0115U001099),

«Теорiя R-матрицi i точнi чисельнi розрахунки елементарних процесiв зi-

ткнення електронiв i фотонiв зi складними атомами» (2018–2020 рр., шифр

ДБ-880,№ ДР-0118U000173).

Мета i завдання дослiдження. Метою дисертацiйної роботи є роз-

робка нової БСР-версiї R-матричного методу, що базується на застосу-

ваннi залежних вiд терму неортогональних орбiталей та сплайн-представ-

лень для радiальних частин одноелектронних хвильових функцiй. На осно-

вi розробленої БСР-версiї провести комплекснi дослiдження елементарних

процесiв взаємодiї повiльних електронiв з атомами Ca i Al та фотонiв з

вiд’ємними iонами Са− i Al−. Для досягнення поставленої мети передбаче-

но вирiшення таких основних завдань:

• розробити новий метод розв’язання задачi e+A-розсiяння у внутрiшнiй

R-матричнiй областi, який ґрунтується на одноразовiй дiагоналiзацiї

матрицi повного гамiльтонiана системи «атом + налiтаючий електрон»

в базисi, що задається повним скiнченним набором B-сплайнiв;

• iз застосуванням залежних вiд терму неортогональних орбiталей роз-

робити новий спосiб урахування резонансних ефектiв, який дозволяє

мiнiмiзувати псевдорезонансну структуру в перерiзах розсiяння i не по-

требує залучення будь-яких кореляцiйних функцiй;

• на основi розвиненої БСР-версiї методу R-матрицi розробити пакети

вiдповiдних прикладних програм для числових розрахункiв характери-



16

стик 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

повiльних 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 еле-

ктронiв атомами Ca i Al та фоторозщеплення вiд’ємних iонiв Са− i Al−;

Об’єкт дослiдження: процеси низькоенергетичного розсiяння електронiв

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-мат-

рицi лежать основнi квантовомеханiчнi принципи, вираженi в математично

несуперечливiй формi. Цим обґрунтовується надiйнiсть пропонованої БСР-

версiї R-матричного методу. Достовiрнiсть одержаних результатiв i виснов-

кiв пiдтверджується порiвнянням з результатами розрахункiв iнших авто-

рiв та наявними експериментальними даними. В чисельних розрахунках

атомних структур та процесiв зiткнення повiльних електронiв i фотонiв з

атомами та вiд’ємними iонами використовувався створений на основi розви-

неної БСР-версiї ретельно протестований пакет прикладних програм [15].

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-
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ми) та фотонiв з вiд’ємними iонами. У порiвняннi зi стандартним R-

матричним методом пропонована БСР-версiя має три незаперечнi пе-

реваги: 1) застосування залежних вiд терму неортогональних орбiта-

лей є найекономнiшим способом урахування резонансних ефектiв без

залучення будь-яких кореляцiйних функцiй та без збiльшення систе-

ми iнтегро-диференцiальних рiвнянь сильного зв’язку; 2) квантовоме-

ханiчнi оператори пiсля їх дискретизацiї у B-сплайновому базисi пред-

ставляються сильно розрiдженими стрiчковими матрицями скiнченого

рангу, що суттєво спрощує розв’язання вiдповiдних алгебраїчних рiв-

нянь; 3) локальнi властивостi та повнота скiнченої системи базисних

сплайнiв забезпечують гарантовану збiжнiсть R-матричного розкладу,

що позбавляє нас вiд необхiдностi вводити поправки Баттла в дiаго-

нальнi елементи R-матрицi.

• В рамках R-матричного пiдходу запропоновано новий метод дискре-

тизацiї континууму, який базується на одноразовiй дiагоналiзацiї ма-

трицi 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 силь-

не дипольне збудження 4s4p 1P o-рiвня забезпечує основний непружний

внесок в повний перерiз e+Ca-розсiяння. Встановлено також, що поля-

ризацiя основного стану атома Ca значною мiрою визначається сильним

дипольним 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
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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 проведе-

но 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 перерi-

зу 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

мiшенi в пружному розсiяннi повiльних електронiв на атомах Al. Про-

демонстровано сильний вплив ефекту Рамзауера на поведiнку парцiаль-

ного 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.
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• 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 суку-

пним 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 роз-

падом в процесi розсiяння hν+Al− (3s23p2) 3P автовiдривних 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 спектро-

скопiчну класифiкацiю.

Практичне значення отриманих результатiв. Отриманi в дисер-

тацiї вiдомостi про характеристики елементарних процесiв взаємодiї повiль-

них електронiв з атомами Ca i Al та фотонiв з вiд’ємними iонами Ca− i Al−

вкрай необхiднi для успiшного розвитку багатьох напрямкiв сучасної фiзи-

ки i нової технiки, у тому числi фiзики плазми, астрофiзики, фiзики верхнiх

шарiв атмосфери, термоядерної енергетики. Зокрема, продукований при

спалахах наднових кальцiй є найбiльш використовуваним елементом для

кiлькiсного аналiзу спектра зiрок. Атоми Ca мають привабливi властивостi

i для їх застосування в оптичних стандартах частоти. В свою чергу, про-

цеси розсiяння електронiв атомами Al вiдiграють важливу роль в плазмо-

вому шарi реакторiв термоядерного синтезу. Представленi в дисертацiї ре-

зультати БСР-розрахункiв перерiзiв e+Ca та e+Al-розсiяння неодноразово

використовувалися низкою дослiдницьких груп для тестування своїх екс-

периментальних результатiв. Розроблена нами БСР-версiя R-матричного

методу може бути використана для розрахункiв характеристик розсiяння
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повiльних електронiв на iнших багатоелектронних атомах.

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. Гедеон,

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 характе-

ристик e+Ca- та e+Al-розсiяння [1–3, 5–10], а також процесiв фоторозще-

плення вiд’ємних iонiв Ca− та Al− [1, 4]. Значна частина результатiв до-

слiдження 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, May 6–11, 2007), Мiжнародна конферен-

цiя молодих учених та аспiрантiв IЕФ-2007, IЕФ-2009, IЕФ-2011, IЕФ-

2017 (Ужгород, Україна, 14–19 травня, 2007; 25–28 травня, 2009; 24–27

травня, 2011; 23–26 травня, 2017), 40-th EGAS — Annual conference of

the European group for atomic systems (Graz, Austria, July 2–5, 2008), 4-

th CEPAS — Conference on elementary processes in atomic systems, (Cluj-

Napoca, Romania, June 18–20, 2008),X–XVI,XX,XXIIМiжнародна моло-

дiжна науково-практична конференцiя «Людина i космос» (Днiпро, Украї-

на, 9–11 квiтня, 2008; 8–10 квiтня, 2009; 7–9 квiтня, 2010; 13–15 квiтня, 2011;

11–13 квiтня, 2012; 10–12 квiтня, 2013; 10–12 квiтня, 2014; 11–13 квiтня,

2018; 15–17 квiтня, 2020), ICPEAC-XXIX, ICPEAC-XXX — Internati-

onal Conference on Photonic, Electronic, and Atomic Collisions (Toledo, Spain,

July 22–28, 2015; Cairns, Australia, July 26 – August 1, 2017), 18th STM —

Small Triangle Meeting, (Pticie, Slovakia, October 16–19, 2016).
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Публiкацiї. За результатами дослiдження опублiковано 29 наукових

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 України), та 19 тез

доповiдей на наукових конференцiях.

Структура та обсяг дисертацiї. Дисертацiя складається зi вступу,

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 рисунки.
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РОЗДIЛ 1

НОВI НАПРЯМКИ РОЗВИТКУ ТЕОРIЇ РОЗСIЯННЯ

ЕЛЕКТРОНIВ НА АТОМАХ ТА IОНАХ

У цьому роздiлi коротко розглянемо новi теоретичнi методи дослiдже-

ння процесiв розсiяння електронiв на атомах та iонах. Ми обмежимося

областю малих енергiй зiткнення, при яких швидкостi налiтаючого та роз-

сiяного електронiв меншi або того ж порядку величини, що i орбiтальна

швидкiсть електронiв у атомi-мiшенi.

Найбiльш поширеним методом дослiдження процесiв пружного i непру-

жного розсiяння повiльних електронiв на складних атомах та iонах є метод

сильного зв’язку каналiв (СЗК). У рамках цього методу повна хвильова

функцiя системи «налiтаючий електрон + атом (iон)» представляється у

виглядi розкладу за деяким повним набором базисних хвильових функцiй.

При цьому вихiдне рiвняння Шредiнгера зводиться до нескiнченної систе-

ми зв’язаних iнтегро-диференцiальних рiвнянь для коефiцiєнтiв такого роз-

кладу, якi вiдiграють роль хвильової функцiї налiтаючого електрона. Як

правило, фiзичнi властивостi процесу розсiяння дозволяють звести нескiн-

ченне число рiвнянь до скiнченного i розв’язати задачу чисельними мето-

дами за допомогою сучасних ЕОМ з одержанням однозначних результатiв.

Рiзнi модифiкацiї методу СЗК вiдрiзняються одна вiд одної в основному

вибором базисного набору хвильових функцiй, який повинен максимально

вiдображати фiзику процесу, що розглядається. Запропоновану в наших

працях [1–14] версiю методу СЗК, яка ґрунтується на використаннi неор-

тогональних орбiталей та B-сплайнiв як базисних функцiй, ми докладно

опишемо у наступному роздiлi дисертацiї. А тут насамперед розглянемо

деякi особливостi резонансного розсiяння електронiв на атомах та iонах,
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якi дозволяють провести найбiльш радикальну та чутливу перевiрку тео-

рiї.

1.1. Резонанснi ефекти в процесах розсiяння електронiв на

атомах та iонах

Фiзика пружного та непружного розсiяння електронiв на багатоеле-

ктроннiй мiшенi A, яка може бути атомом чи iоном, має низку цiкавих

особливостей. Так, наприклад, поряд iз прямим потенцiальним збуджен-

ням мiшенi iснує резонансне збудження, яке пов’язане з утворенням в про-

цесi зiткнення двiчi збуджених квазiстацiонарних станiв системи «мiшень

+ налiтаючий електрон». У випадку, коли мiшенню A є однократний дода-

тний iон, такi стани представляють собою двiчi збудженi стани нейтраль-

ного атома, що розташованi в областi неперервного спектра. Їх називають

резонансами або автоiонiзацiйними станами (АIС), так як вони можуть че-

рез короткий промiжок часу, спонтанно розпадатися на електрон та iон в

основному, чи в збудженому станi. Аналогiчнi стани можуть утворюватися

i при розсiяннi електронiв на нейтральних атомах. В цьому разi вони пред-

ставляють собою стани вiд’ємного iона, якi також можуть розпадатися на

електрон та атом в основному, чи збудженому станi. В лiтературi [16–18] їх

зазвичай називають автовiдривними станами (АВС). Одначе i в цьому ви-

падку iнколи вживають термiн «автоiонiзацiйнi стани». З метою спрощення

термiнологiї ми також будемо користуватися цим термiном.

У випадку електрон-атомних зiткнень можуть вiдбуватися, в залежно-

стi вiд енергiї налiтаючої частинкиE, крiм пружного розсiяння також одно-

часно процеси збудження та iонiзацiї атома A. Процеси, дозволенi при зада-

нiй енергiї E, визначають вiдкритi канали. Енергетично забороненi (при за-

данiй енергiї E) процеси визначають закритi канали. Якраз iз енергетично

вiдкритими та закритими каналами i пов’язанi два механiзми виникнення
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резонансiв: або в одному iз вiдкритих каналiв потенцiал має специфiчну

форму — за доволi достатньої глибини i ширини, в якiй налiтаючий еле-

ктрон тимчасово зв’язується в АIС, або ж електрон зв’язується в АIС в

одному iз вiдкритих каналiв.

Резонанси першого типу в атомнiй фiзицi отримали назву резонансiв

форми, а резонанси другого типу називають резонансами Фешбаха, або ж

резонансами закритих каналiв. На вiдмiну вiд резонансiв Фешбаха, роз-

ташованих пiд порогами збудження атома-мiшенi, резонанси форми роз-

ташовуються при енергiях, що лише злегка (∼0.1 еВ) перевищують порiг

процесу, в перерiзах якого вони виникають.

Розглянемо тепер бiльш детально умови, при яких можливий резонанс

форми у потенцiальному розсiяннi. Розпочнемо розгляд з найпростiшого

випадку — випадку одноканального резонансу при розсiяннi частинки на

мiшенi, що має орбiтальний момент L = 0. У цьому випадку в розкладi

амплiтуди розсiяння [16–19]

F (E, θ) =
∑
`

f`(2`+ 1)P`(cos θ) (1.1)

в околi резонансу E0 парцiальнi амплiтуди мають вигляд

f`(E) = fP` (E) + δ``0f
r
`0

(E), (1.2)

де, δ``0 — символ Кронекера, P`(cos θ) — полiном Лежандра, а

fP` (E) ≡ e2iδ` − 1

2iK
,K =

√
2mE, (1.3)

f r`0(E) ≡ e2iδ`

2iK
· Γ/2

E − E0 + iΓ/2
, (1.4)

Тут i нижче використовується атомна система одиниць e = me = ~ = 1.

Амплiтуда розсiяння F (E, θ) є функцiєю енергiї зiткнення E та кута

розсiяння θ i не залежить вiд азимутального кута ϕ. Диференцiальний
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перерiз розсiяння dσ/dΩ виражається через амплiтуду F (E, θ) формулою

dσ

dΩ
= |F (E, θ)|2. (1.5)

Повний перерiз розсiяння σ(E) одержують iнтегруванням виразу (1.5)

за всiма кутами розсяння θ:

σ(E) = 2π

π∫
0

|F (E, θ)|2 sin θ dθ. (1.6)

Поведiнка повного перерiзу розсiяння σ(E) в околi резонансу повнiстю ви-

значається чотирма параметрами — енергiєю E i шириною Γ резонансу,

орбiтальним моментом `0 резонансно розсiяного електрона i зсувом фази

δ`0 потенцiального розсiяння у точцi резонансу. Фази δ` для реалiстичних

потенцiалiв V (r), якi представляють iнтерес з точки зору теорiї розсiян-

ня електронiв атомами, обчислюють чисельним iнтегруванням радiального

рiвняння Шредiнгера

{−1

2

d2

dr2
+
`(`+ 1)

2r2
+ V (r)}χ` = Eχ`, Rk,`(r) =

χ`(r)

r
(1.7)

за змiнною r вiд початку координат до областi r > r0, де стає справедливим

асимптотичне представлення для радiальної функцiї Rk,`(r):

Rk,`(r) =

√
2

π

sin (kr − `π2 + δ`)

r
, r →∞. (1.8)

Тут δ` — додаткова фаза, що «набiгає» внаслiдок дiї поля V (r). Для вiльної

частинки, коли V (r) = 0 i нема розсiяння, додаткова фаза δ` = 0.

У центральному полi V (r) момент iмпульсу є iнтегралом руху, тому

стани з рiзними значеннями орбiтального квантового числа ` даватимуть

у e+A-розсiяння незалежнi внески. Очевидно, що чим бiльше парцiаль-

них амплiтуд враховується у розкладi (1.1), тим детальнiшу iнформацiю

про енергетичну залежнiсть повного перерiзу σ(E) та енергетично-кутову

залежнiсть диференцiального перерiзу розсiяння dσ
dΩ(E, θ) можна дiстати
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практично при будь-якiй заданiй енергiї e+A-зiткнення E лише скiнче-

не число фаз ` з ` 6 `max дає помiтний внесок у формули (1.1), (1.5) та

(1.6) для амплiтуди i перерiзiв розсiяння. Бiльше того, при розсiяннi низь-

коенергетичних електронiв атомами суттєво вiдмiннi вiд нуля лише фази

розсiяння δ` для кiлькох найнижчих парцiальних хвиль. Зокрема при ду-

же низьких енергiях помiтно вiдмiнна вiд нуля лише s-хвильова амплiтуда

f0(E).

Iз формул (1.1)–(1.4) та (1.6) випливає, що в околi резонансу повний

перерiз (роздiлений для зручностi на 4π/k2) має вигляд [17,20]

σ(E) =
∞∑
`=0

σ`(E) = σP (E) + s`0(E), (1.9)

де практично стала «пiдкладка»

σP (E) =
∞∑
`=0

(2`+ 1) sin2 δ`, (1.10)

а доданок, що описує власне структуру в перерiзi

s`0(E) ≡ Γ

2
· A(E − E0) +BΓ/2

(E − E0)2 + Γ2/4
, (1.11)

A ≡ −(2`0 + 1) sin δ`0, B ≡ (2`0 + 1) cos2 δ`0. (1.12)

Iз формул (1.9)–(1.12) видно, що iнтерференцiйна структура в перерiзах

суттєво визначається фазою δ`o потенцiального розсiяння. Зокрема, якщо

ця фаза зникаюче мала, то перерiз (1.9) має вигляд симетричного резонан-

су Брейта-Вiгнера. При δ`o 6= 0 суттєвою стає iнтерференцiя резонансного

i потенцiального розсiяння, яка проявляється характерним чергуванням

мiнiмума («вiкна прозоростi») i максимума. Найбiльш виразно ця iнтерфе-

ренцiя проявляється при значеннi фази δ` = π/2.

Iз формул (1.9)–(1.12) випливає також, що при δ`o 6= 0 iснує таке значе-

ння енергiї зiткнення E, а саме E = E1 +E0 + 0.5Γ cot δ`o, при якому атом
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стає повнiстю «прозорим» для `0-хвилi, тобто σ`0(E1) = 0 — потенцiальне i

резонансне розсiяння `0-хвилi в результатi iнтерференцiї взаємно гасяться.

Цiкавим є дослiдження диференцiального перерiзу резонансного роз-

сiяння електронiв низьких енергiй на атомах та iонах. У цьому випадку

задача стає бiльш складною у двох вiдношеннях: по-перше, iнтерференцiй-

на картина суттєво залежить вiд кута розсiяння θ, i, по-друге, резонансне

розсiяння в `0-хвилi iнтерферує з потенцiально розсiяними хвилями iз все-

можливими значеннями орбiтального квантового числа `, а не тiльки з

`0-хвилею, як у випадку повного перерiзу. Тому резонанси в диференцiаль-

них перерiзах dσ
dΩ(E, θ) мiстять в собi бiльш багату iнформацiю про природу

розсiяння електронiв на складних атомах. Одержання такої iнформацiї та

її iнтерпретацiя складає зараз цiлу область фiзики зiткнень, яка назива-

ється зiткнювальною спектроскопiєю. Тому одним з актуальних об’єктiв

дослiдження у фiзицi електрон-атомних зiткнень є резонанснi ефекти. До

таких ефектiв вiдносяться, наприклад, утворення квазiстацiонарного ста-

ну вiд’ємного iона чи автоiонiзацiйного стану при зiткненнi електрона з

атомом або iоном з ядрами i т.д.

Розглянемо детальнiше фiзичнi причини виникнення квзiстацiонарних

станiв у процесах розсiяння електронiв на нейтральних атомах. Ефектив-

ний потенцiал взаємодiї налiтаючого електрона з атомом U`(r) у радiаль-

ному рiвняннi Шредiнгера (1.7) складається з двох частин:

U`(r) = V (r) +
`(`+ 1)

2r2
. (1.13)

Другий доданок у цьому виразi — вiдцентрова енергiя, яка має вiдштовху-

вальний характер i не дозволяє частинцi впасти на силовий центр. Тимча-

совий резонансний зв’язок електрона з нейтральним атомом виникає вна-

слiдок сумарної дiї комбiнацiї сил — поляризацiйних та обмiнних сил при-

тягання електрона до атома i вiдштовхувальної вiдцентрової сили. При

цьому додатнiй знак фази розсiяння δ` вiдповiдає силам притягання, а
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вiд’ємний — силам вiдштовхування. Сумiсна дiя вiдцентрового вiдштовху-

вання i далекодiйного притягання (пропорцiйного r−4), обумовленого поля-

ризацiєю атома в полi налiтаючого електрона, формує ефективний потен-

цiал U`(r), який має вигляд ями, вiддiленої вiд зовнiшньої областi потен-

цiальним бар’єром. У такiй ямi, крiм дискретних одноелектронних рiвнiв

(iз вiд’ємною енергiєю), можуть iснувати також (квазiстацiонарнi) рiвнi з

додатною енергiєю, вiддаленi вiд рiвнiв суцiльного спектра центробiжним

бар’єром. Якщо налiтаючий електрон рухається в полi атома, ефективний

потенцiал U`(r) якого має форму ями вiддiлену вiд зовнiшньої областi по-

тенцiальним бар’єром, то при енергiї електрона, яка дорiвнює енергiї ква-

зiстацiонарного рiвня у внутрiшнiй ямi, вiдбувається стрибкоподiбна змiна

фази розсiяння δ`0. При цьому налiтаючий електрон захоплюється мiшенню

з утворенням довгоживучого (короткоживучого) квазiстацiонарного стану

компаунд-системи «атом+електрон». З класичної точки зору таке захопле-

ння означає, що електрон робить кiлька обертiв, перш нiж покинути мi-

шень. У рамках квантової механiки можна сказати, що електрон прохо-

дить крiзь потенцiальний бар’єр i на деякий час захоплюється потенцiаль-

ною ямою, утворюючи з атомом квазiстацiонарний стан — резонанс. Ре-

зонанси, якi виникають в одноканальному пружному розсiяннi електронiв

на атомах, називаються резонансами форми, оскiльки вони можливi, ли-

ше якщо ефективний потенцiал U`(r) має вищевказану специфiчну форму

ями, вiддiленої вiд зовнiшньої областi потенцiальним бар’єром. Таким чи-

ном ефективний потенцiал U`(r), який приводить до резонансiв форми, має

вiдштовхувальний «хвiст», котрий у розглядуваному випадку (див форму-

лу (1.13)) обумовлений центробiжним бар’єром. При цьому орбiтальний

момент ` не дорiвнює нулю (` 6= 0), i завдяки тунельному ефекту падаю-

чий електрон проникає крiзь центробiжний бар’єр вигляду `(` + 1)/2r2 в

область, де домiнує притягуючий потенцiал V (r), обумовлений поляриза-

цiєю атома в полi налiтаючого електрона.
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Властивостi резонансiв форми детально розглядаються в теорiї потен-

цiального розсiяння [21, 22] при цьому їх iснування пов’язується з нулями

функцiї Йоста в комплекснiй площинi змiнної k. Однак у такому пiдходi

мало використовується наочне представлення про ефективний потенцiал,

а також вiдповiднiсть мiж формою бар’єра та ями i поведiнкою хвильової

функцiї при резонанснiй енергiї.

Резонанси форми у припороговiй областi спостерiгаються при пружно-

му розсiяннi електронiв на атомах лужних, лужноземельних, iнертних i

iнших елементiв (детальну iнформацiю можна знайти в оглядi [23–25] i

оригiнальних працях [26, 27]). Хоча одноканальна хвильова функцiя, яка

розрахована з потенцiалом Хартрi-Фока чи навiть з потенцiалом Хартрi, у

деяких випадках дозволяє вивчати резонанси форми в перерiзах розсiяння,

у бiльшостi випадкiв при їх теоретичному дослiдженнi використовується

бiльш точнi методи: рiвняння сильного зв’язку каналiв [23], варiацiйний

метод [25], а також розроблена в наших працях [1–14] БСР-версiя методу

R-матрицi з B-сплайнами.

Як уже зазначалося, резонанси форми при розсiяннi електронiв на ато-

мах виникають, коли орбiтальний момент налiтаючого електрона ` > 1.

Чим бiльший орбiтальний момент електрона, а, при даному `, чим менша

енергiя квазiстацiонарного рiвня, тим бiльший бар’єр, котрий перешкоджає

руху електрона, i тим гострiший резонанс. Втiм потенцiальний бар’єр мо-

же iснувати i у випадку p-електрона. Це у свою чергу означає, що яскраво

виражених резонансних ефектiв слiд очiкувати в процесах низькоенергети-

чного розсiяння електронiв на атомах лужноземельних елементiв Mg (3s2),

Ca (4s2), Sr (5s2) i Ba (6s2). Тут цiкаво зазначити, що в експерименталь-

нiй [28] i теоретичнiй [29] працях було встановлено iснування стабiльного

вiд’ємного iона кальцiю Ca− (4s24p 2P ) в p-станi. Все це спонукає до глиб-

шого вивчення резонансних явищ в процесах розсiяння повiльних електро-

нiв на атомах Ca.
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У третьому роздiлi дисертацiї з допомогою методуR-матрицi з B-сплай-

нами дослiджуються процеси пружного й непружного розсiяння низько-

енергетичних електронiв на атомах Ca. При цьому в системi iнтегро-дифе-

ренцiальних рiвнянь для радiальних функцiй розсiяного електрона F Γ
iα(rN+1)

явно видiленi внески в ефективний потенцiал вiд локального прямого, не-

локального обмiнного та нелокального поляризацiйного потенцiалiв, а та-

кож врахованi ефекти, що виникають внаслiдок електронного захоплення

та поляризацiї атома в полi налiтаючого електрона. Проведений в наших

працях [1–14] кiлькiсний аналiз цих потенцiалiв показує, що поле атомiв

лужноземельних елементiв (Mg, Ca, Sr) дуже схоже зi сферичною потенцi-

альною ямою, оточеною центробiжним бар’єром. При цьому виявляється,

що у випадку електронних конфiгурацiй зi збудженим кором стандартне

наближення Хартрi-Фока виявляється недостатнiм, i слiд розв’язувати си-

стему рiвнянь Хартрi-Фока для кожного терма. Оскiльки форма ефектив-

ного потенцiалу вельми чутлива до точностi урахування поляризацiйних та

обмiнно-кореляцiйних ефектiв, то в наших розрахунках [1–14] властивостей

набору базисних функцiй методу СЗК ми використовуємо багатоконфiгу-

рацiйний метод Хартрi-Фока (БКХФ) з неортогональними орбiталями, якi

оптимiзуються в незалежних розрахунках для iндивiдуальних термiв; при

цьому в прямiй та обмiнно-кореляцiйнiй частинах ефективного потенцiалу

з’являються додатковi члени, якi вiдiграють iстотну роль у його форму-

ваннi.

Розглянемо нарештi механiзм виникнення резонансу Фешбаха, хара-

ктерного для багатоканального розсiяння. Позначимо через Ĥ гамiльто-

нiан (N + 1)-електронної системи «мiшень+налiтаючий електрон». У ви-

падку стацiонарного формулювання задача про розсiяння електрона на N -

електронному атомi зводиться до знаходження розв’язку рiвняння Шре-

дiнгера

(Ĥ − E)Ψ = 0 (1.14)
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iз певними граничними умовами при додатньому значеннi енергiї системи

E. Нехай ϕγ — повна система хвильових функцiй мiшенi (атома чи iона).

Тодi розв’язок рiвняння (1.14) можна подати у виглядi розкладу

Ψ =
∑
γ

A[ϕγFγ], (1.15)

у якому пiд пiдсумовуванням за квантовими числом γ розумiємо також й

iнтегрування за неперервним спектром. Функцiя Fγ описує рух розсiяного

електрона, A — оператор антисиметризацiї. Сума по γ в (1.15) мiстить

як скiнчене число членiв, що описують вiдкритi канали, так i нескiнченне

число членiв, що вiдповiдають закритим каналам.

Слiдуючи Фешбаху [30], введемо оператор проекцiювання Q̂ на пiдпро-

стiр станiв, ортогональних станам A[ϕγF
′
γ], де γ вiдповiдає вiдкритим кана-

лам, а F ′γ — довiльна функцiя з асимптотикою того ж вигляду, що i асим-

птотика функцiї Fγ. Тодi оператор P̂ = 1− Q̂ є оператором проекцiювання

на пiдпростiр станiв вiдкритих каналiв. З допомогою означень операторiв

P̂ i Q̂ легко показати, що

P̂ 2 = P̂ , Q̂2 = Q̂, P̂ Q̂ = Q̂P̂ = 0, P̂ + Q̂ = 1. (1.16)

Скориставшись властивостями (1.16) операторiв P̂ i Q̂ рiвняння Шре-

дiнгера (1.14) можна переписати у такому виглядi:

P̂ (Ĥ − E)(P̂ + Q̂)Ψ = 0, (1.17)

Q̂(Ĥ − E)(P̂ + Q̂)Ψ = 0. (1.18)

Виключаючи Q̂Ψ iз системи рiвнянь (1.17), (1.18) дiстанемо рiвняння

[P̂ (Ĥ − E) + Ŵ ]P̂Ψ = 0, (1.19)

де

Ŵ = P̂ ĤQ̂[Q̂(E − Ĥ)Q̂]−1Q̂ĤP̂ . (1.20)
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Оператор Ŵ описує ефект усiх закритих каналiв i представляє собою не-

локальний, залежний вiд енергiї E, комплексний потенцiал. Його зазвичай

називають поляризацiйним (або оптичним) потенцiалом. Так як за означе-

нням Q̂ видiляє закритi (при заданiй енергiї E) канали, то власнi значення

неперервного спектра оператора Q̂ĤQ̂ завжди лежать вище E. Якщо ж

оператор Q̂ĤQ̂ має також i дискретнi власнi значення εµ: Q̂ĤQ̂Φµ = εµΦµ,

то вони вiдповiдають резонансам Фешбаха, тобто автоiонiзацiйним станам

у закритих каналах. Коли енергiя налiтаючої частинки E близька до одно-

го iз власних значень εµ, у поляризацiйному потенцiалi з’являється великий

за величиною доданок, а в перерiзах розсiяння резонанс Фешбаха.

1.2. Дискретна квантова теорiя розсiяння у термiнах власних

диференцiалiв

За останнi три десятирiччя в квантовiй теорiї розсiяння було запропоно-

вано багато методiв, якi спираються на певну схему дискретизацiї контину-

уму. Розглянемо коротко основнi iдеї цих методiв i для чого вони потрiбнi.

Добре вiдомо, що в квантовiй теорiї вивчення дискретного спектра (зв’я-

занi стани) i неперервного спектра (стани розсiяння) незiставнi за скла-

днiстю. Для дослiдження зв’язаних станiв у багаточастинкових квантових

системах розвинуто вельми точнi кiлькiснi методи (див., наприклад, [31]).

У задачах багаточастинкового розсiяння аналогiчнi ефективнi методи вiд-

сутнi, хоча загальне формулювання задачi розсiяння в системi N части-

нок було дано багато рокiв назад у працях Фаддєєва i Якубовського (див.

монографiю [32], де приведенi посилання на оригiнальнi працi). Ця рiзка

вiдмiннiсть у складностi розв’язання задач для дискретного i неперерв-

ного спектрiв обумовлена принципово рiзною поведiнкою власних хвильо-

вих функцiй i рiзним типом граничних умов. У випадку дискретного спе-

ктра усi хвильовi функцiї експоненцiйно спадають на великих вiдстанях.
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Для неперервного спектра точнi хвильовi функцiї простираються до безме-

жних вiдстаней i в багаточастинкових задачах вiдповiдають нетривiальним

граничним умовам [32]. Тому трактування станiв неперервного спектра у

реальних квантових системах викликає набагато бiльше труднощiв, нiж

урахування дискретного спектра. Це сильно стримує прогрес численних

дослiджень у рiзних застосуваннях загальної теорiї розсiяння, таких як

дослiдження пружного й непружного розсiяння електронiв на складних

атомах та iонах.

Проведений в працях [33–36] аналiз основних рiвнянь квантової теорiї

розсiяння показує, що основнi труднощi у трактуваннi континууму можна

обiйти, якщо замiсть точних хвильових функцiй розсiяння використову-

вати деякi їх середнi (по енергiї), так званi власнi диференцiали [37], якi

локалiзованi у просторi i вiдрiзняються (у внутрiшнiй областi) вiд точних

хвильових функцiй розсiяння лише скiнченним нормуванням. За своїм фi-

зичним змiстом власнi диференцiали аналогiчнi незалежним вiд часу хви-

льовим пакетам [37].

Суть методу пакетної дискретизацiї неперервного спектра в квантових

задачах теорiї розсiяння продемонструємо на прикладi базової одночастин-

кової задачi [33,34]. Розглянемо деякий гамiльтонiан

Ĥ = Ĥ0 + V, (1.21)

який описує рух частинки у зовнiшньому центрально-симетричному полi

(або взаємодiю двох частинок). Тут Ĥ0 — оператор кiнетичної енергiї, V —

потенцiал (оператор) взаємодiї частинки з полем (або частинок мiж собою),

форма якого не важлива для даного розгляду.

Нехай Ψ0(E, `) — повний набiр власних станiв оператора Ĥ0 (ортонор-

мованих на δ-функцiю вiд енергiї), а Ψ(±)(E, `) та Ψ(E, `) — повнi набори

станiв неперервного спектра повного гамiльтонiана Ĥ, що вiдповiдають вiд-

повiдно граничним умовам у виглядi розбiжних (+), збiжних (−) i стоячих
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хвиль.

В основi методу пакетної дискретизацiї лежить розбиття неперервного

спектра гамiльтонiанiв Ĥ i Ĥ0 на вузькi енергетичнi смуги («бiни»):

0 = ε0 < ε1... < εi < ... < εN ,∆i = εi − εi−1, ε
∗
i =

1

2
(εi + εi−1). (1.22)

Тут вважається, що в границi N → ∞, εN → ∞. Побудуємо на кожно-

му пiдiнтервалi (εi−1, εi) стацiонарнi хвильовi пакети |Xi〉, |Y (±)
i 〉 та |Yi〉 iз

радiальних частин хвильових функцiй вiльного руху Ψ0(E, `; r) та точних

функцiй розсiяння Ψ(±)(E, `; r), Ψ(E, `; r):

Xi(r) =
1√
∆i

εi∫
εi−1

Ψ0(E, `; r) dE, Y
(±)
i (r) =

1√
∆i

εi∫
εi−1

Ψ(±)(E, `; r) dE,

Yi(r) =
1√
∆i

εi∫
εi−1

Ψ(E, `; r) dE.

(1.23)

Цi хвильовi пакети (у функцiональному аналiзi їх ще називають власними

диференцiалами (ВД) [37]) обмеженi i нормованi в просторi квадратично-

iнтегровних (L2) функцiй. У працях [33, 34] було показано, що ВД Xi(r),

Y
(±)
i (r) та Yi(r) володiють наступними властивостями:

〈Xi|Ĥ0|Xj〉 = ε∗i δi,j, 〈Xi|Xj〉 = δi,j,

〈Yi|Ĥ0|Yj〉 = ε∗i δi,j, 〈Yi|Yj〉 = δi,j. (1.24)

Таким чином, ВДXi(r), Y
(±)
i (r) та Yi(r) представляють собою прямi анало-

ги власних функцiй гаммiльтонiанiв Ĥ0 та Ĥ, що вiдповiдають дискретному

спектру.

У працi [33] в рамках Шредiнгерiвського формалiзму квантової теорiї

розсiяння одержано скiнченновимiрнi апроксимацiї для оператора Грiна та

позамасової T -матрицi. У наступнiй працi [34] з використанням технiки
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проекцiйних операторiв розвинуто унiверсальний метод побудови скiнчен-

новимiрних аналогiв основних операторiв теорiї розсiяння: S- i T -матриць,

резольвент i хвильових операторiв Меллера, а також основних резольвен-

тних тотожностей та рiвняння Лiппмана-Швiнгера для T -матрицi. В пра-

цi [38] метод пакетної дискретизацiї континууму узагальнюється на випа-

док симетризацiї короткодiючого та далекодiючого (кулонiвського) потен-

цiалiв взаємодiї. Тричастинкове узагальнення методу пакетної дискрети-

зацiї континууму виконано у працi [36]. Ретельно дослiджено властивостi

тричастинкових стацiонарних хвильових пакетiв, якi будуються в кожно-

му наборi координат Якобi тричастинкової системи. Одержано у явному

виглядi скiнченновимiрнi зображення для канальних резольвент у вла-

сних пакетних базисах. Показано, що, як i в двочастинковому випадку, цi

спектральнi представлення зручно використовувати при розв’язаннi iнте-

гральних рiвнянь для хвильових функцiй розсiяння та операторiв системи.

До недолiкiв даного методу слiд вiднести той факт, що у випадку ком-

плексних або нелокальних операторiв взаємодiї виникає необхiднiсть пра-

цювати з комплексними матрицями великої розмiрностi, якi не є розрiдже-

ними. На завершення зазначимо, що на основi описаного вище формалiзму

хвильових пакетiв досi не створено вiдповiдних пакетiв прикладних про-

грам для розв’язання багаточастинкових квантових задач розсiяння.

1.3. J-матричний метод i його варiацiї

В останнi десятирiччя для аналiзу процесiв зiткнення були розвину-

тi алгебраїчнi пiдходи, основанi на представленнi гамiльтонiана квантової

системи Ĥ у повному базисi квадратично-iнтегровних (L2) функцiй. Пред-

ставлення гамiльтонiана Ĥ в скiнченному базисi квадратично-iнтегровних

функцiї давно i широко використовується в атомнiй i ядернiй фiзицi для

розрахунку структури багаточастинкових квантових систем. Разом з цим
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найбiльший iнтерес при описаннi процесiв розсiяння представляє L2-дис-

кретизацiя континууму. Представлення неперервного спектра гамiльтонiа-

на в контекстi повних L2-базисiв дозволяє використовувати в цих задачах

алгебраїчнi методи замiсть розв’язування систем диференцiальних рiвнянь.

Таким очевидним базисом для кутових змiнних є сферичнi функцiї тому

далi в основному обговорюються базиси для радiальних змiнних.

Першi спроби застосування L2-базису так званих штурмовських фун-

кцiй до задачi пружного розсiяння позитронiв та електронiв на атомi водню

здiйснено в працi [39]. Iснують рiзнi спроби математичного представлення

гамiльтонiана в скiнченному L2-базисi. Так, наприклад, в методi псевдоста-

нiв i технiки еквiвалентних квадратур [40,41] використовують дискретиза-

цiю безпосередньо як спосiб iнтерполяцiї функцiї спектральної густини. Iн-

ша концепцiя реалiзована в так званому методi дискретних базисiв [42,43],

що ґрунтується на варiацiйному принципi Швiнгера [44], в рамках яко-

го далекодiючу частину гамiльтонiана намагаються врахувати точно. При

цьому представлення далекодiючої частини Ĥ0 гамiльтонiана Ĥ = Ĥ0+V у

повному базисi комбiнується з апроксимацiєю короткодiючого залишкового

потенцiалу V̂ в скiнченному пiдпросторi базисних функцiй, в якостi яких

використовуються функцiї гармонiчного осцилятора. В результатi вихiдне

iнтегро-диференцiальне рiвняння Лiппмана-Швiнгера (ЛШ) зводиться до

системи алгебраїчних рiвнянь вiдносно елементiв T -матрицi (K-матрицi).

До цiєї другої групи методiв дискретизацiї континууму вiдноситья ме-

тод J-матрицi, який запропонували Хеллер i Яманi [45], а Брод i Рейн-

хардт [46] поширили на багатоканальне розсiяння на складних атомах. У

рамках цього методу хвильова функцiя стану неперервного спектра фор-

мально представляється у виглядi нескiнченного розкладу за власними

функцiями гармонiчного осцилятора (в ядернiй фiзицi) або за лагеррiв-

ськими базисними функцiями (в атомнiй фiзицi). Представлення далекодi-

ючої частини Ĥ0 гамiльтонiана Ĥ у цих базисах має вигляд тридiагональної
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матрицi Якобi. Хоча ця матриця нескiнченна вона може бути дiагоналiзо-

вана аналiтично при будь-якiй енергiї, що дозволяє коректно представити

асимптотичну форму розв’язку. Таким чином, стацiонарне рiвняння Шре-

дiнгера, що вiдповiдає гамiльтонiану Ĥ0, перетворюється в тричленне реку-

рентне спiввiдношення для коефiцiєнтiв розкладу хвильової функцiї. Цим

самим встановлюється зв’язок методу J-матрицi з теорiєю ортогональних

полiномiв i вiдкривається можливiсть використання цього потужного ма-

тематичного апарата в теорiї розсiяння.

З погляду формалiзму i чисельної реалiзацiї метод J-матрицi анало-

гiчний R-матричнiй теорiї розсiяння (див., наприклад, [47]). У рамках J-

матричного пiдходу мова конфiгурацiйного простору, на якiй сформульо-

вана теорiя R-матрицi, перекладена на мову простору базисних функцiй.

Крiм цього, як показано в працi [48]), якщо визначити оператор проекцiю-

вання P̂N на пiдпростiр перших N базисних функцiй, то точний розв’язок

проблеми розсiяння на модельному потенцiалi V̂ N = P̂N V̂ P̂N може бути

одержаний з використанням формалiзму Фешбаха [30]. Цим самим була до-

ведена еквiвалентнiсть теорiї Фешбаха i методу J-матрицi, в рамках якого

простiр L2-функцiй з допомогою операторiв P̂N i Q̂N = Î−P̂N роздiляється

на «внутрiшню» i «зовнiшню» областi.

Поряд з цим в працях [49,50] був запропонований i розвинутий так зва-

ний метод сепарабельного розкладу потенцiалу (PSE). Якщо вiдволiктися

вiд деяких математичних тонкощiв i технiчних вiдмiнностей, то за сво-

єю концепцiєю даний метод подiбний до J-матричного пiдходу до пробле-

ми розсiяння. У рамках PSE-методу також використовується представлен-

ня оператора потенцiальної енергiї у скiнченному пiдпросторi L2-базисних

функцiй. У результатi вихiдне iнтегральне рiвняння ЛШ перетворюється

в систему лiнiйних рiвнянь вiдносно невiдомих коефiцiєнтiв розкладу хви-

льової функцiї системи за базисними функцiями. При вдалому доборi бази-

сних функцiй матричнi елементи функцiї Грiна обчислюються аналiтично.
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У подальшому були розробленi два варiанти PSE-методу.

У працях [51,52] застосовується так званий кулонiвський штурмiвський

базис, що дозволяє включити далекодiючий кулонiвський потенцiал в фун-

кцiю Грiна i тим самим якось урахувати кулонiвську асимптоматику. Цей

варiант PSE-методу — так званий «Coulomb-Sturmian separable expansion

method» (CSSE) — був узагальнений на випадок кулонiвської проблеми

трьох тiл, котра розв’язується на пiдставi рiвнянь Фаддєєва [32]. На сьо-

годнi з допомогою цього методу вдалося розв’язати проблему розсiяння в

системi трьох тiл при енергiї нижче порога тричастинкового розвалу для

сил кулонiвського вiдштовхування та притягання.

Очвидно, що PSE-метод еквiвалентний методу J-матрицi у тiй мiрi, в

якiй рiвняння ЛШ еквiвалентне рiвнянню Шредiнгера. Апроксимацiя по-

тенцiалу V̂ його проекцiєю V N на пiдпростiр перших N базисних функцiй,

яка застосовується в J-матричному пiдходi, є одним iз способiв сепара-

бельного розкладу потенцiалу. У працi [53] проведено порiвняння методу

J-матрицi з iншими методами L2-дискретизацiї континууму. Зокрема, за-

пропонована J-матрична iнтерпретацiя додатнiх власних значень обрiза-

ної матрицi гамiльтонiана (псевдостанiв). Узагальнення J-матричної теорiї

на випадок багатоканального розсiяння у формалiзмi сильного зв’язку зi

скiнченним числом дискретних псевдостанiв мiшенi було виконано в пра-

цях [45,46] i з успiхом застосовано до опису фоторозщеплення H− [54].

У працях [55, 56] продемонстровано, що комплексний скейлiнг у поєд-

наннi з формалiзмом методу J-матрицi дозволяє одержувати ефективну

процедуру пошуку резонансних полюсiв S-матрицi розсiяння. Показано, що

точне урахування оператора кiнетичної енергiї суттєво пiдвищує швидкiсть

збiжностi результатiв у порiвняннi зi стандартним методом комплексного

скейлiнга, в котрому використовується скiнченний L2-базис. Застосування

цiєї процедури до розрахунку структури двоатомних молекул розглянуто

в [57].
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1.4. Збiжний метод сильного зв’язку каналiв

Останнiм часом в теорiї електрон-атомних зiткнень широко використо-

вується рiзновид методу сильного зв’язку каналiв, а саме так званий збi-

жний метод сильного зв’язку (ЗСЗ) [58–61], який також ґрунтується на

iнтегральному рiвняннi, але при цьому використовує технiку псевдостанiв.

Оригiнальна версiя цього методу застосовувалася для розрахункiв трича-

стинкової кулонiвської хвильової функцiї системи He+ + e. Деталi технiки

розрахункiв ретельно описанi в працi [59], i ми не будемо їх тут розгляда-

тию Зупинимося лише на одному принциповому моментi.

Ключовим для методу ЗСЗ є перехiд (з допомогою технiки псевдоста-

нiв) вiд рiвняння ЛШ до деякого наближеного (матричного) iнтегрального

рiвняння для амплiтуди процесу iонiзацiї водневоподiбного атома налiтаю-

чим електроном. Але з теорiї багаточастинкового iнтегрального рiвняння

ЛШ для кулонiвських потенцiалiв випливає [62], що фiзична амплiтуда не є

розв’язком цього рiвняння, а зв’язана з ним за допомогою певного коефiцi-

єнта, сингулярнiсть в якому виникає при виконаннi закону дисперсiї, коли

енергiя та iмпульс зв’язанi мiж собою на енергетичнiй поверхнi. Iз схеми

ЗСЗ не зрозумiло, чи є взагалi якийсь зв’язок мiж точним i наближеним

(матричним) iнтегральними рiвняннями. Детальне обговорення цього пи-

тання можна знайти в [63] i, особливо, в працi [61], де показано, що згадана

труднiсть методу ЗСЗ пов’язана з тим, що некомпактне ядро рiвняння ЛШ

було примусово замiнено сепарабельним, тобто компактним ядром [32].

Щоб iз роз’вязку рiвняння ЛШ одержати фiзичну амплiтуду розсiяння,

цей розв’язок треба певним чином перенормувати [61,63]. Наприклад, якщо

ми розв’язуємо це рiвняння методом послiдовних наближень, то iз кожної

iтерацiї потрiбно вiдповiдним чином вилучити розбiжну частину при на-

ближеннi до енергетичної поверхнi. Бiльш детально ця процедура описана

в працях [60,61,63]. На завершення зазначимо, що при реалiзацiї схеми ЗСЗ
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доводиться робити чимало i iнших недостатньо обґрунтованих припущень.

Але не зважаючи на це, метод ЗСЗ широко застосовується (i у бiльшостi

випадкiв досить успiшно) у практицi порiвняння теорiї з експериментом.

Висновки до роздiлу 1

В останнi три десятирiччя розвинуто багато перспективних методiв роз-

в’язання багаточастинкових задач для дискретного спектра. Зокрема, бу-

ли виконанi реалiстичнi розрахунки для дискретного та квазiдискретного

спектрiв систем з великим числом фермiонiв (нуклонiв, електронiв). Для

бозонних систем на даний час iснують методи (типу методу Монте-Карло),

якi дозволяють точно обчислювати стани систем iз сотень чи навiть тисяч

взаємодiючих частинок. Однак до цих пiр практичне розв’язання багаточа-

стинкових квантових задач розсiяння пов’язане з величезним об’ємом обчи-

слень i тому вимагає застосування найбiльш потужних суперкомп’ютерiв.

Але навiть найсучаснiша обчислювальна технiка не в змозi подолати усi

чисельнi проблеми, якi виникають у рамках традицiйних пiдходiв. Так, на-

приклад, при розв’язуваннi тричастинкової задачi розсiяння на основi тра-

дицiйних пiдходiв з великими труднощами удається описати область про-

мiжних енергiй внаслiдок величезного числа парцiальних хвиль, що беруть

участь у розсiяннi. Тому доводиться вiдмовитися вiд парцiально-хвильових

розкладiв i переходити до розв’язання рiвнянь Фаддєєва безпосередньо у

шестивимiрному просторi координат Якобi [32]. Труднощi ще бiльше поси-

люються, якщо необхiдно враховувати далекодiючу кулонiвську взаємодiю

i тричастинковi сили, особливо, якщо вони залежать вiд спiну.

Таким чином, iснує контраст у складностi розв’язування задач для дис-

кретного i неперервного сектрiв, а саме: трудомiсткостi розрахункiв однiєї й

тiєї ж фiзичної системи (iз спiльним гамiльтонiаном) при рiзних граничних

умовах на хвильовi функцiї вiдрiзняються у сотнi i навiть тисячi разiв. Тому
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природно виникає бажання змiнити весь пiдхiд до практичного розв’язання

задач розсiяння, зблизивши методи розв’язування задач для неперервного

та дискретного спектрiв. Практично це можна здiйснити шляхом дискре-

тизацiї неперервного спектра.

Варто вiдзначити, що iдея дискретизацiї неперервного спектра при роз-

в’язаннi задач розсiяння виникла давно i активно використовується до

цих пiр. Прямо чи побiчно вона застосовується в рiзних методах, ґрун-

тованих на розкладаннi хвильових функцiй розсiяння за L2-базисом (L2-

дискретизацiя). Найбiльш вiдомi з них — метод пакетної дискретизацiї спе-

ктра, метод ЗСЗ, а також рiзнi варiанти J-матричного методу. Незважа-

ючи на досягнутi величезнi успiхи в дискретизацiї неперервного спектра,

цiлий ряд математичних проблем, пов’язаних iз застосуванням цих методiв

до розв’язання конкретних задач теорiї розсiяння, залишається вiдкритим.

Особливо це стало зрозумiло, коли метод J-матрицi i метод ЗСЗ стали

застосовуватися для розрахункiв хвильових функцiй з двома чи трьома

асимптотично вiльними зарядженими частинками. Залишається вiдкритим

i питання збiжностi розв’язку рiвнянь J-матричного методу до очiкуваного

точного та їх спiввiдношення.

Останнiми роками в розрахунках атомної структури та процесiв низь-

коенергетичного розсiяння електронiв на складних атомах та iонах iнтен-

сивно використовується метод R-матрицi, який також ґрунтується на iдеї

дискретизацiї неперервного спектра. Пропонована нами в працях [1–14]

БСР-версiя цього методу фактично об’єднує iдеї послiдовної дискретизацiї

неперервного спектра i використання B-сплайнiв як базисних функцiй з

компактними носiями у внутрiшнiй R-матричнiй областi.

Як буде показано в наступному роздiлi дисертацiї, дискретизацiя кон-

тинууму з допомогою базисних сплайнiв Bi має низку переваг над розгля-

нутими в цьому роздiлi методами.
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РОЗДIЛ 2

МЕТОД СИЛЬНОГО ЗВ’ЯЗКУ КАНАЛIВ. МЕТОД

R-МАТРИЦI

2.1. Метод сильного зв’язку каналiв

Даний роздiл дисертацiї присвячений систематичному викладу фiзи-

чних основ методу сильного зв’язку каналiв (СЗК) та методу R-матрицi i

їх модифiкацiй, якi ґрунтуються на використаннi неортогональних орбiта-

лей та B-сплайнiв як базисних функцiй. У пiдроздiлi 2.1 в рамках методу

СЗК розглядається багатоканальна квантова задача розсiяння повiльних

електронiв на складних атомах. В атомних одиницях (e = me = ~=1) нере-

лятивiстський гамiльтонiан (N+1)-елктронної системи «атом+налiтаючий

електрон» має вигляд

Ĥ(Z,N + 1) =
N+1∑
i=1

(−1

2
∆i −

Z

ri
) +

N+1∑
i>j=1

1

rij

= Ĥ(Z,N)− 1

2
∆N+1 −

Z

rN+1
+

N∑
i=1

1

ri,N+1
,

(2.1)

де rij — вiдстань мiж електронами i та j, ri — вiдстань електрона i до ядра,

Z — заряд ядра, Ĥ(Z,N) — гамiльтонiан N -елетронної атомної мiшенi.

В схемi LS-зв’язку стан системи e+A характеризується набором кванто-

вих чисел Γ = γLSMLMSπ, де L, S, ML, MS i π — повнi орбiтальний i

спiновий моменти, їх проекцiї на задану вiсь та парнiсть повної (N + 1)-

електронної системи вiдповiдно, γ = LiSiMLi
MSi

π — аналiтичний набiр

квантових чисел мiшенi A в i-му станi. Необхiдно знайти повнiстю антиси-

метричнi розв’язки рiвняння Шредiнгера

Ĥ(Z,N + 1)Ψα(ΓX, xN+1) = EΨα(ΓX, xN+1), (2.2)
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якi задовольняють фiзичнi граничнi умови задачi e+A-розсiяння. Розв’язок

рiвняння (2.2), тобто хвильову функцiю Ψα(ΓX, xN+1) повної (N +1)-елек-

тронної системи, часто називають хвильовою функцiєю зiткнення. ТутX ≡
(x1, . . . , xN) позначає сукупнiсть просторових i спiнових координат усiх N

електронiв атома A, xi ≡ (~ri, σi) — просторовi та спiновi координати i-го

електрона, E — повна енергiя системи e+A. Нижнiй iндекс α у функцiї зi-

ткнення Ψα(ΓX, xN+1) характеризує початковi умови i зазвичай позначає

вхiдний канал розсiяння.

Розв’язок рiвняння (2.2) повинен задовольняти граничним умовам вхi-

дного хвильового пакета у деякому каналi розсiяння α i розбiжних хвиль

в усiх iнших каналах. Хвильову функцiю зiткнення Ψα(ΓX, xN+1) можна

представити у виглядi розкладу за повним набором N -електронних хви-

льових функцiй Φi(X) ≡ Φi(x1, . . . , xN) мiшенi A, якi є власними станами

гамiльтонiана Ĥ(Z,N). Коефiцiєнти такого розкладу вiдiграють роль хви-

льової функцiї налiтаючого електрона. Таким чином в методi СЗК хвильову

функцiю зiткнення Ψα представляють у виглядi розкладу

Ψα(ΓX, xN+1) = A

n∑
i=1

Φ̄Γ
i (x1, . . . , xN ; ~̂rN+1, σN+1)

F Γ
iα(rN+1)

rN+1
, (2.3)

де A — оператор антисиметризацiї, n — число каналiв, а iндекс i позначає

номер каналу. На практицi, як правило, в цей розклад включають усi чле-

ни, що вiдповiдають вiдкритим каналам i лише скiнчене число членiв, якi

описують енергетично закритi канали.

Позначимо далi через ki`im`is`i квантовi числа налiтаючого електро-

на. Хвильовi функцiї каналiв Φ̄Γ
i мiстять у собi атомнi хвильовi функцiї

Φi(x1, . . . , xN) та спiновi χ 1
2msi

й кутовi Y`im`i
частини хвильової функцiї на-

лiтаючого електрона, якi зв’язанi мiж собою згiдно з правилами векторно-

го додавання елементiв. У випадку нерелятивiстського гамiльтонiана Ĥ(Z,

N + 1) цей зв’язок вiдповiдає фiксованим значенням повного орбiтального

моменту L та повного спiну S (кожен з яких комутує iз гамiльтонiаном
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Ĥ(Z,N + 1). При цьому розклад функцiї каналiв Φ̄Γ
i за станами мiшенi Φi

можна подати у такому виглядi:

Φ̄Γ
i (x1, . . . , xN ; ~̂rN+1, σN+1) =

=
∑

MLi
m`i

∑
MSi

msi

(LiMLi
, `im`i|LML)·

· (SiMSi
,
1

2
msi|SMS)Φi(x1, . . . , xN)Y`im`i

(~̂rN+1)χ 1
2msi

(σN+1),

(2.4)

де використано стандартнi позначення для коефiцiєнтiв Клебша-Гордона.

Хвильова функцiя континууму F Γ
iα(r), яка описує радiальний рух роз-

сiяного електрона в i-му каналi, визначається наступним чином:

F Γ
iα(r) ≡ F Γ

ki`iα
(r), F Γ

iα(0) = 0, εi = k2
i /2, (2.5)

де повна енергiя (N + 1)-електронної системи E = Ei(Z,N) + εi, при чому

Ei(Z,N) — енергiя стану атома A, що вiдповiдає каналу i, а εi = k2
i /2 —

кiнетична енергiя налiтаючого електрона (в атомих одиницях). Якщо ве-

личина (E − Ei) додатня, що вiдповiдає вiдкритому каналу, то функцiя

континууму F Γ
iα(r) на нескiнченностi мiстить розбiжну хвилю, в протиле-

жному разi (E − Ei) < 0 функцiя F Γ
iα(r) квадратично iнтегровна.

Розклад повної хвильової функцiї (2.3) (N + 1)-електронної системи

здiйснюється за набором станiв i псевдостанiв мiшенi Φi(X). У випадку

складних атомiв та iонiв вiдповiднi точнi хвильовi функцiї не вiдомi, тому

вони будуються у виглядi лiнiйної комбiнацiї:

Φi(x1, . . . , xN) =
∑
j

cijϕj(x1, . . . , xN), (2.6)

де ϕj — заданий набiр антисиметризованих одноконфiгурацiйних функцiй,

що вiдповiдають повному стану LiSiπ мiшенi. Енергетичний спектрEi(Z,N)

мiшенi A i коефiцiєнти cij у розкладi можна визначити iз умови дiагоналi-

зацiї N -електронного гамiльтонiана Ĥ(Z,N) на функцiях вигляду (2.6):

〈Φi|Ĥ(Z,N)|Φj〉 = Ei(Z,N)δij. (2.7)
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У рамках багатоконфiгурацiйного методу Хартрi-Фока (БКХФ) функцiї

конфiгурацiй ϕj(x1, . . . , xN) можна представити у виглядi антисиметризо-

ваного добутку одноелектронних хвильових функцiй (атомних орбiталей)

ϕαj
(xj). Якщо спiн-орбiтальна взаємодiя несуттєва, то хвильова функцiя

окремого електрона в центральному полi представляється у виглядi добу-

тку просторової та спiнової функцiй:

ϕαj
(x) = ϕnj`jmj

(~r)χ(mS|σ) =
1

r
Pnj`j(r)Y`jmj

(~̂r)χ(mS|σ), (2.8)

де nj, `j, i mj — вiдповiдно головне, азимутальне i магнiтне квантовi чи-

сла, mS — проекцiя спiну (αj — скорочене позначення набору квантових

чисел nj, `j, mj i mS). Принциповим питанням є вибiр типу радiальних

одноелектронних хвильових функцiй Pnj`j(r) (аналiтичних орбiталей сле-

терiвського типу, хартрi-фокiвських у самоузгодженому полi чи радiальних

орбiталей Pnj`j(r) в простих статичних модельних потенцiалах) i конфiгу-

рацiй включених у розклад (2.6) станiв i псевдостанiв мiшенi. У пiдроздiлi

2 ми обговоримо всi цi питання i програмнi коди, якi дозволяють обчислити

цi орбiталi i атомнi стани.

При використаннi розкладу (2.3) методу СЗК проявляється його насту-

пнi недолiки:

1) Точнiсть розрахунку в методi СЗК можна пiдвищити шляхом вклю-

чення в суму (2.3) якомога бiльшого числа функцiй конфiгурацiйних ста-

нiв, збудження яких енергетично неможливе (закритi канали). Саме iз за-

критими каналами пов’язанi резонанси в перерiзах розсiяння, що отри-

мали назву резонансiв Фешбаха або резонансiв закритих каналiв. Однак

при збiльшеннi кiлькостi каналiв, якi враховуються, зростає число рiвнянь

для радiальних функцiй F Γ
iα(r), якi пiдлягають розв’язанню. Очевидно, це

число обмежене можливостями обчислювальної технiки. Тому достатньо

надiйнi результати можна дiстати лише у тому разi, коли у розкладi (2.3)

можна обмежитися урахуванням невеликого числа закритих каналiв. Це
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має мiсце, коли поляризацiя атома зумовлена невеликим числом вiртуаль-

них переходiв. У бiльшостi же випадкiв внесок у поляризацiю атома дають

достатньо багато промiжкових станiв. Застосування методу СЗК до таких

атомiв ускладнено через слабку збiжнiсть розкладу (2.3).

У зв’язку iз зазначеними обставинами одна з основних проблем методу

СЗК при розрахунках перерiзiв електрон-атомних зiткнень — це урахува-

ння поляризацiї атома налiтаючим електроном.

Одна з можливостей урахування поляризацiї i, водночас, одна з можли-

востей пiдвищення точностi розрахункiв без помiтного збiльшення об’єму

обчислень ґрунтується на використаннi iдеї псевдостанiв (див. огляд [64]).

В рамках такого пiдходу з допомогою так званих функцiй псевдостанiв

ϕ̄j(x1. . . . , xN) послiдовно враховується як вiдмiчений вище вплив не вклю-

чених в розклад (2.6) (i вiдповiдно (2.3)) збуджених станiв атома, так i

кореляцiйнi ефекти. У задачах з великою розмiрнiстю фунцiї псевдостанiв

ϕ̄j дозволяють ефективно враховувати внесок багатьох закритих каналiв,

не включених в розклад (2.3). При практичних розрахунках функцiї ϕ̄j
добираються так, щоб сiмейство врахованих станiв ϕj i псевдостанiв ϕ̄j да-

вало експериментально спостережуване значення поляризованостi атома.

Однак суттєвим недолiком цього пiдходу є те, що введення псевдостанiв

iнодi призводить до виникнення хибних резонансiв в перерiзах розсiяння.

2) В методi СЗК рiвняння Шредiнгера (2.2) замiняється рiвняннями

〈Φ̄Γ
i |Ĥ(Z,N + 1)− E|Ψα〉 = 0, i = 1, . . . , n. (2.9)

Пiдставляючи розклад (2.3) в рiвняння (2.9), можна одержати систему

зв’язаних iнтегро-диференцiальних рiвнянь для радiальних функцiй F Γ
iα(r).

Розв’язуючи цю систему рiвнянь за допомогою вiдомих чисельних методiв,

знаходять радiальнi хвильовi функцiї континууму F Γ
iα(r) та матрицю роз-

сiяння. Однак, як показано в працi [65], розклад (2.3) не визначає F Γ
iα(r)

однозначно, що часто призводить до втрати точностi при чисельному iн-
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тегруваннi рiвнянь. Для того, щоб уникнути появи нестiйкостi в деяких

чисельних процедурах iнтегрування згаданих вище рiвнянь радiальнi хви-

льовi функцiї континууму F Γ
iα(r) вибираються ортогональними усiм радi-

альним орбiталям мiшенi Pnj`j(r) тiєї ж симетрiї:

〈Pnj`j |F Γ
iα〉 =

∞∫
0

Pnj`j(r)F
Γ
iα(r) dr = 0, `i = `j. (2.10)

Поряд з усуненням згаданих вище труднощiв методу СЗК вимога ортого-

нальностi (2.10) функцiй F Γ
iα(r) i Pnj`j(r) приводить до суттєвого спрощення

обчислювальної схеми методу СЗК.

Унаслiдок обмежень, що накладаються на функцiю зiткнення Ψα (2.3)

умовою ортогональностi (2.10), налiтаючий електрон не може бути вiрту-

ально захоплений в одну iз незаповнених пiдоболонок, врахованих у роз-

кладi (2.6) станiв мiшенi. У рамках методу СЗК можливiсть такого захо-

плення враховується включенням в розклад (2.3) так званих кореляцiйних

функцiй χΓ
j (x1, . . . , xN+1), якi будуються iз тих самих одноелектронних ор-

бiталей (2.8), що й функцiї Φi(x1, . . . , xN) станiв мiшенi. Тодi вихiдний роз-

клад (2.3) хвильової функцiї зiткнення Ψα замiнюється на бiльш складний:

Ψα(ΓX, xN+1) =A
n∑
i=1

Φ̄Γ
i (x1, . . . , xN ; ~̂rN+1, σN+1)

F Γ
iα(rN+1)

rN+1
+

+
m∑
j=1

cjχ
Γ
j (x1, . . . , xN+1),

(2.11)

де iндекс j набуває значень номерiв незаповнених електронних пiдоболо-

нок, у якi мiг би бути захоплений налiтаючий електрон.

У випадку розкладу (2.11) рiвняння Шредiнгера (2.2) приводить до си-

стеми зв’язаних iнтегро-диференцiальних рiвнянь для радiальних функцiй

F Γ
iα(r) i алгебраїчних рiвнянь для коефiцiєнтiв cj. Модифiкований таким

чином метод СЗК отримав назву методу сильного зв’язку каналiв з коре-

ляцiйними функцiями (метод СЗККФ).
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Другий член в правiй частинi розкладу (2.11) мiстить квадратично iн-

тегровнi хвильовi функцiї χΓ
j , якi описують зв’язанi стани усiєї (N + 1)-

електронної системи i мають ту ж кутову симетрiю, що i Ψα. Цi функцiї

служать для покращення опису системи на малих вiдстанях вiд ядра i часто

приводять до бiльш швидкої збiжностi розкладу (2.11). З допомогою фун-

цiй χΓ
j також можна врахувати вплив окремих автовiдривних станiв (АВС)

вiд’ємних iонiв A−, якi проявляються в процесах розсiяння електронiв на

нейтральних атомах. У практичних розрахунках кореляцiйнi функцiї χΓ
j

найчастiше використовують для компенсацiї дефектiв функцiї зiткнення

Ψα(ΓX, xN+1), пов’язаних з умовами ортогональностi (2.10) та обмеження-

ми першої суми в розкладi (2.11) скiнченним числом доданкiв. Включення

в (2.11) спецiальних додаткових кореляцiйних функцiй χΓ
j означає, що не

зважаючи на умову (2.10) розклад (2.11) враховує можливiсть вiртуально-

го захоплення електрона у незаповненi пiдоболонки. Однак, такий спосiб

усунення дефектiв функцiї зiткнення Ψα iнодi приводить до виникнення

нефiзичної структури в перерiзах розсiяння та до необхiдностi сумiсного

розв’язання громiздкої системи iнтегро-диференцiальних рiвнянь.

Очевидно: для урахування можливостi вiртуального захоплення налiта-

ючого електрона в незаповненi пiдоболонки мiшенi необхiдно вiдмовитися

вiд вимоги (2.10) ортогональностi функцiй континууму F Γ
iα(r) усiм атомним

орбiталям Pnj`j(r) тiєї ж кутової симетрiї.

Насправдi ж ця вимога не є обов’язковою i не випливає iз загальних

квантовомеханiчних принципiв. На вiдмiну вiд електрона у зв’язаному ста-

нi, що описується хартрi-фокiвською орбiталлю (2.8) мiшенi, на налiтаючий

електрон у станi F Γ
iα(r) дiє потенцiал, створюваний не N−1 електронами, а

всiма N електронами атома-мiшенi, тому радiальнi хвильовi функцiї кон-

тинууму F Γ
iα(r) i зв’язанi орбiталi Pnj`j(r) є власними функцiями рiзних

гамiльтонiанiв.

Пiдставляючи в рiвняння Шредiнгера (2.2) функцiю зiткнення Ψα(ΓX,
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xN+1) у виглядi (2.11) i проекцiюючи це рiвняння почергово на хвильовi

функцiї мiшенi Φi(x1, . . . , xN) та квадратично iнтегровнi кореляцiйнi фун-

кцiї χΓ
j (x1, . . . , xN+1) можна одержати таку систему зв’язаних iнтегро-ди-

ференцiальних рiвнянь для радiальних функцiй Fi ≡ F Γ
iα(r):

(
d2

dr2
− `i(`i + 1)

r2
+

2Z

r
+ k2

i )Fi(r) = 2
∑
j

(Vij +Wij +Xij)Fj(r). (2.12)

Тут k2
i = 2[E−Ei(Z,N)], Vij — прямий локальний потенцiал, а iнтегральнi

оператори нелокального обмiнного Wij та нелокального кореляцiйного Xij

потенцiалiв визначаються наступним чином:

WijFj =

∞∫
0

Wij(r, r
′)Fj(r

′) dr′, XijFj =

∞∫
0

Xij(r, r
′)Fj(r

′) dr′. (2.13)

Вiдповiднi вирази для операторiв Vij, Wij та Xij вельми громiздкi i в

явному виглядi були записанi лише для розсiяння електрона на простих

атомах. Проте для складних атомiв та iонiв їх можна сконструювати за

допомогою програмного коду (див. [15]).

Одержану систему зв’язаних iнтегро-диференцiальних рiвнянь (2.12)

можна розв’язувати чисельно без надмiрних труднощiв на сучасних ЕОМ

з використанням вiдомих методiв: метод алгебраїчних рiвнянь [66], неiте-

рацiйний метод iнтегральних рiвнянь [67], метод R-матрицi (див. нижче)

та наближення збiжного сильного зв’язку [68]. Всi цi методи з великим

успiхом використовуються для розв’язування рiвнянь (2.12) або в коорди-

натному, або ж в iмпульсному просторi для кожної енергiї зiткнення i для

кожного набору квантових чисел LSπ.

2.2. Метод R-матрицi та його модифiкацiї

У цьому пiдроздiлi до розв’язання системи зв’язаних iнтегро-диферен-

цiальних рiвнянь (2.12) застосовується метод R-матрицi та запропонована
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в наших працях [1–14] версiя цього методу, яка базується на використаннi

залежних вiд терму неортогональних орбiталей та B-сплайнiв як базисних

функцiй. Уперше цей метод було запропоновано Вiгнером та Айзенбудом в

1947р. в їх фундаментальнiй працi [69], присвяченiй теорiї ядерних реакцiй.

До задач розсiяння електрона на атомах та iонах цей ефективний i надiйний

метод був вперше застосований в працi [70].

В описаному в пiдроздiлi 2.1 методi СЗККФ дiагоналiзацiя гамiльтонiа-

на (2.1) на пiдпросторi закритих каналiв проводиться шляхом розв’язання

алгебраїчних рiвнянь, тодi як його дiагоналiзацiя на пiдпросторi вiдкри-

тих i частини закритих каналiв, урахованих у першiй сумi розкладу (2.11),

вимагає розв’язання системи iнтегро-диференцiальних рiвнянь другого по-

рядку (2.12). У методi R-матрицi задача дiагоналiзацiї гамiльтонiана (2.1)

на просторi як закритих, так i вiдритих каналiв ефективно зводиться до

розв’язання системи алгебраїчних рiвнянь. Хоча цей метод дозволяє роз-

раховувати зiткнення повiльних електронiв i фотонiв з будь-яким скла-

дним атомом чи iоном, подальшi дослiдження показали, що його узагаль-

нення на область промiжних енергiй, при яких можуть збуджуватися усi

зв’язанi стани i неперервний спектр, вимагає певної модифiкацiї математи-

чного формалiзму R-матричної теорiї та удосконалення її обчислювальної

схеми.

Вiдмiтна особливiсть методу R-матрицi полягає в тому, що увесь кон-

фiгурацiйний простiр (N +1)-електронної системи «атом+налiтаючий еле-

ктрон» розбивається на двi областi: внутрiшню r 6 a, де усi частинки систе-

ми (електрони та ядро) попарно близькi одна до одної i сильно взаємодiють

мiж собою, i зовнiшню r > a, в якiй розсiяний електрон «чутливий» лише

до локального потенцiалу взаємодiї з атомом; тут r — вiдстань вiд електро-

на до центра атома. Радiус внутрiшньої областi a вибирають мiнiмальним,

але таким, щоб усi радiальнi хвильовi функцiї Pnj`j(r) атомних електронiв

iз заданою точнiстю оберталися в нуль при r > a. При цьому у внутрiшнiй
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областi r 6 a важливими є обмiннi та кореляцiйнi ефекти, а в зовнiшнiй

областi r > a потенцiали взаємодiї виходять на свої асимптотичнi значення,

i iнтегро-диференцiальнi рiвняння стають просто диференцiальними.

Тут важливо розумiти, що мотивацiєю для розбиття конфiгурацiйного

простору (N + 1)-електронної системи на внутрiшню i зовнiшню областi

слугує в значнiй мiрi той добре вiдомий факт, що iз-за граничних умов

(наприклад, обертання в нуль хвильової функцiї поза обмеженним об’ємом

простору) розв’язок рiвняння Шредiнгера iснує лише для дискретного на-

бору власних значень. Саме з цiєї причини для розв’язування рiвнянь зада-

чi розсiяння у внутрiшнiй областi r 6 a доречно використовувати методи,

якi ґрунтуються на iдеї дискретизацiї континууму дещо модифiкованого

гамiльтонiану HN+1 (N+1)-електронної системи. Замiна неперервного спе-

ктра дискретним дає певнi переваги, оскiльки вiдкриває можливiсть з неве-

ликими модифiкацiями використовувати стандартнi програми розрахунку

атомних струткур. Це в свою чергу дозволяє ефективно звести задачу про

розсiяння у внутрiшнiй R-матричнiй областi до системи алгебраїчних рiв-

нянь.

Тепер ми покажемо, як на пiдставi ключової iдеї R-матричного методу

про розбиття конфiгурацiйного простору на двi областi можна визначити

R-матрицю, а отже, K- та S-матрицi. Розглянемо насамперед багатока-

нальну квантову задачу про e+A-розсiяння у внутрiшнiй областi.

2.2.1. Задача про e+A-зiткнення у внутрiшнiй областi. Пред-

ставимо повну хвильову функцiю (N + 1)-електронної системи «атом +

налiтаючий електрон» при заданiй енергiї E у виглядi розкладу

ΨΓ
E =

∑
k

AΓ
EkΨ

Γ
k , r < a. (2.14)

Подiбно до (2.11), сконструююємо для кожного набору квантових чисел
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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
cΓ
ijk+

+
∑
i

χΓ
i (X, xN+1)d

Γ
ik.

(2.15)

Тут Φ̄Γ
i (X, ~̂rN+1, σN+1) — скiнченний набiр функцiй, якi описують зв’язанi

стани мiшенi i включають в себе кутову та спiнову частину хвильової фун-

кцiї розсiяного електрона у вiдповiдностi з правилами векторного додаван-

ня моментiв. Кожна функцiя Φ̄Γ
i задає канал i будується iз одноелектронних

радiальних орбiталей мiшенi Pnj`j(r). Квадратично iнтегровнi кореляцiйнi

функцiї χΓ
i (X, xN+1) мають такий самий змiст, як i в розкладi (2.11), i вва-

жаються зосередженними у внутрiшнiй R-матричнiй областi. Вони опису-

ють стани (N + 1)-електронної системи i також будуються iз радiальних

орбiталей мiшенi Pnj`j . Зазначимо тепер, що в першiй сумi правої частини

рiвностi (2.15) ми розклали радiальнi орбiталi розсiяного електрона F Γ
iα за

базисними функцiями uj, заданими на скiнченному iнтервалi 0 6 r 6 a

наступним чином. Функцiї uj вiдмiннi вiд нуля на межi r = a внутрiшньої

областi i, таким чином, забезпечують зв’язок мiж розв’язками у внутрiшнiй

i зовнiшнiй областях. Для базисних функцiй uj, якi задовольняють довiль-

ним граничним умовам при r = a, гамiльтонiан HN+1 (2.1) у внутрiшнiй

областi не є ермiтовим унаслiдок того, що поверхневi члени не обертаються

в нуль при r = a. Тому при розглядi задачi e+A-розсiяння у внутрiшнiй

R-матричнiй областi зручно користуватися оператором Блоха

LN+1 ≡
N+1∑
i=1

1

2
δ(ri − a)(

d

dri
− b− 1

ri
), (2.16)

який анулює згаданi вище поверхневi члени при r = a (тут b — довiль-

на фiксована дiйсна константа). Отже, оператор HN+1 +LN+1 є ермiтовим

оператором для базисних функцiй uj, якi задовольняють довiльним грани-

чним умовам при r = a. Тепер рiвнянняШредiнгера (2.2) доцiльно тотожно
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подати у такому виглядi:

(HN+1 + LN+1 − E)Ψ = LN+1Ψ. (2.17)

Але це рiвняння у свою чергу можна записати у виглядi однорiдного

iнтегрального рiвняння

Ψ = (HN+1 + LN+1 − E)−1LN+1Ψ, (2.18)

де (HN+1 +LN+1−E)−1 — функцiя Грiна оператора лiвої частини рiвняння

(2.17). Тут варто зауважити, що рiвняння (2.18) та щойно згадана функцiя

Грiна записанi в символiчнiй формi. Насправдi (HN+1 + LN+1 − E)−1 —

це iнтегральний оператор, ядром якого i є функцiя Грiна оператора лiвої

чатсини рiвняння (2.17). Для явного запису рiвняння (2.18) розкладемо

функцiю Грiна (HN+1 + LN+1 − E)−1 у внутрiшнiй областi за повним дис-

кретним набором власних функцiй ΨΓ
k(X, xN+1) оператора HN+1 + LN+1.

Коефiцiєнти cΓ
ijk та dΓ

ik розкладу (2.15) визначаються водночас iз власла-

сними значеннями енергiї EΓ
k при числовiй дiагоналiзацiї матрицi модифi-

кованого гамiльтонiана HN+1 + LN+1 на дискретному базисi ΨΓ
k(X, xN+1)

(2.15):

〈ΨΓ
k |HN+1 + LN+1|ΨΓ

k′〉int = EΓ
k 〈ΨΓ

k |ΨΓ
k′〉int. (2.19)

Тут iнтегрування по радiальним змiнним обмежується внутрiшньою

R-матричною областю. Обчисленi власнi значення EΓ
k ермiтової матрицi

〈ΨΓ
k |HN+1 + LN+1|ΨΓ

k′〉 є дiйсними i утворюють дискретизований контину-

ум; сукупнiсть коефiцiєнтiв розкладу cΓ
ijk та d

Γ
ik, яка вiдповiдає цим власним

значеннями, однозначно визначає дискретний R-матричний базис (N + 1)-

електронних функцiй (2.15). Отже, сам процес розв’язування узагальненої

задачi (2.19) на власнi значення EΓ
k у внутрiшнiй R-матричнiй областi є по

сутi дискретизацiєю неперервного спектра повного гамiльтонiана (N + 1)-

електронної системи (2.1).
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Використовуючи позначення (2.16) та розклад функцi Грiна (HN+1 +

LN+1 − E)−1 за дискретним базисом ΨΓ
k , формальний розв’язок рiвняння

(2.18) можна записати, як:

|ΨΓ〉 =
∑
k

|ΨΓ
k〉

1

EΓ
k − E

〈ΨΓ
k |LN+1|ΨΓ〉. (2.20)

Ураховуючи, що ΨΓ задана розкладом (2.14), проекцiюючи рiвняння (2.20)

на функцiї каналiв Φ̄Γ
i i виконуючи обчислення в точцi r = a, можна дiстати

спiввiдношення

F Γ
i (a) =

∑
j

RΓ
ij(E)(a

dF Γ
j

drN+1
− bF Γ

j )rN+1=a, (2.21)

в якому еелменти R-матрицi визначаються виразом

RΓ
ij(E) =

1

2a

∑
k

wΓ
ikw

Γ
jk

EΓ
k − E

. (2.22)

Для скорочення запису тут введено позначення для приведених радiальних

хвильових функцiй F Γ
i та поверхневих амплiтуд wΓ

ik:

F Γ
i (rN+1) = rN+1〈Φ̄Γ

i |ΨΓ
k〉′, wΓ

ik = a〈Φ̄Γ
i |ΨΓ

k〉′rN+1=a. (2.23)

Штрихи на <бра|кет>-ах у виразах (2.23) указують, що iнтегрування в ма-

тричних компонентах 〈Φ̄Γ
i |ΨΓ

k〉′ функцiй Φ̄Γ
i слiд проводити за просторови-

ми i спiновими координатами усiх електронiв, крiм радiальної координати

розсiяного електрона. Одержанi спiввiдношення для R-матрицi (2.22) та

орбiталей неперервного спектра (2.21) описують процес розсiяння електро-

нiв на атомах чи iонах у внутрiшнiй R-матричнiй областi. Разом з виразом

для коефiцiєнтiв AΓ
Ek

розкладу (2.14),

AΓ
Ek

=
1

2a
(EΓ

k − E)−1
∑
`

wik(a)(a
dF Γ

i

dr
− bF Γ

i )r=a

=
1

2a
(EΓ

k − E)−1wTR−1FΓ,

(2.24)
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вони дозволяють обчислити хвильову функцiю зiткнення ΨΓ
E у внутрiшнiй

областi для будь-якого значення повної енергiї системи E. Використовуючи

спiввiдношення (2.21)–(2.24), можна коректно визначити K- та S-матрицi

за допомогою процедури зшивання розв’язкiв у внутрiшнiй областi з асим-

птотичними розв’язками у зовнiшнiй областi. Деталi цiєї процедури ми ре-

тельно розглянемо нижче в пiдроздiлi 2.4.

При конкретних розрахунках процесiв e+A-розсiяння велика частина

машинного часу витрачається на обчислення матричних елементiв у рiв-

няннi (2.19) та дiагоналiзацiю гамiльтонiана HN+1 + LN+1 у дискретному

базисi ΨΓ
k (2.15). Однак цю трудомiстку процедуру необхiдно виконати ли-

ше один раз, пiсля чого R-матрицю можна визначити за формулою (2.22) у

всьому дiапазонi енергiй. Енергетична залежнiсть R-матрицi визначається

лише енергетичним знаменником у формулi (2.22). Це дозволяє проводити

детальнi розрахунки в широкому енергетичними iнтервалi з дрiбним кро-

ком по енергiї, практично здiйснити вихiд в комплексну площину енергiй

для розрахунку полюсiв R-матрицi i т.д.

Сума по k у формулi (2.22) мiстить, взагалi кажучи, нескiнченне число

членiв. На практицi можна зберегти лише скiнчену суму, що вiдповiдає

числу членiв, врахованих у правiй частинi розкладу (2.14). Для швидкої

збiжностi методу R-матрицi необхiдно ретельно вибирати базиснi функцiї

ui(r). В задачах розсiяння електронiв на атомах та iонах вони вибираються

як власнi функцiї деякого модельного гамiльтонiана [71,72], що приводить

для кожного стану розсiяння (з орбiтальним моментом ` та додатною енер-

гiєю εi = k2
i /2) до одновимiрного радiального рiвняння вигляду

[
d2

dr2
− `(`+ 1)

r2
+ V (r) + k2

i ]ui(r) =
∑
n

λin`Pn`(r) (2.25)

з граничними умовами

ui(0) = 0, a · dui
dr
|r=a = bui(a) (2.26)
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та умовою ортонормування на вiдрiзку [0, a]

a∫
0

ui(r)uj(r) dr = δij. (2.27)

Множники Лагранжа λin` в рiвняннi (2.25) вибираються таким чином,

щоб базиснi функцiї ui(r) були ортогональними радiальним орбiталям i

псевдоорбiталям мiшенi Pn`(r) тiєї ж симетрiї. Такий вибiр забезпечує ви-

конання умови (2.10) i для радiальних функцiй F Γ
iα, котрi ми розклали в

(2.15) за базисними функцiями uj(r).

Зазначимо, що складнiсть чисельного розв’язання одновимiрного рiв-

няння (2.25) суттєво залежить вiд характеру поведiнки на вiдрiзку [0, a]

потенцiалу V (r), який моделює поле мiшенi. Зазвичай припускають, що

сингулярнiсть модельного потенцiалу V (r) у точцi r = a слабша, нiж r−2.

Розглядалися й iншi можливостi вибору базисних функцiй uj(r). Так,

наприклад, у працях Фано i Лi [73,74] на пiдставi формалiзму власних кана-

лiв в якостi базисних орбiталей були вибранi функцiї слетерiвського типу.

Аналiтичне представлення таких радiальних орбiталей також можливе i

в електрон-молекулярних зiткненнях, оскiльки iнтеграли в (2.19) можна

потiм обчислити за допомогою дещо модифiкованих стандартних програм

розрахунку зв’язаних станiв.

Саме така основа робiт з електрон-молекулярного розсiяння, виконаних

Берком iз спiвробiтниками [72] з використанням методу R-матрицi. Однак

накопичується усе бiльше вказiвок на те, що базис чисельних функцiй uj(r)

краще пiдходить навiть в тому випадку, коли розглядається великий дiа-

пазон енергiй, оскiльки тут важко побудувати достатню кiлькiсть лiнiйно

незалежних аналiтичних базисних функцiй.

Одна з основних проблем R-матричного методу полягає в збiжностi, ко-

тра або надто повiльна, або взагалi вiдсутня, особливо поблизу резонансiв,

якi вiдiграють важливу роль в розсiяннi електронiв з малою енергiєю.
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У цьому разi безпосереднє розкладання радiальних функцiй континуу-

му F Γ
iα(r) за базисом чисельних функцiй uj(r) виявляється неефективним,

бо в цьому розкладаннi необхiдно враховувати майже весь нескiнченний

ряд, який дуже погано збiгається в областi енергiй, де основний внесок

у перерiз розсiяння роблять резонанснi ефекти. Недостатня збiжнiсть R-

матричних розрахункiв затримувала протягом тривалого часу подальший

розвиток цього методу. З цiєї причини було запропоновано багато спосо-

бiв прискорення збiжностi R-матричного методу (див. [71, 72] i наявнi там

посилання). Серед них, мабуть, найцiкавiшим та найуспiшнiшим виявився

метод, розвинутий в працi [75], основний результат якої сформулюємо на-

ступним чином: якщо потенцiал V (r) в рiвняннi (2.25) вибрано в зручнiй

локальнiй формi, яка наближено описує розподiл заряду в мiшенi, то швид-

ка збiжнiсть досягається завдяки запропонованим Баттлом [75] поправкам,

що вносяться у дiагональнi R-матричнi елементи (2.22). Цi поправки легко

обчислюються пiсля розв’язання (2.25) для кожного значення енергiї.

2.3. БСР-версiя R-матричного методу

Описанi вище методи, якi ґрунтуються на розкладi (2.11) чи (2.15) в

принципi можуть дати результати високої точностi для нерелятивiстських

зiткнень електронiв з атомами та iонами, якщо враховувати всi вiдкритi

канали. Деякi з цих результатiв представленi в монографiї [72]. З iншого

боку, при при високих енергiях вiдкрите нескiнченне число каналiв, але

вони слабко зв’язанi мiж собою. У такiй ситуацiї доречно використовувати

теорiю збурень, базовану на борнiвських чи ейкональних рядах [16,21,22].

Однак при промiжних енергiях, тобто коли енергiя налiтаючого електрона

порядку першого потенцiалу iонiзацiї, ситуацiя значно складнiша, особливо

коли заряд iона малий чи дорiвнює нулю у випадку нейтрального атома. У

цьому разi є надто багато каналiв, якi необхiдно явно враховувати в (2.15),
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а зв’язок цих каналiв доволi сильний для застосування теорiї збурень. У

данiй областi енергiй необхiдно удосконалювати iснуючi або ж розвива-

ти новi теоретичнi методи, якi б дозволили надiйно обчислювати перерiзи

e+A-розсiяння.

Нижче ми розглянемо ряд труднощiв, з якими стикаються, застосову-

ючи метод R-матрицi, i покажемо як їх можна подолати при розв’язаннi

конкретних задач теорiї e+A-розсiяння. В результатi ми сформулюємо но-

ву БСР-версiю R-матричного методу, яка ґрунтується на застосуваннi за-

лежних вiд терму неортогональних орбiталей та B-сплайнiв як базисних

функцiй.

Весь конфiгурацiйний простiр, як i в стандартному варiантi методу R-

матрицi, дiлиться на внутрiшню i зовнiшню областi. Радiус внутрiшньої

областi r = a тут також добирається таким чином, щоб обмiннi та коре-

ляцiйнi ефекти були несуттєвими при r > a. Так само, як i в розглянутих

вище пiдходах, вихiдною точкою в пропонованiй в нами працях [1–14] БСР-

версiї R-матричного методу є представлення повної (N + 1)-електронної

хвильової функцiї системи ΨΓ
E у виглядi розкладу (2.14) за дискретним

базисом ΨΓ
k (2.15), але з iншим розподiлом мiж двома сумами. Тут варто

зауважити, що для e+A-процесiв за участю квазiстацiонарних автоiонi-

зацiйних станiв (АIС) досi немає стандартних рецептiв побудови фiзично

прийнятного базису, за яким розкладають хвильову функцiю зiткнення ΨΓ
E.

Структуру розкладу (2.14), (2.15) ми детально обговорили в попереднiх пiд-

роздiлах. А тут слiд зважити на те, що R-матриця (2.22), яка обчислена з

використанням дискретного базису (2.15), має низку недолiкiв. Оскiльки в

першiй сумi по i не враховано ряд каналiв, результати R-матричних розра-

хункiв процесiв розсiяння електронiв на атомах чи iонах можна вважати

справедливими тiльки там, де цi канали закритi i вплив вiдповiдних АIС

малий. Очевидно, що з цiєї причини область енергiй зiткнення, в котрiй

можна користуватися розкладами (2.14), (2.15) та (2.22), буде обмежена.
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Альтернативний пiдхiд, запропонований в наших працях [1–14], ґрунтує-

ться на доповненнi дискретного базису ΨΓ
k (2.15) хвильовими функцiями

псевдостанiв, якi iмiтують невраховану в першiй сумi розкладу (2.15) ча-

стину дискретного та неперервного спектрiв. Такий пiдхiд дозволяє доволi

точно врахувати поляризацiю мiшенi в полi налiтаючого електрона, що

особливо важливо при малих енергiях зiткнення.

У стандартному методi R-матрицi для спрощення обчислень базиснi

функцiї uj(r), а отже i радiальнi функцiї континууму F Γ
iα ортогоналiзую-

ться з радiальними орбiталями i псевдоорбiталями мiшенi Pnj`j(r), що воло-

дiють тiєю ж кутовою симетрiєю. Саме iз зазначеною обставиною пов’язаний

досить серйозний дефект R-матричного методу: вимога вимушеної ортого-

нальностi 〈Pnj`j |F Γ
iα〉 = 0 функцiй F Γ

iα(r) щодо зв’язаних орбiталей мiшенi

Pnj`j(r) фактично означає, що ми з самого початку накладаємо обмежен-

ня на можливiсть вiртуального захоплення налiтаючого електрона в неза-

повненi пiдоболонки мiшенi. Цей дефект хвильової функцiї зiткнення ΨΓ
E

можна компенсувати шляхом включення в другу суму розкладу (2.15) хви-

льових функцiй АIС, тобто спецiальних додаткових кореляцiйних функцiй

χΓ
i (X, xN+1), якi є багатоконфiгурацiйними хвильовими функцiями (N+1)-

електронної системи. Перевагою такого способу урахування резонансних

ефектiв є простота, а недолiком те, що кореляцiйнi функцiї χΓ
i , включенi в

другу суму розкладу (2.15), в деяких випадках призводять до появи псев-

дорезонансiв у перерiзах e+A-розсiяння. Однак цi нефiзичнi стани не слiд

плутати з справжнiми резонансами, так як поява псевдорезонансiв зумов-

лена невдалим вибором кореляцiйних функцiй χΓ
i . Поряд з цими трудноща-

ми включення у вихiдний розклад (2.15) кореляцiйних функцiй χΓ
i веде до

появи додаткових членiв у нелокальному обмiнному Wij та нелокальному

кореляцiйному Xi потенцiалах. А це в свою чергу приводить до iстнотного

ускладнення матричної структури узагальненої алгебраїчної задачi (2.19)

на власнi значення EΓ
k та власнi функцiї ΨΓ

k .



60

Таким чином, основним недолiком вказаної вище схеми урахування ре-

зонансних ефектiв є необхiднiсть введення у вихiдний розклад (2.15) спецi-

альних додаткових кореляцiйних функцiй χΓ
i , що призводить до появи не-

фiзичних псевдорезонансiв, пов’язаних з порогами псевдостанiв, значного

збiльшення числа додаткових алгебраїчних рiвнянь, якi необхiдно врахо-

вувати для реалiстичних розрахункiв характеристик розсiяння електронiв

на складних атомах, та до надмiрного ускладнення обчислювальної схеми

R-матричного методу, зумовленого необхiднiстю працювати з матрицями

великої розмiрностi.

Щоб уснути цi недолiки, збiльшити точнiсть теорiї та розширити область

її застосовностi, необхiдно вiдмовитися вiд умови вимушеної ортогональ-

ностi 〈Pnj`j |F Γ
iα〉 = 0 функцiї F Γ

iα(r) щодо зв’язаних орбiталей мiшенi Pnj`j
тiєї ж кутової симетрiї. Як зазначалося вище, саме ця умова позбавляє

нас можливостi враховувати ефекти вiртуального захоплення налiтаючого

електрона в АIС, що власне й спричиняє необхiднiсть введення у вихiдний

розклад (2.15) додаткових кореляцiйних функцiй χΓ
i . Насправдi ж умова

〈Pnj`j |F Γ
iα〉 = 0 носить суто технiчний, а не фiзичний характер i не випливає

iз основних принципiв квантової теорiї, оскiльки радiальнi функцiї F Γ
iα(r) i

Pnj`j(r) обчислюються в рiзних потенцiалах.

Щоб зберегти переваги i одночасно усунути вказанi вище недолiки стан-

дартного R-матричного методу, в наших працях [1–14] запропоновано аль-

тернативну модифiкацiю цього методу — БСР-версiю, в якiй 1) радiальнi

функцiї континууму F Γ
iα(r) не ортогоналiзуються з орбiталями i псевдоорбi-

талями мiшенi Pnj`j , 2) резонанснi ефекти враховуються без застосування

квадратично iнтегровних кореляцiйних функцiй χΓ
i , 3) для представлен-

ня у внутрiшнiй областi r 6 a як зв’язаних орбiталей мiшенi Pnj`j , так

i орбiталей розсiяного електрона F Γ
iα виокристовуються B-сплайни як ба-

зиснi функцiї. Насамперед розглянемо бiльш детально структуру вихiдно-

го представлення (2.15) для хвильових функцiй базису ΨΓ
k . В реальних
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R-матричних розрахунках дискретний базис ΨΓ
k , як правило, неповний,

i результати високої точностi можна одержати лише за умови, що базис

кореляцiйних функцiй χΓ
i розширено до повноти. Тому наше найголовнi-

ше завдання — мiнiмiзувати набiр квадратично iнтегровних кореляцiйних

функцiй χΓ
i , включених в другу суму розкладу (2.15). Зняття обмеження

ортогональностi 〈Pnj`j |F Γ
iα〉 = 0, фактично означає, що окремо вводити у

другу суму розкладу (2.15) спецiальний набiр кореляцiйних функцiй χΓ
i ,

який ураховує вплив автоiонiзацiйних станiв, немає потреби, оскiльки те-

пер перша сума в (2.15) мiстить у собi хвильовi функцiї таких станiв.

Тому в рамках БСР-версiї методу R-матрицi можна обiйтися без будь-

яких кореляцiйних функцiй χΓ
i або ж використовувати тiльки мiнiмально

необхiдний набiр таких функцiй для забезпечення повноти системи бази-

сних функцiй ΨΓ
k . Отже, застосування неортогональних орбiталей F Γ

iα та

Pnj`j є найекономнiшим способом урахування резонансних ефектiв без по-

мiтного збiльшення системи алгебраїчних рiвнянь (2.19).

При порiвняннi БСР-версiї з стандартним методом R-матрицi вiдзна-

чимо, що обидва пiдходи ґрунтуються на коректних розрахунках радiаль-

них функцiй розсiяного електрона F Γ
iα у внутрiшнiй областi r 6 a. Однак

в пропонованiй БСР-версiї, як уже зазначалося, бiльш iстотна роль по-

кладається на першу суму в розкладi (2.15), оскiльки тепер вона повинна

враховувати резонанснi ефекти. При цьому суперпозицiя конфiгурацiй в

згаданiй першiй сумi добре пристосована для урахування короткодiючих

електронних кореляцiй, що виникають внаслiдок зв’язку з низьколежачи-

ми резонансами. З цiєю обставиною пов’язанi утруднення в стандартному

методi R-матрицi при з’ясуваннi механiзмiв утворення i розпаду квазiста-

цiонарних АIС [72]. Завдяки своїй простотi БСР-наближення дозволяє при-

дiляти належну увагу коректному опису станiв мiшенi. З досвiду наших

БСР-розрахункiв [1–14] вiдомо, що у випадку складних атомiв та iонiв пе-

рерiзи розсiяння дуже чутливi як до кореляцiйних ефектiв у мiшенi, так i
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до короткодiючих взаємодiй з налiтаючим електроном.

Проведений вище структурний аналiз загальноприйнятого формалiзму

теорiї R-матрицi [71, 72] показує, що застосування неортогональних радi-

альних функцiй континууму F Γ
iα щодо зв’язаних орбiталей мiшенi Pnj`j є

найефективнiшим способом урахування резонансних ефектiв без збiльше-

ння системи алгебраїчних рiвнянь (2.19).

Характерною особливiстю БСР-версiї R-матричного методу є викори-

стання двох рiзних наборiв неортогональних орбiталей: один з них застосо-

вується для представлення радiальних функцiй неперервного спектра F Γ
iα

у внутрiшнiй R-матричнiй областi, а iнший — для побудови одноконфi-

гурацiйних хвильових функцiй ϕj(x1, x2, . . . , xN) в розкладi (2.6). Нижче

ми з’ясуємо деякi особливостi застосування неортогональних зв’язаних ор-

бiталей в рамках пропонованої нами БСР-версiї. А тут лише вiдзначимо,

що використання неортогонального набору зв’язаних орбiталей забезпечує

бiльш високу точнiсть опису станiв мiшенi, нiж та, що зазвичай досягає-

ться, коли ортогональнiсть є вимушеною. Зупинимося коротко на проблемi

ортогональностi одноелектронних хвильових функцiй (2.8).

2.3.1. Залежнi вiд терму неортогональнi зв’язанi орбiталi мi-

шенi. Одним з найбiльш унiверсальних i потужних способiв побудови

хвильової функцiї багатоелектронної системи є метод Хартрi-Фока (ХФ).

Вiн ґрунтується на наближеннi центрального поля i варiацiйному принци-

пi [16,17,72]. Однак побудованi таким способом хвильовi функцiї збуджених

станiв не будуть ортогональними до функцiї основного стану, так як хви-

льовi функцiї основного i збуджених станiв є власними функцiями рiзних

гамiльтонiанiв. Це можна продемонструвати на прикладi найпростiшого

багатоелектронного атома — атома гелiю.

Розглянемо насамперед основний (синглетний) стан атома гелiю з еле-

ктронною конфiгурацiєю (1s2). На пiдставi наближення «незалежних» еле-
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ктронiв координатну хвильову функцiю цього стану гелiю можна записати

у виглядi

Ψ(~r1, ~r2) = Nϕ1s(~r1)ϕ1s(~r2), (2.28)

де N — нормувальний множник. Розглянемо тепер найнижчий збуджений

(також синглетний) стан атома гелiю з електронною конфiгурацiєю 1s2s.

Координатну хвильову функцiю цього стану можна подати у виглядi

Ψ′(~r1, ~r2) = N ′{ϕ′1s(~r1)ϕ2s(~r2) + ϕ2s(~r1)ϕ
′
1s(~r2)}. (2.29)

Зазначимо, що одноелектроннi хвильовi функцiї ϕ1s(~r1) та ϕ′1s(~r1) рiзнi,

оскiльки визначаються з рiзних систем рiвнянь ХФ. У зв’язку з цим умова

ортогональностi повних хвильових Ψ(~r1, ~r2) i Ψ′(~r1, ~r2) набуває вигляду

2NN ′〈ϕ′1s|ϕ1s〉〈ϕ2s|ϕ1s〉 = 0. (2.30)

Це спiввiдношення несумiсне з умовою ортогональностi 〈ϕ2s|ϕ′1s〉 = 0 хви-

льових функцiй ϕ2s i ϕ′1s. Причина в тому, що одноелектроннi хвильовi

функцiї ϕ2s та ϕ1s задовольняють рiзнi системи рiвнянь ХФ i тому не є

ортогональними одна однiй. Нарештi, одноелектроннi функцiї ϕ′1s та ϕ2s

задовольняють одну i ту ж саму систему рiвнянь ХФ i їх можна завжди

обрати так, щоб вони були взаємно ортогональними одна однiй.

Таким чином, при незалежному знаходженнi методом ХФ хвильових

функцiй двох конфiгурацiй (наприклад, основної i збудженої) набори бази-

сних одноелектронних функцiй ϕαj
(2.8), що вiдповiдають цим конфiгура-

цiям, розрiзняються мiж собою. У цiй i в подiбнiй ситуацiях слiд використо-

вувати неортогональнi зв’язанi орбiталi ϕαj
, якi оптимiзуються в окремих

розрахунках для iндивiдуальних термiв.

Для того, щоб працювати з ортогональною системою базисних одно-

електронних хвильових функцiй, часто вдаються до штучного прийому —

вимушеної ортогоналiзацiї базисних функцiй ϕαj
(x). Мета цiєї процедури —

урахувати так званий iнтеграл перекриття Sij = 〈ϕαi
|ϕαj
〉, який вiдмiнний
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вiд нуля, коли одноелектроннi базиснi функцiї ϕαi
та ϕαj

обчислюються

в рiзних хартрi-фокiвських потенцiалах. Однак, такий спосiб урахування

ефектiв неортогональностi базисних одноелектронних функцiй ускладнює

технiчно розв’язання задачi про e+A-розсiяння.

Ще одна можливiсть забезпечення ортогональностi — використання хви-

льових функцiй збуджених станiв, одержаних в наближеннi «заморожено-

го» остова. У цьому наближеннi одноелектроннi хвильовi функцiї збудже-

них станiв обчислюються в полi остова, хвильовi функцiї якого не змiнюю-

ться i беруться такими же, як i для основного стану. Тодi одноелектроннi

хвильовi функцiї як основного, так i збуджених станiв будуть автоматично

ортогональними мiж собою, так як вони є власними функцiями одного й

того ж гамiльтонiана. Однак, такий метод побудови ортогональної системи

базисних функцiй ϕαj
не гарантує правильний кiнцевий результат, так як

не враховує вплив збудженого електрона на «заморожений» остов.

Iнтенсивнi експериментальнi дослiдження непружних зiткнень низько-

енергетичних електронiв зi складними атомами та iонами вказують на iсто-

тну залежнiсть результатiв вимiрювань вiд iндивiдуальних особливостей

структури мiшенi i продуктiв реакцiї. Для того, щоб забезпечити нале-

жний кiлькiсний опис станiв мiшенi i, тим самим, привести у вiдповiднiсть

з сучасним експериментом результати теорiї, доводиться враховувати усе

бiльш тонкi деталi структури атома i будови його електронних оболонок.

Тому в пропонованiй в наших працях [1–14] БСР-версiї R-матричного ме-

тоду належна увага придiляється коректному урахуванню ефектiв неор-

тогональностi базисних одноелектронних хвильових функцiй ϕαj
. В ста-

нах, що вiдповiдають рiзним термам, набори одноелектронних базисних

функцiй ϕαj
(x) оптимiзуються незалежно. При розглядi збуджених станiв

мiшенi, якi володiють тiєю ж симетрiєю, що й основний стан, ми маємо

справу з неортогональними одноелектронними хвильовими функцiями рi-

зних станiв (тобто термiв), завдяки чому високий рiвень точностi можна
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забезпечити з допомогою розкладiв компактних взаємодiючих конфiгура-

цiй (ВК) [76]. Використання неортогональних зв’язаних орбiталей мiшенi

дозволяє уникнути доволi трудомiсткої та часовитратної процедури при-

мусової ортогоналiзацiї базисних одноелектронних функцiй ϕαj
(x), що вiд-

повiдають рiзним термам. Зняття обмежень, якi накладаються на бази-

снi функцiї ϕαj
(x) умовою вимушеної ортогональностi, забезпечує роботу з

бiльш простими хвильовими функцiями мiшенi. Проведенi в наступних роз-

дiлах дисертацiї розрахунки характеристик e+A-розсiяння показують, що

застосування залежних вiд терму неортогональних базисних одноелектрон-

них функцiй ϕαj
забезпечує бiльш швидку збiжнiсть, нiж та, що зазвичай

досягається при використаннi ортогональних орбiталей.

Необхiднiсть використання залежних вiд терму неортогональних зв’я-

заних орбiталей пов’язана з тим, що в непружних процесах e+A-зiткнення,

якi дослiджуються в наступних роздiлах дисертацiї, збуджується величезне

число рiзних атомних станiв i кожний конкретний стан входить в розклад

(2.6) хвильової функцiї мiшенi Φi(X) з малою вагою.

Для дослiдження та дiагностики плазми в нових установках керовано-

го термоядерного синтезу необхiдно знати численнi атомнi характеристи-

ки та характеристики великої сукупностi елементарних процесiв взаємодiї

електронiв з атомами та iонами, а саме: енергiї зв’язку та енергiї збуджен-

ня атомiв, швидкостi заселення енергетичних рiвнiв, iнтегральнi та дифе-

ренцiальнi перерiзи e+A-розсiяння, iмовiрностi одно- та багатоелектронних

переходiв, обчислених з високою точнiстю. Останнi зазвичай малi i дуже

чутливi до наближень, якi використовуються при конструюваннi хвильо-

вих функцiй. Так, наприклад, урахування залежностi радiальних орбiталей

Pnj`j вiд терму може призвести (див., наприклад, [24]) до значних змiн —

вiд декiлькох разiв, до декiлькох порядкiв — рiзних характеристик еле-

ктронних переходiв, сил осциляторiв, електростатичної та спiн-орбiтальної

взаємодiї мiж оболонками, тощо. Вказанi змiни найбiльш вiдчутнi у тих



66

випадках, коли характеристики електронних переходiв вiдносно малi i тодi

вони вельми чутливi навiть до незначних уточнень хвильової функцiї.

Iгнорування залежнiстю радiальних зв’язаних орбiталей Pnj`j вiд терму

або неповне врахування ефектiв неортогональностi базисних одночастин-

кових функцiй ϕαj
(x) позбавляє можливостi розглядати цiлий ряд цiкавих

фiзичних явищ. Як характерний приклад, можна навести явище так звано-

го колапсу квантової орбiти збудженого електрона — рiзної змiни середньої

вiдстанi електрона вiд ядра при змiнi його стану [24]. Вказане явище по-

яснюється тим, що ефективний центрально-симетричний потенцiал поля,

в якому рухається збуджений електрон, має вигляд двох потенцiальних

ям, вiдокремлених потенцiальним бар’єром. При обчисленнi цього потенцi-

алу слiд розв’язувати систему iнтегро-диференцiальних рiвнянь ХФ окремо

для кожного терму; при цьому в прямiй та обмiннiй частинах ефективного

ХФ-потенцiалу з’являються додатковi залежнi вiд терму члени, якi вiдi-

грають iстотну роль в утвореннi потенцiального бар’єру. Важливу роль у

формуваннi згаданого ефективного потенцiалу подвiйної ями з бар’єром

можуть грати кореляцiйнi ефекти — це пов’язано з сильним перекриван-

ням хвильової функцiї колапсуючого електрона з хвильовими функцiями

електронiв остова.

Як випливає з проведеного вище обговорення, технiка залежних вiд

терму неортогональних одноелектронних орбiталей справдi дозволяє подо-

лати деякi основнi проблеми, притаманнi стандартному методу R-матрицi.

Використання неортогональних орбiталей протягом тривалого часу уника-

ли iз-за необхiдностi обчислення доволi громiздких матричних елементiв

операторiв фiзичних величин, у тому числi й електронних переходiв. Як

завжди, коли йде мова про обчислення таких матричних елементiв, най-

бiльш часо-витратна частина розрахункiв пов’язана з iнтегруванням за ку-

товими змiнними. Загальнi рецепти усунення обчислювальних утруднень,

пов’язаних з використанням неортогональних орбiталей, описанi в [15].
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Оскiльки в БСР-наближеннi уточненню пiдлягають лише радiальнi ор-

бiталi мiшенi Pnj`j , то весь розвинений апарат незвiдних тензорних операто-

рiв i генеалогiчних коефiцiєнтiв повнiстю застосовний i в даному випадку.

Розробленi на цiй пiдставi в [15] i вперше апробованi в нашiй працi [1] па-

кети прикладних програм дозволяють ефективно обчислювати матричнi

елементи вiд операторiв рiзних фiзичних величин як з використанням ор-

тогональних, так i неортогональних систем базисних радiальних функцiй

Pnj`j . Все це в сукупностi дозволяє говорити про реальну можливiсть засто-

сування технiки залежних вiд терму неортогональних орбiталей для реалi-

зацiї послiдовних розрахункiв властивостей електронної структури атомiв

та характеристик елементарних процесiв взаємодiї електронiв зi складними

атомами та iонами.

2.3.2. Основнi вiдомостi та властивостi базисних сплайнiв.

Описана в пiдроздiлi 2.2 схема дискретизацiї неперервного спектра повного

гамiльтонiана (N + 1)-електронної системи ґрунтується на розбиттi конфi-

гурацiйного простору на двi областi (внутрiшню та зовнiшню) та форму-

люваннi самоспряженої задачi про e+A-розсiяння для внутрiшньої областi

з специфiчними граничними умовами (2.26). Одним з ключових моментiв

при розв’язаннi цiєї задачi є вибiр радiальних базисних функцiй континуу-

му uj у вихiдному розкладi (2.15). Хоча можуть використовуватися елемен-

ти будь-якого повного набору функцiй {uj}, що задовольняють довiльним

граничним умовам, ретельний вибiр {uj} буде прискорювати збiжнiсть роз-

кладу (2.14). У стандартному R-матричному наближеннi [72], розвиненому

белфастською групою [71, 72], використовувався базис чисельних функцiй

uj, що задовольняють однорiдним крайовим умовам (2.26) при r = a. Це

наближення дає точнi результати за умови, якщо включенi в дiагональнi

матричнi елементи (2.22) поправки Баттла [75] враховують опущенi в роз-

кладi (2.22) високо розташованi полюси R-матрицi. Недолiком цього набли-
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ження є те, що всi базиснi функцiї uj мають однаковi (зазвичай нульовi)

логарифмiчнi похiднi на межi r = a внутрiшньої областi. Це призводить до

розриву у нахилi результуючих орбiталей континууму F Γ
iα(r), у тому числi

й тих, що включають поправки Баттла.

Згаданi вище труднощi теоретичного характеру ведуть до додаткових

ускладнень при практичному розв’язаннi задачi розсiяння у внутрiшнiй

областi. Основна причина цих ускладнень пов’язана з неповнотою базису

чисельних функцiй {uj}. Справдi, якщо система базисних функцiй {uj} не
є повною, як це має мiсце в реальних розрахунках, коли нескiнченну суму

по j в розкладi (2.15) обривають i вона охоплює не всi можливi стани розсiя-

ного електрона, а лише деякi, то побудованi на цiй «обрiзанiй» системi {uj}
функцiї дискретного базису ΨΓ

k (2.15) мiстять в собi не всю необхiдну iн-

формацiю про можливi результати e+A-розсiяння i рiвняння (2.19) стануть

наближеними. Для збiльшення точностi розрахункiв необхiдно включити

у розклад (2.15) якомога бiльше базисних функцiй uj. Але при цьому уза-

гальнена задача (2.19) про знаходження власних функцiй ΨΓ
k та власних

значень EΓ
k гамiльтонiана HN+1 + LN+1 зводиться до вельми трудомiсткої

числової дiагоналiзацiї нерозрiдженої матрицi великої розмiрностi. А це в

свою чергу призводить до виключно складної обчислювальної схеми, яка

вимагає застосування потужних ЕОМ.

Згаданi вище труднощi стандартного методу R-матрицi [71, 72] можна

подолати, використовуючи бiльш вдалий набiр базисних функцiй uj. Остан-

нi вибираються з вельми рiзних мiркувань [71, 72], але для постановки та

чисельного розв’язування задачi e+A-розсiяння у внутрiшнiй R-матричнiй

областi виняткову роль вiдiграють базиснi сплайни Bi [77] — певним чином

сконструйованi кусково-полiномiальнi функцiї в обмеженiй областi просто-

ру.

Iдея застосування базисних сплайнiв Bi в теорiї R-матрицi пов’язана

з кiлькома важливими моментами. По-перше математичну основу можли-
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востi використання B-сплайнiв як базисних функцiй складають їх фiнi-

тнi властивостi. А саме, кожен B-сплайн має асоцiйований з R-матричним

вiдрiзком [0, a] однозначно визначений мiнiмальний компактний носiй, що

вельми важливо для коректної 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 потен-

цiали взаємодiї, включаючи прямий, обмiнний та кореляцiйний, проекцiюю-

ться на повнийB-сплайновий базис i тим самим природним чином ефектив-

но обрiзаються при r > a. I нарештi, по-третє, скiнченний набiр B-сплайнiв

утворює на вiдрiзку [0, a] повний базис. Ця властивiсть базисних сплайнiв

Bi дозволяє будувати оптимальнi компактнi розклади для радiальних ор-

бiталей розсiяного електрона F Γ
iα(r) у виглядi скiнченних сум, якi мiстять

вичерпну iнформацiю про e+A-розсiяння у внутрiшнiй R-матричнiй обла-

стi r 6 a. Це в свою чергу означає, що B-сплайнове представлення для

рiзних квантовомеханiчних операторiв буде мати сильно розрiджену стрi-

чкову структуру, що iстотно спрощує розв’язання вiдповiдних матричних

рiвнянь. В цьому полягає основна i безперечна перевага базисних сплайнiв

Bi в порiвняннi з стандартним базисом чисельних функцiй [71, 72]. Разом

з тим вони (B-сплайни) найкращим чином пiдходять для створення об-

числювальних методiв теорiї розсiяння. Крiм того, в порiвняннi з базисом

чисельних функцiй B-сплайни мають кращi апроксимацiйнi властивостi,

а алгоритми, базованi на сплайн-апроксимацiї, вирiзняються простотою,

гнучкiстю та зручнiстю реалiзацiї на ЕОМ.

Сплайни, отримавши поширення в 1960-х роках, спочатку як засiб iн-

терполяцiї складних кривих, стали потужним засобом розв’язання рiзно-

манiтних задач обчислювальної математики. До таких задач вiдносяться

практично всi задачi, що виникають при чисельному дослiдженнi проблеми

кiлькох частинок, наприклад задача iнтерполяцiї хвильових функцiй, зада-
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чi чисельного диференцiювання та iнтегрування, а також чисельний аналiз

iнтегральних i диференцiальних рiвнянь теорiї розсiяння. При розв’язаннi

усiх перерахованих задач добре зарекомендували себе сплайни невисоких

степенiв. Використовуючи їх, можна оптимальним чином поєднати задо-

вiльний порядок сплайн-апроксимацiї шуканих розв’язкiв з якомога мен-

шим числом чисельних операцiй.

В розрахунки властивостей електронної структури атомiв B-сплайни

були введенi у 1980-х роках i з тих пiр стали широко використовуватися

в атомнiй фiзицi завдяки своїм чудовим апроксимацiйним властивостям

(див., наприклад, огляд [77]). Як уже зазначалось, ключовим прийомом

дискретизацї неперервного спектра гамiльтонiана Ĥ (2.1) в R-матричному

методi є розв’язання рiвняння Шредiнгера (2.2) у внутрiшнiй областi r 6

a, яку можна асоцiювати з компактними носiями базисних сплайнiв Bi.

Тому можна очiкувати, що B-сплайни будуть ефективно формувати R-

матричний базис {uj} на скiнченному числовому промiжку 0 6 r 6 a.

Використання B-сплайнiв як елементiв R-матричного базису {uj} впер-

ше здiйснив Ван дер Харт [78], який застосував метод R-матрицi до e+A-

розсiяння та отримав чудове узгодження з наявними еталонними результа-

тами. Застосування B-сплайнiв як базисних функцiй uj виявилося плiдним

i при дослiдженнi процесiв e+A-розсiяння в рамках СЗККФ (див. пiдроздiл

2.1). Представлення зв’язаних орбiталей мiшенi Pnj`j та орбiталей розсiя-

ного електрона F Γ
iα в скiнченному базисi B-сплайнiв дозволяє використо-

вувати в цих задачах алгебраїчнi методи замiсть розв’язування громiздкої

системи зв’язаних iнтегро-диференцiальних рiвнянь (2.12).

Наведемо основнi означення та сформулюємо найважливiшi властиво-

стi базисних сплайнiв. Розiб’ємо вiдрiзок a 6 r 6 b за допомогою точок

a = t1 < t2 < · · · < tn < tn+1 = b на n довiльних частинних вiдрiзкiв

[ti, ti+1], i = 1, 2, . . . , n. Позначимо через hi = ti+1− ti довжину i-го частин-

ного вiдрiзка [ti, ti+1], i = 1, 2, . . . , n. Сукупнiсть точок t1, t2, . . . , tn, tn+1 по-



71

значимо через ωt i назвемо сiткою вузлiв базисних сплайнiв на радiальному

вiдрiзку a 6 r 6 b. В разi необхiдностi будемо також розглядати розшире-

ну сiтку Ωt, яка одержується iз вихiдної сiтки ωt добавлянням k додаткових

вузлiв, розташованих лiвiше точки r = t1, та k додаткових вузлiв, розта-

шованих правiше точки r = tn+1. В подальшому за додактовi вузли ми

добираємо вузловi точки t1 = a та tn+1 = b, так що кiнцевi точки вiдрiзка

[a, b] стають вузлами кратностi k. Вiдповiдно до цього вибору розширеної

сiтки Ωt B-сплайни Bk
i (r) порядку k (степеня k − 1) визначаються через

B-сплайн першого порядку B1
i (r) за допомогою наступних рекурентних

спiввiдношень:

Bk
i (r) =

r − ti
ti+k−1 − ti

Bk−1
i (r) +

ti+k − r
ti+k − ti+1

Bk−1
i+1 (r) (2.31)

та

B1
i ≡

1, r ∈ [ti, ti+1],

0, r /∈ [ti, ti+1].
(2.32)

Оскiльки k i t зазвичай фiксованi, ми будемо нумерувати B-сплайни Bk
i ли-

ше одним нижнiм iндексом i позначатимемо символом Bi. Кожен B-сплайн

Bi однозначно визначений на iнтервалi [ti, ti+k], який мiстить k + 1 послi-

довних вузлiв, та iндексується вузлом, з якого стартує. Щоб забезпечити

однакову кiлькiсть B-сплайнiв на кожному iнтервалi, кратнiсть вузлiв у

кiнцевих точках вiдрiзка [a, b] зазвичай вибирається як максимально мо-

жливе значення, яке дорiвнює порядку B-сплайна k. Найпоширенiший ви-

бiр кратностi внутрiшнiх вузлiв — це одиниця, що вiдповiдає максималь-

нiй неперервностi сплайн-функцiй всерединi iнтервалу. При такому виборi,

що використовується в бiблiотецi BSPLINE програмного пакету BSR [15],

кiлькiсть пiдiнтервалiв пов’язана з кiлькiстю B-сплайнiв спiввiдношенням

nint = n+ 1− k.
Розглянемо тепер найважливiшi властивостi базисних сплайнiв:
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— Базиснi сплайни Bi — фiнiтнi функцiї, якi не обертаються в нуль лише

на своїх iнтервалах носiях: suppBi = [ti, ti+k], i = 1, 2, . . . , n.

— Кожен B-сплайн Bi та його похiднi до k− 2 порядку включно дорiвню-

ють нулю поза iнтервалом носiєм [ti, ti+k]: Bi = 0 при r ∈ [ti, ti+k], i =

1, 2, . . . , n.

— На кожному пiдiнтервалi [ti, ti+1] точно k B-сплайнiв вiдмiннi вiд нуля:

Bj(r) 6= 0 при j = i − k + 1, . . . , i та ∀r ∈ [ti, ti+1]; перший з них —

це Bi−k+1-сплайн, який закiнчується у вузлi ti+1, i останнiй — це Bi-

сплайн, який стартує у вузлi ti. Так як при |i − j| > k всi добутки

Bi(r) · Bj(r) = 0, то матриця гамiльтонiана в рiвняннi (2.19) матиме в

B-сплайновому базисi стрiчкову структуру з шириною стрiчки 2k − 1.

— У розкладi довiльної функцiї f(r) за системою базисних сплайнiв Bi

мiститься лише скiнчене число доданкiв.

Наприклад, якщо r ∈ [ti, ti+1], то в розклад

f(r) =
n∑
j=1

cjBj(r) =
i∑

j=i−k+1

cjBj(r) (2.33)

ненульовий внесок роблять лише k членiв. Внаслiдок цього квантовоме-

ханiчнi оператори пiсля їх дискретизацiї у B-сплайновому базисi пред-

ставляються сильно розрiдженими стрiчковими матрицями скiнченного

рангу, що суттєво спрощує розв’язання вiдповiдних алгебраїчних рiв-

нянь.

— Скiнченний набiр базисних сплайнiв Bi, i = 1, 2, . . . , n+ k з вузлами на

довiльнiй сiтцi Ωt утворює на вiдрiзку [a, b] повний базис:

n+k∑
i=1

Bi(r) = 1, r ∈ [a, b], suppBi = [ti, ti+k] ⊂ [a, b]. (2.34)

Зазначимо, що завдяки повнотi скiнченної системи базисних сплайнiв

Bi немає потреби вводити поправки Баттла [75] в дiагональнi елементи

R-матрицi (2.22).
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— Базиснi сплайни Bi володiють яскраво вираженими локальними власти-

востями. Оскiльки B-сплайни невiд’ємнi (Bi > 0 при ti 6 r 6 ti+k, i =

1, 2, . . . , n+ k) з мiнiмальними компактними носiями

(suppBi = [ti, ti+k] ⊂ [a, b], i = 1, 2, . . . , n + k), коефiцiєнти cj роз-

кладу (2.33) довiльної функцiї f(r) близькi до значень цiєї функцiї у

вузлах. Локальнi властивостi B-сплайнiв проявляються в тому, що iсто-

тний вплив на величину f(r) спричиняють тiльки тi вузловi значення

Bi(r = tj), якi заданi у вузлах r = tj, близьких r. Тому функцiя f(r)

в точках, вiддалених вiд кiнцiв вiдрiзка [a, b], стiйка по вiдношенню до

похибок в заданнi крайових умов в граничних вузлових точках r = a

та r = b. Властивостi локальностi i стiйкостi B-сплайнiв представляють

великий практичний iнтерес.

— Рекурентнi спiввiдношення (2.31) разом з означенням сплайна 1-го по-

рядку B1 (2.32) однозначно визначають на скiнченному iнтервалi a 6

r 6 b повну систему базисних сплайнiв Bi(r), i = 1, 2, . . . , n + k з ву-

злами на довiльнiй сiтцi Ωt, що забезпечує зручний та доволi простий

алгоритм для їх практичного обчислення на ЕОМ. Зручними є i фор-

мули диференцiювання базисних сплайнiв Bi(r). Так, наприклад, похi-

дна B-сплайна k-го порядку виражається безпосередньо через B-сплайн

(k − 1)-порядку у виглядi лiнiйної комбiнацiї

DBk
i (r) =

k − 1

ti+k−1 − ti
Bk−1
i (r)− k − 1

ti+k − ti+1
Bk−1
i+1 (r). (2.35)

В лiвому кiнцi вiдрiзка [a, b] ненульове вузлове значення має лише пер-

ший B1-сплайн, тодi як усi iншi Bi-сплайни мiстять множник (r − a)i−1,

який обертається в нуль при r = a. Аналогiчна поведiнка B-сплайнiв спо-

стерiгається i в правiй кiнцевiй точцi r = b. Вiдповiдно до цього граничнi

умови у B-сплайновому базисi визначаються лише першою i останньою ба-

зисними функцiями. Ця обставина вкрай важлива для постановки грани-

чних умов в кiнцевих точках вiдрiзка [a, b]. Для прикладу граничну умову
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F Γ
iα(0) = 0 для радiальних функцiй континууму F Γ

iα(r) в початку коорди-

нат r = 0 можна задовольнити шляхом вилучення першого B1-сплайна iз

набору базисних сплайнiв Bi.

Вказанi вище властивостi та зручнi для обчислень компактнi сплайн-

представлення для радiальних функцiй F Γ
iα(r) та операторiв фiзичних ве-

личин вигiдно вирiзняють базиснi сплайни Bi в порiвняннi з базисом чи-

сельних функцiй uj(r). Справдi, розв’язання задачi (2.19) на власнi зна-

чення EΓ
k у базисi чисельних функцiй uj представляє собою складну в об-

числювальному планi проблему. Це перш за все пов’язано з тим, що пiсля

скiнченно-рiзницевої апроксимацiї вихiдна задача (2.19) зводиться до си-

стеми матричних рiвнянь, в якiй матриця 〈ΨΓ
k |ΨΓ

k′〉 не є одиничною i для

обчислення енергетичних рiвнiв EΓ
k доводиться розв’язувати не звичайну,

а бiльш складну узагальнену задачу на власнi значення. При цьому ма-

триця повного гамiльтонiана 〈ΨΓ
k |HN+1 +LN+1|ΨΓ

k′〉int в (2.19), яка одержу-

ється пiсля переходу до скiнченно-рiзницевої апроксимацiї, не є розрiдже-

ною, що веде до великих витрат пам’ятi для зберiгання цiлком заповне-

ної матрицi великої розмiрностi. Незважаючи на граничну простоту мето-

ду скiнченно-рiзницевої апроксимацiї, його використання для розв’язання

задачi на зв’язанi стани чи задачi розсiяння, коли асимптотики шуканих

функцiй довiльно спадають або ж осцилюють, вимагає застосування сiток

з досить великим числом (∼1000) вузлiв, що знаходиться на межi можли-

востей сучасної обчислювальної технiки.

Розвинена в наших працях [1–14] обчислювальна схема БСР-версiї ме-

тоду R-матрицi ґрунтується на апроксимацiї iнтегральних i диференцiаль-

них операторiв за допомогою розкладання радiальних орбiталей Pnj`j(r) та

F Γ
iα(r) за системою базисних сплайнiв Bi, що дозволяє в значнiй мiрi позбу-

тися вiд перерахованих вище недолiкiв скiнченно-рiзницевої апроксимацiї.

Тут слiд пiдкреслити, що для збiльшення точностi розрахункiв i ефектив-

ної роботи програм вузли сiтки Ωt повиннi розташовуватися нерiвномiрно.
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Сiтка повинна бути щiльною в областi, що примикає до початку координат,

i ставати все бiльш розрiдженою зi зростанням r. Таке розташування вузлiв

необхiдне для того, щоб достатньо точно описати складну поведiнку хви-

льової функцiї на малих вiдстанях r. Досвiд показує, що хороша точнiсть

у розрахунках на практицi досягається при використаннi експоненцiальної

сiтки вузлiв.

Отже, труднощi стандартного методу R-матрицi [70–72], якi пов’язанi з

розв’язуванням задачi розсiяння у внутрiшнiй R-матричнiй областi, дола-

ються в пропонованiй нами БСР-версiї [1–14] з допомогою бiльш вдалого

вибору базисних функцiй uj(r). Справа в тому, що B-сплайни мають цiлу

низку згаданих вище важливих властивостей, немовби спецiально призна-

чених для розв’язання обчислювальних задач теорiї R-матрицi. Вони фор-

мують повний базис Bi на скiнченному R-матричному iнтервалi 0 6 r 6 a,

мають унiверсальний характер i вельми зручнi в числових обчисленнях,

оскiльки дозволяють уникнути використання формул скiнченних рiзниць.

Основна властивiсть базисних сплайнiв Bi — фiнiтнiсть i мiнiмальнiсть но-

сiя. У цiй властивостi B-сплайнiв знаходить своє вираження та матема-

тичне обґрунтування постановка задачi про e+A-розсiяння у внутрiшнiй

R-матричнiй областi. Тут ми повиннi розрiзняти використання B-сплайнiв

як R-матричного базису uj(r) для представлення одноелектронних радi-

альних орбiталей континууму F Γ
iα(r) та використання B-сплайнiв для ге-

нерування повного псевдоспектра деякого одноелектронного гамiльтонiа-

на, як це робиться зазвичай у багатьох розрахунках властивостей атом-

ної структури. Створений на пiдставi розвиненої в наших працях [1–14]

БСР-версiї R-матричного методу пакет прикладних програм BSR [15] пе-

редбачає обидвi можливостi. Ця обставина, зокрема, знаходить своє вiд-

ображення в тому, що пропонована БСР-версiя R-матричного методу до-

зволяє на основi одного пiдходу розв’язувати як задачi e+A-розсiяння, так

i задачi про зв’язанi стани багатоелектронних атомних систем. Єдина вiд-
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мiннiсть задачi на зв’язанi стани вiд задачi e+A-розсiяння полягає в то-

му, що рiвняння (2.39) доповнюється iншою асимптотичною умовою. А са-

ме, на радiальнi функцiї F Γ
iα(r) слiд накладати умову спадання до нуля:

F Γ
iα(r) −→

r→∞
0, i = 1, 2, . . . , n. У цьому випадку одноелектроннi радiальнi

хвильовi функцiї атома розкладаються за базисними сплайнами Bi на де-

якому скiнченному iнтервалi 0 6 r 6 a з достатньо великим значенням

R-матричного радiусу a.

2.3.3. Розв’язування рiвняння Шредiнгера у зовнiшнiй обла-

стi. Для знаходженняK- та S-матриць i фазових зсувiв необхiдно розв’я-

зати рiвняння Шредiнгера (2.2) у зовнiшнiй областi i зшити його з розв’яз-

ком у внутрiшнiй областi. Для цього представимо повну хвильову функцiю

(N + 1)-електронної системи у зовнiшнiй областi у формi подiбнiй до (2.3):

ΨΓ(x1, . . . , xN+1) =
∑
i

Φ̄Γ
i (x1, . . . , xN+1; ~̂rN+1, σN+1)

1

rN+1
F Γ
i (rN+1), rN+1 > a.

(2.36)

Структуру розкладу (2.36) ми детально обговорили у пiдроздiлi 2.1. В да-

ному випадку для нас важливо те, що функцiя F Γ
i (rN+1) є аналiтичним

продовженням у зовнiшню область r > a приведених вище радiальних

хвильових функцiй (2.23). Зробимо також кiлька загальних зауважень сто-

совно асимптотичного вигляду локального прямого Vij(r), нелокального

обмiнного Wij(r) та нелокального кореляцiйного Xij(r) потенцiалiв на ве-

ликих вiдстанях r. Асимптотику (при r → ∞) прямого потенцiалу Vij(r)

зручно подати у виглядi мультипольного розкладу

Vij(r) −→
r→∞

N

r
δij +

Λ∑
λ=1

aλ,Γij
rλ+1

, (2.37)
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де коефiцiєнти

aλ,Γij = 〈Φ̄Γ
i (x1, . . . , xN ; ~̂rN+1, σN+1)|

N∑
k

rλjPλ(cos θkN+1)|

|Φ̄Γ
j (x1, . . . , xN ; ~̂rN+1, σN+1)〉.

(2.38)

Тут θkN+1 — кут мiж векторами ~rk i ~rN+1, а Pλ(x) — полiном Лежандра.

Iнтегрування в (2.38) виконується за всiма просторовими i спiновими еле-

ктронними координатами, крiм радiальної координати розсiяного електро-

на. Перший член в (2.37) вiдповiдає екрануванню заряду ядра N електро-

нами мiшенi. Решта членiв в (2.37) — це далекодiючi дипольний, квадру-

польний та вищi мультипольнi потенцiали, якi зв’язують канали. Такi по-

тенцiали роблять головний внесок в оптично дозволенi переходи, викли-

канi налiтаючим електроном. В реальних розрахунках коефiцiєнти aλ,Γij в

далекодiючих потенцiалах (2.37) визначаються, як правило, через коефi-

цiєнти вiдповiдних iнтегралiв Слетера Rk [15], якi описують пряму вза-

ємодiю мiж каналами у внутрiшнiй R-матричнiй областi. З iншого боку,

нелокальнi обмiнний Wij(r) та кореляцiйний Xij(r) потенцiали спадають

експоненцiально на нескiнченностi (r → ∞). Дiапазон їх дiї обмежений

областю iснування функцiй мiшенi Φi(x1, . . . , xN) i кореляцiйних функцiй

χΓ
i (x1, . . . , xN), включених в розклад (2.11).

Оскiльки за межами внутрiшньої областi усi короткодiючi i обмiннi

потенцiали iз заданою точнiстю обертаються в нуль, то система iнтегро-

диференцiальних рiвнянь (2.12) для радiальних функцiй F Γ
i значно спро-

щується у зовнiшнiй областi r > a i ї ї можна записати у виглядi

(
d2

dr2
− `i(`i + 1)

r2
+

2(Z −N)

r
+ k2

i )F
Γ
i (r) =

= 2
n∑
j=1

Λ∑
λ=1

aλ,Γij
rλ+1

F Γ
j (r), i = 1, 2, . . . , n; r > a.

(2.39)

Тут n — число канальних функцiй, утриманих в розкладах (2.11) та (2.36).

а `i та ki — орбiтальний момент та хвильове число розсiяного електрона
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в i-му каналi. Систему зв’язаних рiвнянь (2.39) можна розв’язати точно

чисельним iнтегруванням, використовуючи, наприклад, програмний код,

описаний в [79].

Перейдемо до розгляду граничних умов, яким повиннi задовольняти

розв’язки системи радiальних рiвнянь (2.39). Для цього вiдновимо у фун-

кцiї F Γ
i другий нижнiй iндекс α, який визначає канал падаючої хвилi. Нехай

при заданiй енергiї E всi n каналiв, включених в розклад (2.36), вiдкритi,

тобто k2
i > 0. Радiальнi функцiї F Γ

iα задовольняють систему n зв’язаних ди-

ференцiальних рiвнянь другого порядку (2.39), якi згiдно загальної теорiї

диференцiальних рiвнянь мають n лiнiйно незалежних розв’язкiв. Вiдпо-

вiдно до цього iснує ряд представлень для цих розв’язкiв, що вiдповiдають

їх рiзним лiнiйним комбiнацiям.

Для визначення S-матрицi радiальнi функцiї F Γ
iα повиннi задовольняти

граничним умовам

Fiα ∼
r→∞

k
−1/2
i [δiα exp(−iξi)− Siα exp(iξi)], (2.40)

де

ξi(r) = kir − `iπ/2 + ηi ln(2kir) + arg Γ(`i + 1− iηi) (2.41)

— асимптотична фаза регулярної кулонiвської функцiї з ηi = −(Z−N)/ki,

а arg Γ(. . . ) — фаза Γ-функцiї комплексного аргументу; Siα — елементи S-

матрицi розсiяння. Зазначимо також, що в лiвiй частинi системи рiвнянь

(2.39) у явному виглядi видiлено кулонiвський член 2(Z −N)/r. Саме цей

член веде до логарифмiчної добавки у виразi (2.41) для фази ξi(r).

У багатьох випадках зручно використовувати симетричну i дiйсну K-

матрицю, яка визначається формулою

S = I + T =
I + iK

I− iK
, (2.42)

де T — матриця переходу, а I — одинична матриця. Гранична умова при
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цьому набуває вигляду

Fiα ∼
r→∞

k
−1/2
i [δiα sin ξi(r)−Kiα cos ξi(r)], (2.43)

де Kiα — елементи K-матрицi. Поряд з S- та K-матрицями в теорiї роз-

сiяння використовують також залежну вiд деякої сталої величини τ нову

K(τ)-матрицю [80]:

Fiα ∼
r→∞

k
−1/2
i [δiα sin(ξi + τi)−Kiα(τ) cos(ξi + τi)], (2.44)

де τi — довiльна фаза. Використання матрицiK(τ) дозволяє уникнути в де-

яких чисельних процедурах сингулярностi стандартної K-матрицi поблизу

полюса (при τ = 0).

Як тiльки K- i S-матрицi обчисленi, перерiзи розсiяння легко одержати

за допомогою методу Блатта i Бiденхарна [81] чи Лейна i Томаса [47].

Висновки до роздiлу 2

1. За допомогою технiки неортогональних орбiталей та сплайн-пред-

ставлень базисних функцiй розроблено розширену БСР-версiю R-матрич-

ного методу, яка дозволяє передбачати результати поточного експерименту

з великою точнiстю. Наша головна мотивацiя при побудовi цiєї версiї по-

лягала в тому, щоб запропонувати простий i надiйний спосiб урахування

резонансних ефектiв без залучення будь-яких кореляцiйних функцiй, якi

часто приводять до появи нефiзичної псевдорезонансної структури у пере-

рiзах розсiяння.

2. В рамках методуR-матрицi запропоновано новий метод дискретизацiї

континууму з використанням B-сплайнiв як базисних функцiй. Продемон-

стровано значнi переваги використання такого базису при розв’язуваннi

задачi e + A-розсiяння у внутрiшнiй R-матричнiй областi у порiвняннi зi

стандартними базисом чисельних функцiй.
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3. Використання B-сплайнiв як базисних функцiй в теорiї R-матрицi об-

умовлено декiлькома обставинами. По-перше, кожен B-сплайн має асоцiйо-

ваний з R-матричним вiдрiзком [0, a] однозначно визначений мiнiмальний

компактний носiй, що вельми важливо для коректної постановки задачi

розсiяння у внутрiшнiй R-матричнiй областi r 6 a. По-друге, скiнченний

набiр базисних сплайнiв Bi з вузлами на довiльнiй сiтцi Ωt утворює на

R-матричному вiдрiзку [0, a] повний базис. Внаслiдок цього квантовомеха-

нiчнi оператори пiсля їх дискретизацiї у B-сплайновому базисi зображаю-

ться сильно розрiдженими стрiчковими матрицями скiнченного рангу, що

суттєво спрощує розв’язання вiдповiдних алгебраїчних рiвнянь. I нарештi,

по-третє, швидка збiжнiсть R-матричного розкладу досягається завдяки

повнотi скiнченної системи B-сплайнiв, що позбавляє нас необхiдностi вво-

дити так званi поправки Баттла в дiагональнi елементи R-матрицi.
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РОЗДIЛ 3

РОЗСIЯННЯ ЕЛЕКТРОНIВ НИЗЬКИХ ЕНЕРГIЙ НА

АТОМАХ СА ТА ФОТОРОЗЩЕПЛЕННЯ IОНА CA−:

ГОЛОВНI АСПЕКТИ

3.1. Стан дослiджень процесiв низькоенергетичних зiткнень

e+Ca та фоторозщеплення iона Са−

З моменту вiдкриття iснування стабiльних iонiв Ca− [28,29] у наукових

колах зростає iнтерес до вивчення зiткнень низькоенергетичних електронiв

з атомами лужноземельних металiв. Рiзнi аспекти цiєї проблеми включа-

ють низькоенергетичне пружне розсiяння, точне визначення зв’язаних i

резонансних станiв Ca− та iнтерпретацiю перерiзiв фоторозщеплення, якi

демонструють складну енергетичну залежнiсть.

Експериментальне дослiдження низькоенергетичного e+Ca розсiяння

було проведене Романюк та iн. [82] в областi енергiй вiд 0.1 до 10 еВ. Автори

виявили сильний пiк в околi 0.7 еВ — як основну особливiсть пружного роз-

сiяння. У той час цей пiк був неправильно прийнятий за 4s24p 2P o-резонанс

у Ca−. На пiдставi теоретичного передбачення Фабриканта [83] ще один не-

великий пiк при 1.7 еВ було класифiковано як 4s23d 2D-резонанс. Пiзнiше,

в експериментi з просвiчення електронами парiв Са (Джонстон та iн. [84]) в

дiапазонi енергiй 0–4 еВ, було висловлене припущення про iснування двох

резонансiв при 1.1 i 2.75 еВ. Вони були поясненi в термiнах сильно змiшаних

конфiгурацiй 4s23d 2D та 4s4p 2D iона Ca−.

В подальшому уточнюючому експериментi Романюк та iн. [85] викори-

стовували побудований ними гiпоциклоїдальний електронний спектрометр

для уточнення роздiльної здатностi та калiбрування енергiй електронiв.
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Були отриманi тiльки вiдноснi значення диференцiальних перерiзiв, iнте-

грованих по вузькому, залежному вiд енергiї дiапазону кутiв розсiяння.

Проте, було виявлено, що у результатi експериментальних уточнень поло-

ження головного максимуму має бути змiщене вверх по енергiї приблизно

на 0.4 еВ. Максимум при 1 еВ був iнтерпретований як прояв резонансу фор-

ми 4s23d 2D, i ґрунтувався на обчисленнi з використанням методу оптично-

го потенцiалу (описаному пiзнiше в статтi Келемен та iн. [86]). Ще один пiк

при 0.5 еВ був вiднесений до експериментального артефакту, викликаного

рiзким збiльшенням кутового сприйняття аналiзатора при малих енергiях

E < 0.6 еВ.

З теоретичної сторони, дослiдження Фабриканта [83] базувалося на на-

ближеннi сильного зв’язку з хвильовими функцiями мiшенi, згенеровани-

ми на модельному потенцiалi. Цi результати, а також iншi бiльш раннi

розрахунки (див, наприклад, Лендьел та iн. [87]), передбачали сильний p-

хвильовий резонанс форми у перерiзi пружного розсiяння електронiв на

атомах лужноземельних металiв, i саме цей p-резонанс був iдентифiкова-

ний з низькоенергетичними особливостями в експериментальних перерi-

зах. Проте, це суперечить наявностi стабiльного зв’язаного стану 4s24p 2P o

в Ca−. Пiзнiше Грiбакiн та iн. [88] застосували рiвняння Дайсона з те-

орiї багатьох тiл для розрахунку пружних p- i d- зсувiв фаз для e+Ca-

розсiяння, та тiльки в d-хвилi було виявлено прояви резонансної поведiнки.

Iснування d-резонансу було також пiдтверджено Юань та Чжан [89] i Келе-

мен та iн. [86] в їхнiх розрахунках на основi феноменологiчного наближення

модельного потенцiалу. Всi цi раннi одноканальнi розрахунки передбачали

дуже рiзнi положення i ширини для низько-розмiщених резонансiв. Для

вивчення зiткнень низькоенергетичних електронiв з атомами Са, Юань i

Фрiче [90] використовували бiльш складний метод R-матрицi в наближеннi

п’яти станiв мiшенi, в якому була повнiстю врахована кореляцiя мiж ва-

лентними електронами. Їхнi перерiзи знаходяться в розумному узгодженнi
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з раннiми вимiрюваннями [82]. Трохи пiзнiше Юань i Лiн [91] повторили цi

розрахунки з подальшим полiпшенням станiв мiшенi, якi включали в себе

також кор-валентну кореляцiю. Як було показано, кор-валентна взаємодiя

є дуже важливою для передбачення ходу перерiзiв при низьких енергiях,

даючи додатковий пiк трохи вище нульової енергiї. Автори iдентифiкували

цей пiк з пороговим пiком в уточненених вимiрюваннях Романюк та iн. [85].

Проте, як вiдзначалося в роботi [85], цей пiк є наслiдком умов експеримен-

ту, а не фiзичної структури в пружному перерiзi.

Дослiдження фоторозщеплення перерiзiв тiсно зв’язане з проблемою

розсiяння низькоенергетичних електронiв. На додаток до дослiджень енер-

гiй зв’язку вiд’ємних iонiв [92–94], для дослiдження властивостей iона Ca−

були виконанi кiлька експериментiв з фоторозщеплення. Раннi вимiрюва-

ння проводилися Хайнiке та iн. [95] бiльше 30 рокiв тому. Було отримано

вiдносний перерiз для енергiй вiд 0.5 до 3.2 еВ, з декiлькома примiтними

структурами: мiнiмумом Купера при 1.2 еВ, i плато трохи вище 2.0 еВ,

а також гострим пiком близько 3.0 еВ. Оскiльки властивостi iона Ca− не

були вiдомi в той час, автори не могли дати однозначного пояснення сво-

їм експериментальним результатам. Не так давно, для енергiй фотонiв вiд

1.1 до 3.1 еВ Вальтер i Петерсон [96, 97] були вимiрянi з бiльш високою

роздiльною здатнiстю вiдноснi перерiзи, у яких був iдентифiкований рiз-

кий пiк резонансу форми трохи вище 1P o-порога. Крiм того, були проведенi

три експерименти для вимiрювання абсолютних значень перерiзiв: Крiстен-

сен та iн. [98], з використанням технiки виснаження селективних станiв, при

1.384 i 1.392 еВ, у той час як Лi та iн. [99, 100] для отримання абсолютних

значень перерiзiв при 1.903 i 2.083 еВ використовували метод насичення.

На сьогоднiшнiй день були проведенi лише кiлька теоретичних дослi-

джень фоторозщеплення Ca−. Грiбакiн та iн. [88] для генерування поча-

ткового зв’язаного стану використовували рiвняння Дайсона теорiї бага-

тьох тiл, а для опису континуальної хвильової функцiї вiльного електрона
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— наближення Хартрi-Фока. Пiзнiше Фрозе Фiшер i Хансен [101] застосу-

вали набагато точнiшу схему багатоконфiгурацiйного методу Хартрi-Фока

як для зв’язаного, так i континуального станiв. Обидва розрахунки, однак,

були обмеженi енергiями фотонiв нижче 4s4p 3P o-порога. Отже, їхнi пе-

редбачення можна порiвняти лише з деякими iз експериментальних даних.

Останнi, проте, проявляють помiтну резонансну структуру при бiльш ви-

соких енергiях. R-матричнi розрахунки Юань i Фрiче [90] в наближеннi

СЗ5 покрили дiапазон енергiй вiд порога до 4 еВ i вiдтворили у загальних

рисах експериментальнi результати Хайнiке та iн. [95]. Однак отримана

енергетична залежнiсть поблизу порогiв збудження 3P o та 1P o показали

великi розбiжностi з найостаннiшими вимiрюваннями Вальтера i Петерсо-

на [96]. У своїх нових розрахунках з полiпшеним описом атомних станiв

мiшенi Юань i Лiн [91] передбачили мiнiмум Купера i форму резонансно-

го пiку трохи вище 1P o-порогу набагато точнiше, у той же час залишаючи

розбiжнiсть щодо абсолютної величини цього пiку. I, нарештi, залишилася

помiтна розбiжнiсть з експериментальними результатами в енергетичнiй

залежностi перерiзу фоторозщеплення в областi енергiй 2.0–2.8 еВ.

У своїй наступнiй працi Юань [102] використав метод R-матрицi в на-

ближеннi п’яти станiв (1S- 3P o- 3D- 1D- 1P o) сильного зв’язку, з уточненими

ще раз хвильовими функцiями, для розрахунку фоторозщеплення iона Ca−

з енергiєю фотонiв вiд порогу до 4 еВ.

Таким чином, метою представлених у даному роздiлi дослiджень бу-

ло виконання незалежних розрахункiв для низькоенергетичного розсiяння

електронiв на нейтральному кальцiї, з використанням дуже точних хвильо-

вих функцiй мiшенi i значно розширеними розкладами сильного зв’язку в

порiвняннi з попереднiми працями. Данi розрахунки проводилися за до-

помогою програмного коду, розроблюваного паралельно з даними обчи-

сленнями на основi методу R-матрицi B-сплайнами [15]. Попереднi версiї

програмного пакету BSR вже були досить успiшно застосованi до деталь-
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них дослiджень iнших квазiдвоелектронних мiшеней, таких як Mg [103] i

Zn [104]. Вiдмiтною особливiстю даного методу є використання в описi ста-

нiв мiшенi наборiв залежних вiд терму неортогональних орбiталей. Це до-

зволяє оптимiзувати атомнi хвильовi функцiї для рiзних станiв незалежно

одна вiд одної, що призводить до бiльш точних описiв мiшенi, нiж тi, якi

використовувалися в попереднiх працях iз зiткнення. Крiм того, ми пропо-

нуємо детальний аналiз резонансної структури в областi низьких енергiй.

Цей роздiл органiзований наступним чином. Пiсля короткого викладу

описання структури мiшенi, ми пiдсумовуємо найважливiшi аспекти роз-

рахункiв зiткнення. Це супроводжується представленням iнтегрованих по

куту повних i парцiальних перерiзiв пружного розсiяння e+Ca та процесу

фоторозщеплення hν+Ca−. При можливостi, нашi результати порiвнюю-

ться з iншими теоретичними i експериментальними даними. На закiнчення

— докладне обговорення низькоенергетичних резонансних особливостей.

3.2. Методика розрахунку структури атома кальцiю та

процесiв низькоенергетичних зiткнень e+Ca

3.2.1. Розрахунки структури атома Ca. Кальцiй з його конфi-

гурацiєю основного стану [1s2 . . . 3p6] × (4s2) 1S i одноразово збуджени-

ми станами [1s2 . . . 3p6] × (4sn`, 3dn`, 4pn`) 3,1L проявляє багато спiльно-

го з гелiєм, тобто деколи вiн може розглядатися як два електрони понад

аргон-подiбним кором [1s2 . . . 3p6]. Для простоти, замкнутi оболонки ниж-

че будуть опущенi в позначеннях. Як валентнi, так i кор-валентнi коре-

ляцiї — обидвi мають важливе значення для основного стану i низько-

розмiщених збуджених станiв Ca. Широко використовуваний спосiб вве-

дення кор-валентної кореляцiї оснований на застосуваннi напiвемпiрично-

го кор-поляризацiйного потенцiалу. Хоча такий потенцiал значно спрощує

розрахунки i може забезпечити точнi енергiї збудження i сили осцилято-



86

рiв, завжди залишається питання, наскiльки добре модельний потенцiал

може вiдтворювати всю кор-валентну кореляцiю, включаючи недипольнi

внески. Тому в даному пiдходi ми вирiшили включити кор-валентну ко-

реляцiю ab initio — шляхом додавання конфiгурацiй мiшенi зi збудженим

кором. Проте, прямi розрахунки багатоконфiгурацiйним методом Хартрi-

Фока (БКХФ) у цьому випадку, як правило, призводять до дуже великих

розкладiв, якi навряд чи можуть бути використанi в подальших розрахун-

ках розсiяння. З цiєї причини для генерування станiв мiшенi ми використо-

вували B-сплайновий обмежений в «боксi» метод сильного зв’язку [105].

Зокрема, розрахунок станiв мiшенi включав у себе наступнi кроки. Ми

розпочинали з генерування орбiталей кора у ХФ-розрахунку для Са2+, а

потiм отримували валентнi 4s, 3d, 4p, 5s, 4d та 5p-орбiталi з розрахунку iз

замороженим кором для Са+. Далi, ми моделювали кор-валентну кореля-

цiю шляхом додавання конфiгурацiй 3p5n̄`n̄′`′ у розклад

φ(3p6n`) = an`φHF (3p6n`) +
∑
n`n′`′

bn̄`n̄′`′χ(3p5n̄`n̄′`′) (3.1)

де риска над символом вказує на кореляцiйну, а не фiзичну орбiталь. Та-

ким чином хартрiфокiвськi хвильовi функцiї φHF (3p6n`) були покращенi

кореляцiйними функцiями з 3p-збудженим кором. Кореляцiйнi орбiталi бу-

ли оптимiзованi для кожного стану окремо. У данiй роботi, всi стани мали

один i той же кор, за винятком хвильової функцiї для 3p63d. Середнiй ра-

дiус 3d-орбiталi (2.34a0) близький до радiусу 3p-кора 1.29a0. Це викликає

сильнi ефекти релаксацiї для розглядуваного випадку, знижуючи загаль-

ну енергiю на ∼0.25 еВ. Тому для 3p63d-стану ми використовували повнi-

стю розморожену 3p-орбiталь. У той час як напiвемпiричнi поляризацiйнi

потенцiали також можуть включати в себе релаксацiю в явному вигля-

дi, використання релаксованих неортогональних орбiталей, як видається,

є фiзично бiльш виправданим. Оскiльки середнi радiуси для n̄`-орбiталей
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лежать мiж середнiми радiусами кора i валентних орбiталей, цей метод до-

зволяє нам iнкорпорувати (включати) кор-валентну кореляцiю з вiдносно

невеликим числом конфiгурацiй.

Кор-валентно корельованi стани Са+ потiм були використанi в якостi

станiв мiшенi у розрахунках зв’язаних станiв методом сильного зв’язку з

B-сплайнами — для генерування низькорозмiщених станiв атома Ca. Вiд-

повiдний багатоканальний розклад має структуру

Φ(3p64sn`, LS) =A
∑
n`

{φ(3p64s)P (n`)}LS + A
∑
n`

{φ(3p63d)P (n`)}LS

+A
∑
n`

{φ(3p64p)P (n`)}LS + A
∑
n`

{φ(3p65s)P (n`)}LS

+A
∑
n`

{φ(3p64d)P (n`)}LS + A
∑
n`

{φ(3p65p)P (n`)}LS

(3.2)

де A позначає оператор антисиметризацiї. Для стислостi позначень ми

прийняли, що коефiцiєнти розкладу iнкорпорованi у невiдомi функцii P (n`)

для зовнiшнього валентного електрона. Цi функцiї були розкладенi на B-

сплайновому базисi i вiдповiднi рiвняння були розв’язанi за умови пере-

творення хвильових функцiй в нуль на границi. Ця схема дає набiр орто-

гональних одноелектронних орбiталей для кожного зв’язаного стану, але

орбiталi рiзних наборiв не завжди є ортогональними однi до одних. Така

процедура часто називається використанням «неортогональних орбiталей»

i ми будемо трактувати її нижче саме в такому аспектi.

Кiлькiсть фiзичних станiв, якi можуть бути згенерованi за допомо-

гою цього методу залежить вiд розмiру a «боксу» R-матрицi. Приймаючи

a = 80a0 (де a0 = 0.529 · 10−10 м, — борiвський радiус), ми отримали хоро-

ший опис для всiх низько розмiщених станiв Ca аж до 4s8s 1S. Збереження

суттєвих каналiв у згадуваному вище розкладi сильного зв’язку дозволяє

нам включати валентну кореляцiю. Нарештi, ми використовували той са-
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мий багатоканальний розклад (3.1) як для станiв 4sn`, так i для всiх станiв

n`2 з еквiвалентними електронами.

У даних розрахунках ми використовували 118 B-сплайнiв порядку 8.

Оскiльки в згаданих вище B-сплайнових розрахунках зв’язаних станiв у

рамках сильного зв’язку генеруються рiзнi неортогональнi набори орбiта-

лей для кожного атомного стану, їхнє подальше використання, звичайно, є

дещо ускладненим. З iншого боку, нашi конфiгурацiйнi розклади для атом-

них станiв мiшенi мiстять тiльки вiд 60 до 120 конфiгурацiй для кожного

стану i, таким чином, можуть бути використанi для розрахункiв зiткнення

при наявностi достатньо скромних обчислювальних ресурсiв.

Стани мiшенi, включенi в данi розрахунки розсiяння, наведенi в та-

блицi Б.1 (див. Додаток Б), де ми також порiвнюємо розрахованi енергiї

зв’язку з експериментальними значеннями [106]. Загальне узгодження мiж

експериментом i теорiєю є добрим, з вiдмiнностями в похибках по енер-

гiї, як правило, меншими за 0.1 еВ, за винятком нижчих станiв 4s2 1S та

4s4p 3P o. Тут кореляцiйнi поправки, як очiкується, будуть найбiльш ва-

жливими. Точнiсть даних енергiй зв’язку є близькою до отриманої в рам-

ках розширених MCHF-розрахункiв [107], i даний опис структури є iстотно

покращеним у порiвняннi з використовуваними в попереднiх R-матричних

розрахунках [90,91,102]. Це особливо помiтно для станiв 3dn`: пряме вклю-

чення релаксацiї кора значно покращує вiдповiднi енергiї зв’язку.

Iнша оцiнка якостi нашого опису мiшенi може бути зроблена шляхом

порiвняння результатiв для сил осциляторiв рiзних переходiв з експеримен-

тальними даними та iншими теоретичними передбаченнями. Таке порiвня-

ння зi значеннями, рекомендованими НIСТ [108], та силами осциляторiв з

останнiх обширних MCHF-розрахункiв Froese Fisher and Tachiev [107] на-

ведене в табл. Б.2. У бiльшостi випадкiв ми бачимо добре узгодження як з

теоретичними MCHF-даними, так i з рекомендованими НIСТ значеннями.

Точнi сили осциляторiв є дуже важливими для отримання надiйних абсо-
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лютних значень перерiзiв i швидкостей для дипольних переходiв. Точнiсть

сил осциляторiв є також важливою для низькоенергетичного розсiяння,

що розглядається у данiй роботi, оскiльки дозволяє визначати, чи вiрно ми

враховуємо поляризацiю мiшенi падаючим електроном.

3.2.2. Розрахунки зiткнення e+Ca. Для розрахункiв розсiяння

ми використовували створений на основi методу R-матрицi з B-сплайнами

програмний код BSR [15], що розроблювався практично паралельно з да-

ними розрахунками (див. [1]). Деталi наближення БСР, зокрема, у за-

стосуваннi до зiткнень електронiв з аналогiчними квазi-двоелектронними

мiшенями, можна знайти також у двох публiкацiях для e+Mg [103] та

e+Zn [104], що передували виходу нашої працi [1]. Тут ми використову-

ємо B-сплайни в якостi унiверсального базису для представлення орбiта-

лей розсiяння у внутрiшнiй областi r < a. Отже, розклад R-матрицi в цiй

областi має вигляд

ΨΓ
k(x1, . . . , xN+1) = A

∑
ij

Φ̄Γ
i (x1, . . . , xN+1;~rN+1σN+1)r

−1
N+1Bj(rN+1)a

Γ
ijk

(3.3)

Тут Φ̄Γ
i — канальнi функцiї, якi утворюються шляхом поєднання кутових

~rN+1 i спiнових σN+1 координат налiтаючого електрона з N -електронни-

ми станами мiшенi Φ(x1, x2, . . . , xN), для отримання функцiй з квантовими

числами комбiнованої системи, позначеними через Γ. Крiм того, сплайни

Bj(r) представляють континуальнi орбiталi. Принциповою перевагою B-

сплайнiв є те, що вони утворюють ефективно повний базис i, отже, жоднi

поправки Баттла до R-матрицi в даному випадку не потрiбнi. Амплiту-

ди хвильових функцiй на границi (внутрiшньої областi), якi необхiднi для

оцiнки R-матрицi, задаються коефiцiєнтом останнього сплайна, який є єди-

ним ненульовим сплайном на цiй границi.
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Iнша важлива особливiсть цього програмного коду стосується вимог до

ортогональностi одноелектронних радiальних функцiй. Ми не нав’язуємо

жодних умов ортогональностi для одноелектронних радiальних функцiй,

використовуваних для представлення рiзних станiв мiшенi, а, з iншого бо-

ку, континуальнi орбiталi не повиннi бути ортогональними до зв’язаних

орбiталей. Використання неортогональних орбiтальних наборiв дозволяє

уникнути введення додаткових (N + 1)-електронних членiв у розклад R-

матрицi. Таке введення може призводити до великих багатоконфiгурацiй-

них розкладiв, особливо коли для полiпшення станiв мiшенi використову-

ються кореляцiйнi псевдоорбiталi (див. обговорення в працi [91]).

Кiлькiсть B-сплайнiв i радiус R-матрицi в розрахунках розсiяння були

вибранi такими ж, як при розрахунку зв’язаних станiв мiшенi. Ми чисельно

розраховували парцiально-хвильовi внески до L = 25. Розрахунки перерi-

зу потiм були здiйсненi таким же чином, як i в стандартних R-матричних

розрахунках. Для забезпечення прямого порiвняння мiж експериментом i

теорiєю та точного розрахунку резонансної структури, у розрахунках роз-

сiяння ми використовували експериментальнi енергiї збудження мiшенi.

3.3. Результати розрахунку процесiв розсiяння електронiв на

нейтральному Са

Отриманi в БСР-наближеннi результати для низькоенергетичного роз-

сiяння електронiв на атомах Са, показанi на рис. 3.1. Так, на рис. 3.1а,

розрахованi нами повнi i пружнi перерiзи порiвнюються з експерименталь-

ними даними Романюк та iн. [82]. Однак шкала енергiй була зсунута на

0.35 еВ вверх вiд значень в опублiкованiй версiї [82], оскiльки є вагомi

пiдстави вважати, що калiбрування енергiї в оригiнальному вимiрюваннi

страждало вiд систематичної похибки.

По-перше, повторнi вимiрювання [85] тiєї ж групи дали результати (див.
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Рис. 3.1: Перерiзи розсiяння електронiв на атомi кальцiю:

(а) повний i пружний IП: 1 — нашi данi БСР39; 2 — експеримент Рома-

нюк та iн. [82]; 3 — РМ5, Юань i Лiн [91]; 4 — РМ6, Юань i Фрiче [90];

(б) функцiя S(E) (див. текст): 1 — данi БСР39; 2 — експеримент Рома-

нюк та iн. [85]; 3 — ОП, Келемен та iн. [86];

(в) БСР39-перерiзи збудження з основного стану Ca: 1–4 — IП збудження

станiв 4 3P o, 3 3Do, 3 1D та 4 1P o, вiдповiдно;

(г, д, е) — парцiальнi 2S, 2P o, 2D та 2F o-перерiзи пружного розсiяння: 1 —

нашi данi БСР39; 2 — РМ6, Юань i Фрiче [90]; 3 — РМ5 — Юань i Лiн [91].
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рис. 3.1б) з головним максимумом, змiщеним у бiк високих енергiй на ∼
0.35 еВ. По-друге, iснуючi розрахунки пiдтверджують той факт, що вiд-

мiтна структура при бiльш високих енергiй, зумовлена вiдкриттям нових

каналiв на порозi збудження 4s4p 3P o. Вiдзначимо, що згаданий вище зсув

змiщує спостережуванi особливостi точно до цього порогу (див. рис. 3.1в).

Як видно з рис. 3.1б, iснує дуже добре узгодження з експериментальни-

ми даними за абсолютною шкалою, особливо при вищих енергiях, а також

у свiтлi того факту, що експериментальна невизначенiсть в абсолютному

нормуваннi, за оцiнками, складає близько 40%.

Збудження iнших станiв у Са забезпечує значний внесок у повний пе-

рерiз при бiльш високих енергiях. Щоб визначити складовi цього вкладу,

на рис. 3.1в показано передбачуванi нами перерiзи збудження чотирьох ни-

жнiх збуджених рiвнiв. Основний внесок трохи вище 2 еВ отримується вiд

збудження стану 4s4p 3P o, в якому домiнує сильний пороговий максимум

поблизу порогу. Ця особливiсть вiдповiдає за другий пiк в експерименталь-

них даних рис. 3.1а, а також за мiнiмум у пружному перерiзi при вiдкриттi

цього каналу, показаний на рис. 3.1б. У перерiзi збудження цього стану

також спостерiгається мiнiмум, зв’язаний з вiдкриттям наступних каналiв

збудження. При енергiях вище 2.5 еВ, основний внесок отримується вiд

збудження рiвня 3d4s 3D, у той час як внесок вiд збудження рiвня 3d4s 1D

є вiдносно невеликим. Нарештi, при бiльш високих енергiях (не показа-

но на рисунку), основний непружний внесок у повний перерiз забезпечує

сильне дипольне збудження рiвня 4s4p 1P o. Хоча в перерiзах збудження

помiтнi iншi невеликi резонанснi особливостi, вони iстотно не впливають

на повний перерiз. Найголовнiшим є те, що данi розрахунки, як i попе-

реднi R-матричнi працi, не виявили яку-небудь iстотну особливiсть, яка б

ототожнювалася з резонансом при 2.75 еВ, про що повiдомлялося у вимi-

рюваннях Джонстон та iн. [84].

У раннiх розрахунках головний пiк у пружному перерiзi був неправиль-
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но iдентифiкований як резонанс форми 4s24p 2P o [87]. Тiльки пiсля вiдкри-

ття стабiльного iона Ca− в 1987 роцi цей максимум вiднесли до резонансу

форми 4s23d 2D. Однак слiд зазначити, що iснуючi розрахунки передбача-

ють дуже рiзнi положення i ширини для нижчих резонансiв. Наприклад,

Грiбакiн та iн. [88] використовували рiвняння Дайсона теорiї багатьох тiл

i повiдомили значення 1.44 i 1.4 еВ для енергiї Er i ширини Γ, вiдповiд-

но. Юань i Чжан [89], використовуючи релятивiстське наближення стати-

чного обмiну з феноменологiчним поляризацiйним потенцiалом, отримали

Er = 1.75 еВ i Γ = 3.2 еВ, у той час як Келемен та iн. [86] передбачили

Er = 0.87 еВ та Γ = 0.98 еВ у ще одному одноканальному розрахун-

ку методом феноменологiчного комплексного оптичного потенцiалу. Єдине

експериментальне повiдомлення про положення i ширину цього резонансу

було дано Джонстон та iн. [84], якi проводили вимiрювання передачi еле-

ктронiв у парах Са. Вони представили значення Er = 1.1 ± 0.15 еВ та

Γ = 0.5 ± 0.1 еВ, якi дуже сильно вiдмiннi вiд одноканальних результатiв.

Парцiальнi перерiзи, представленi на рис. 3.1г,д,е, дозволяють визначи-

ти походження структур у пружному перерiзi. Пологi максимуми в 2S та
2P o-симетрiях не можуть бути iдентифiкованi з резонансами, а обумовленi

швидкими змiнами зсуву фаз у s-хвилi та p-хвилi при низьких енергiях.

Зсув фаз для s-хвилi проходить через нуль при ∼0.07 еВ, де парцiальний
2S-перерiз має мiнiмум Рамзауера-Таусенда у пружному перерiзi. Однак,

домiнуючий пiк при 1.15 еВ вочевидь дає резонанс у парцiальному пере-

рiзi 2D, який може бути однозначно iдентифiкований з резонансом форми

4s23d 2D. Зсув фаз у цьому енергетичному дiапазонi дiйсно змiнюється

майже на π = 3.14. Має мiсце також невеликий пiк при вищих енергiях

мiж порогами 4s4p 3P o та 3d4s 3D-збудження. Юань i Лiн [91] iдентифi-

кували цей пiк як 4s4p2 2D-резонанс. З iншого боку, нашi результати не

вказують на чiткий зв’язок цього пiку з резонансом. Зсув фаз у d-хвилi в

цiй областi справдi починає зростати як для справжнього резонансу, але
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в 3d4s 2D-порозi графiк d-фази швидко стає пологим, даючи повний при-

рiст в областi максимуму тiльки на π/4. Це виглядає так, нiби можливий

резонанс руйнується вiдкриттям нових каналiв розпаду.

Аналiз фазового зсуву в даних БСР-розрахунках дає Er = 1.187 еВ

та Γ = 0.678 еВ, у бiльш близькому узгодженнi з експериментом [84],

нiж результати одноканальних розрахункiв, згадуваних вище. У попереднiх

статтях з R-матричними розрахунками вiдсутнi повiдомлення про числовi

параметри для цього резонансу, але з рис. 3.1е видно хороше узгодження

наших даних з парцiальних 2D-перерiзiв iз R-матричними результатами

Юань i Фрiче [90] i, в меншiй мiрi, з бiльш обширним розрахунком Юань i

Лiн [91]. Ця загальна тенденцiя проявляється i в iнших парцiальних хвилях

i, отже, у повному перерiзi. Розбiжнiсть мiж рiзними теорiями при бiльш

високих енергiях, ймовiрно, зв’язана з рiзною точнiстю теоретичних енергiй

збудження.

Найбiльш помiтна розбiжнiсть, однак, стосується сильного додаткового

максимуму передбаченого Юань i Лiн трохи вище нульової енергiї (див.

рис. 3.1а). Як видно з рис. 3.1г,д,е, вiн з’являється у всiх трьох парцi-

альних хвилях, але найбiльш помiтно в 2S-симетрiї. Вони приписали цей

максимум впливу кор-валентної взаємодiї, включеної в їхнiй розширений

розрахунок. Проте, ми вважаємо, що це чисельний артефакт. Для того,

щоб врахувати кор-валентну кореляцiю, Юань i Лiн включили в свiй R-

матричний розклад 3p-збудженi конфiгурацiї. Для приведення числа кон-

фiгурацiй до керованої величини, були здiйсненi деякi обмеження, як це за-

значено в їхнiй «Таблицi 1». Iз детального обговорення в [103], можна при-

пустити, що або виник дисбаланс мiж частинами розладу сильного зв’язку,

пов’язаних iз розсiянням i зв’язаними станами, або що задача з розрахунку

N -електронної структури i (N + 1)-електронна задача розсiяння дуже по-

рiзному реагують на сумарно враховувану кореляцiю, тим самим призво-

дячи до ефективної перекореляцiї одна вiдносно iншої. Зазначимо, що код
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BSR, використовуваний у даних розрахунках, менш iмовiрно зiткнеться з

проблемою дисбалансу. Оскiльки ми не накладаємо жодних обмежень орто-

гональностi мiж функцiями континууму та атомними орбiталями, ми не по-

виннi компенсувати цi обмеження шляхом додавання (N + 1)-електронних

функцiй до нашого розкладу сильного зв’язку. На практицi це призводить

до iстотного зниження можливостi появи псевдорезонансної структури.

Юань i Лiн [91] пояснювали появу додаткового резонансу шляхом по-

рiвняння своїх результатiв з вдосконаленими вимiрюваннями Романюк та

iн. [85], чиї данi також вказують на припороговий максимум. Однак, це

вимiрювання дає не повний перерiз, а скорiше спектральну функцiю, яка

є результатом реєстрацiї розсiяних електронiв у вузькому, залежному вiд

енергiї дiапазонi кутiв, що визначаються параметрами експериментальної

установки. Зокрема, Романюк та iн. вимiряли функцiю S(E)

S(E) =

θ2∫
θ1

dσ

dΩ
dΩ (3.4)

де кутове охоплення аналiзатора, θ1 – θ2, залежить вiд енергiї E (еВ) [86]:

θ1(E) = sin−1[(k1/E)1/2], θ2(E) = sin−1[(k2/E)1/2], k1 = 0.482, k2 = 0.508

(3.5)

Залежнiсть θ1 i θ2 вiд E зв’язана з геометрiєю монохроматора i значе-

ннями електричного i магнiтного полiв, що використовувалися в експери-

ментi.

На рис. 3.1б розрахована нами функцiя S(E) порiвнюється з вимiряни-

ми даними [85] i теоретичними результатами [86], отриманими з використа-

нням феноменологiчного модельного потенцiалу. Вiдноснi експерименталь-

нi данi були нормованi на нашi теоретичнi значення S(E) при E = 1.8 еВ.

Обидва розрахунки вiрно вiдтворюють положення головного максимуму i
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зростання S(E) при менших енергiях, яке обумовлене рiзким збiльшенням

кутового охоплення аналiзатора зi зменшенням енергiї налiтаючої частин-

ки. Ми прийшли до висновку, що порiвняння функцiї S(E) з iнтегрованим

по кутах пружним перерiзом є недоречним i не може розглядатися як пiд-

твердження нового фiзичного максимуму в областi низьких енергiй. Деякi

iншi аспекти розрахунку функцiї S(E) розглянутi нами в розд. 5.

Диференцiальнi по куту перерiзи пружного розсiяння електронiв на

атомах Са: 3D-поверхня, ракурс зi сторони малих кутiв розсiяння.

Рис. 3.2: Диференцiальнi по куту перерiзи пружного розсiяння електронiв

на атомах Са: 3D-поверхня, ракурс зi сторони малих кутiв розсiяння.

На рис. 3.2 показанi пружнi ДП, використовуванi для обчислення фун-

кцiї S(E), представленi у виглядi 3-вимiрної поверхнi енергетично-кутових

залежностей цих ДП (в подальшому — 3D-поверхня). Помiтна структура,

що спостерiгається як в енергетичнiй, так i в кутовiй залежностях, дозво-

ляє припустити, що перерiз пружного розсiяння може слугувати чутливим

тестом при порiвняннi теорiї i експерименту (див. також розд. 5).
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3.4. Результати розрахунку фоторозщеплення iонiв Са−

Вiд’ємний iон кальцiю має один слабозв’язаний стан, 4s24p 2P o, з та-

кою малою енергiєю зв’язку електрона, що її дуже важко точно визна-

чити, як з експериментальної, так i з теоретичної точок зору. В 1987 роцi

Пегг та iн. [28] i Фрозе Фiшер та iн. [29] надали перший експериментальний i

теоретичний доказ iснування в Ca− стiйкого основного стану 4s24p 2P o. Роз-

рахована енергiя зв’язку була рiвна тiльки 45 меВ, що узгоджується з екс-

периментальним результатом 43 ± 7 меВ, отриманим шляхом вимiрювань

лазерного фоторозщеплення та електронно-спектроскопiчних вимiрювань.

Цi новини мали iстотний вiдгук у наукових колах i багато теоретичних i екс-

периментальних груп присвятили свої дослiдження властивостям вiд’ємних

iонiв лужно-земельних металiв (див., напр., огляд [93] i наявнi там поси-

лання). Численнi подальшi розрахунки спорiднення Ca−, однак, дали ве-

ликий розкид у передбачуваних значеннях енергiй зв’язку, показуючи, що

точний розрахунок рiвнiв енергiї в таких сильно корельованих системах

все ще є складним завданням навiть для найбiльш вишуканих методiв. На-

ступнi експерименти дали навiть меншi енергiй зв’язку, аж поки проблема

основного стану Ca− не була остаточно з’ясована Петрунiн та iн. [92], якi

застосували в своїх дослiдженнях вiд’ємних iонiв резонансно-iонiзацiйну

спектроскопiю. Ця технiка усунула багато обмежень, притаманних попере-

днiм дослiдженням Ca−, i дозволила отримати точнi значення 24.55 та 19.73

(± 0.10) меВ енергiй зв’язку компонент тонкої структури 4P1/2 та 4P3/2

основного стану iона, вiдповiдно. В наших розрахунках фоторозщеплення

хвильовi функцiї початкового стану були отриманi з того самого розкла-

ду сильного зв’язку (3.3), який ми використовували для задачi розсiяння

e+Ca. Наше (нерелятивiстське) значення для енергiї зв’язку рiвне 15 меВ

i є близьким до найбiльш сучасного експерименту Петрунiн та iн. [92]. Це

узгодження вказує, що наш B-сплайновий розклад включає основнi коре-
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ляцiйнi поправки в системi e+Ca. Вiдмiтимо, що ми використовували вiд-

носно великий R-матричний радiус в 80a0, щоб забезпечити хороший опис

дифузного характеру стану 4s24p 2P o.

Рис. 3.3: Повний перерiз фоторозщеплення Ca− як функцiя вiд енергiї на-

лiтаючого фотона:

експеримент: 1 — Лi та iн. [99]; 2 — Крiстенсен та iн. [98]; 3 — Вальтер i

Петерсон [97]; 4 — Хейнiке та iн. [95]; теорiя: 5 — данi нашого розрахунку

БСР39; 6 — РМ5, Юань [102]; 7 — РМ6, Юань i Фрiче [90].

Результати даних розрахункiв для повного перерiзу фоторозщеплення

показанi на рис. 3.3, поряд з наявними експериментальними даними та

останнiми R-матричними розрахунками групи Юаня [90, 102]. Ми наводи-

мо тiльки перерiзи у формi довжини, оскiльки нашi результати в рiзних

представленнях є дуже близькими однi до одних, за винятком дуже вузь-
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ких припорогових областей. Експериментальнi данi Хайнiке та iн. [95] i

Вальтер та Петерсон [96,97] в оригiналi були наведенi в умовних одиницях.

Потiм Юань [102] провiв їх масштабування — для полегшення порiв-

няння з теорiєю. Ми використовуємо той самий масштаб, оскiльки вiн за-

безпечує дуже добру вiзуальну пiдгонку також i для наших результатiв.

Як видно з рис. 3.3, головнi экспериментально спостережуванi особливо-

стi добре вiдтворюються за допомогою теорiї. На вiдмiну вiд розрахункiв

розсiяння, нашi перерiзи фоторозщеплення краще узгоджуються з остан-

нiми R-матричними розрахунками Юань [102], якi включають в себе кор-

валентну кореляцiю, нiж з бiльш раннiми передбаченнями [90].

Для енергiй фотона нижче 2 еВ теоретичнi перерiзи добре узгоджу-

ються з усiма експериментами. Положення мiнiмуму Купера при 1.24 еВ

передбачається точно в узгодженнi з вимiрюваннями Вальтера i Петерсена

з високою роздiльною здатнiстю по енергiї. Недавнi вимiрювання Крiстен-

сен та iн. [98] i Лi та iн. [99] забезпечили абсолютнi перерiзи фоторозще-

плення у вибраних точках по енергiї. Це дозволяє нам перевiрити пропо-

новане калiбрування бiльш раннiх вимiрювань. При 1.384 та 1.392 еВ всi

теоретичнi результати знаходяться в межах похибок абсолютних вимiрю-

вань, 14.4 ± 3.7 та 19.4 ± 5.8 Мб, що даються Крiстенсен та iн. [98].

Абсолютний перерiз, 48 ± 5.3 Мб, що дається Лi та iн. [99] при 1.903 еВ,

також добре узгоджується з даним розрахунком та останнiми результатами

Юань [102], у той час як залишаються деякi розбiжностi з експерименталь-

ним значенням при 2.083 еВ. Всi бiльш раннi розрахунки були здiйсненi в

одноканальному наближеннi i тому забезпечують менш точнi результати.

Для прикладу, Грiбакiн та iн. [88] описували вiльний електрон на Хартрi-

Фокiвському рiвнi i отримали гладку енергетичну залежнiсть перерiзу фо-

торозщеплення без Куперiвського мiнiмуму. Однак, абсолютнi значення їх

перерiзiв при 1 еВ добре узгоджуються з нашими БСР-даними, хоча i ма-

ють велику рiзницю мiж результатами, отриманими у формах довжини i
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швидкостi. Набагато бiльш точнi результати були отриманi Фрозе Фiшер

i Хансен [101] з використанням наближення БКХФ. Їхнi результати для

низьких енергiй аж до першого порогу збудження добре узгоджуються з

даними R-матричними передбаченнями. В цiлому, отриманi ними перерiзи

є дещо меншими вiд наших, у той час як положення Куперiвського мiнiму-

му є трохи вищим.

При енергiї фотонiв вище 2 еВ, пороговi ефекти i вiдкриття додаткових

каналiв фоторозщеплення, що приводять до збудження станiв нейтраль-

ного Са, ускладнюють задачу i рiзнi теоретичнi передбачення починають

помiтно вiдрiзнятися однi вiд одних. На жаль, наявнi експериментальнi да-

нi також «розкиданi» навколо трьох наявних наборiв, як це показано на

рис. 3.3. При енергiях мiж 2 i 2.8 еВ теоретичнi результати найкраще узго-

джуються з раннiми результатами Хейнiке та iн. [95]. Абсолютне значення

127 ± 8 Мб з вiдносно недавнiх вимiрювань Лi та iн. [100]. також пiд-

тверджує вищi перерiзи фоторозщеплення в цьому дiапазонi енергiй, нiж

тi, що отримуються з енергетичної залежностi, встановленої Вальтер та

Петерсон [96,97]. Трохи вище 4s4p 1P o-порогу вимiрювання з високою роз-

дiльною здатнiстю по енергiї Вальтера та Петерсона вказують на рiзкий

пiк, який був iдентифiкований Юань [102] як резонанс форми. Нашi розра-

хунки передбачають ще бiльш рiзкий пiк, нiж попереднi розрахунки, в хо-

рошому узгодженнi з експериментом як щодо положення, так i абсолютної

величини. Ми iдентифiкували цей пiк як результат накладання резонансiв

форми у рiзних парцiальних хвилях. Щоб прояснити природу структур у

повних перерiзах, на рис. Б.2а представленi перерiзи домiнуючих каналiв

у рiзних парцiальних хвилях.

Всi парцiальнi перерiзи, показанi на рис. Б.2а, дають суттєвий вклад

у повний перерiз i проявляють складну енергетичну залежнiсть внаслiдок

конкуренцiї каналiв у рiзних енергетичних областях. Наприклад, «плече»

при 2 еВ на рис. Б.2а є сумарним вкладом (4s4p 3P o + kp)-каналiв у всiх
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трьох симетрiях, у той час як збiльшення парцiального 2P -перерiзу вiдпо-

вiдає за збiльшення повного перерiзу, починаючи з 2.6 еВ. Плато в повному

перерiзi нижче 2.6 еВ є результатом компенсацiї зростання перерiзу в пар-

цiальнiй 2P -хвилi i зменшення перерiзу в парцiальнiй 2D-хвилi. Як правило,

iснує тiльки один домiнуючий канал iонiзацiї в кожнiй з парцiальних хвиль

при данiй енергiї, за винятком областi в околi 2.2 еВ у парцiальнiй 2D-хвилi,

де канали (1S+kd) та (3P o+kp) дають приблизно рiвнi вклади. Ми iнтерпре-

туємо це як наслiдок в загальному слабкої взаємодiї каналiв, за винятком

припорогових областей бiля 3P o та 3D-порогiв, де подiбнi до «каспiв» осо-

бливостi вказують на сильну канальну взаємодiю. Всi три симетрiї дають

вклад у рiзкий пiк трохи вище 4s4p 1P o-порогу. Фазовий аналiз дає наступнi

параметри для 4s4p(3P o)kp-резонансiв форми для цього пiку: Er = 2.943,

2.936, 2.940 еВ, та Γ = 28.9, 21.6, 25.9 меВ, для парцiальних 2S, 2P та 2D-

хвиль, вiдповiдно. Всi три резонанси є дуже близькi за своїм енергетичним

положенням i шириною, що приводить до сильного i рiзкого пiку у повно-

му перерiзi. Цей висновок суперечить початковому вiднесенню цього пiку

до фешбахiвського 4s4p2-резонансу, зробленому Вальтер i Петерсон [96]. У

цiлому є дуже добре узгодження мiж даними результатами i такими ж R-

матричними розрахунками Юань [102], за винятком абсолютних значень

у пороговому максимумi. Ми пояснюємо цi вiдмiнностi впливом закритих

каналiв, зв’язаних з вищерозмiщеними станами мiшенi, якi були включенi

у данi розрахунки, але опущенi Юань [102]. Вiдмiтимо, що на рис. Б.2а по-

казанi тiльки головнi канали iонiзацiї. В цiй областi енергiй є багато iнших

каналiв iонiзацiї, зв’язаних з вiльним kf -електроном i порогами 3d4s 3D та
1D-збудження. Однак, їхнiй вклад у повний перерiз фоторозщеплення був

установлений як, по сутi, незначний.

Нарештi, на рис. Б.2б показано перерiзи фоторозщеплення, роздiленi за

кiнцевими станами нейтрального кальцiю. Ми бачимо, що 4p-фоторозщеп-

лення (яке приводить до 4s2 1S-стану Са) швидко спадає пiсля того як
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вiдкривається перший канал збудження мiшенi. Фоторозщеплення 4s, що

приводить до стану 4s4p 3P o, є найбiльш важливим у дiапазонi енергiй вiд

мiж порогами 3P o та 1P o-збудження, в той час як 4s-фоторозщеплення, яке

дає в результатi кiнцевий стан 1P o, привертає увагу як сильний припоро-

говий максимум. Внесок у повне фоторозщеплення вiд каналiв, зв’язаних

з усiма iншими станами мiшенi, був установлений як дуже незначний.

3.5. Обговорення результатiв розрахунку

низькоенергетичних процесiв e+Ca та hν+Ca−

Ми представили теоретичнi перерiзи для зiткнень низькоенергетичних

електронiв з нейтральним Са i для фоторозщеплення Ca−. Розрахунки про-

водилися з новою розширеною версiєю методуR-матриця (сильний зв’язок),

в якiй для представлення функцiй континууму використовується B-сплай-

новий базис. Використання неортогональних орбiтальних наборiв, як для

побудови хвильових функцiй мiшенi, так i для представлення функцiй роз-

сiяння, дозволило нам оптимiзовувати рiзнi атомнi хвильовi функцiї неза-

лежно одна вiд одної, i, отже, отримувати бiльш точнi описи станiв мiшенi,

нiж тi, якi використовуються в попереднiх розрахунки зiткнення. Зокрема,

данi хвильовi функцiї мiшенi мiстять як валентну, так i кор-валентну коре-

ляцiї, поряд з ефектами релаксацiї через сильне проникнення 3d-електрона

в кор.

Нашi iнтегрованi по куту перерiзи дуже добре узгоджуються з експе-

риментальними даними Романюк та iн. [82, 85], як щодо положення го-

ловного максимуму, так i абсолютних значень перерiзiв. Добре узгодження

наших БСР39-розрахункiв (з урахуванням 39 станiв мiшенi) iз розрахунка-

ми Юань i Фрiче [90] (з урахуванням 5 станiв) вказує на те, що включення

у розклад сильного зв’язку п’яти найнижчих станiв достатньо для отри-

мання точного опису задачi низькоенергетичного розсiяння. Цей результат
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може частково бути зв’язаний з тим, що поляризацiя основного стану Са, в

основному, визначається сильним дипольним збудженням рiвня 4s4p P o. У

той же час, ми не пiдтвердили низькоенергетичного порогового максимуму

знайденого Юань i Лiн [91] в їхнiх пiзнiших R-матричних розрахунках з

включенням кор-валентної взаємодiї. Як детально обговорюється в робо-

тi [103], нефiзичний максимум може бути викликаний дисбалансом мiж ча-

стинами розрахункiв сильного зв’язку, що стосуються розсiяння i зв’язаних

станiв мiшенi. Зазначимо, що наш R-матричний пiдхiд має менше шансiв

постраждати вiд подiбних ускладнень [15].

Нашi розрахунки фоторозщеплення дають перерiзи, енергетична зале-

жнiсть яких знаходиться в доброму узгодженнi з обома (вiдносними) екс-

периментами Хейнiке та iн. [95] та Вальтер i Петерсон [96], за винятком

областi вiд 2.0 до 2.8 еВ, де нашi результати пiдтверджують бiль раннi ви-

мiрювання Хейнiке та iн. Ми також точно вiдтворили положення мiнiмуму

Купера i пороговi резонанснi особливостi. Останнi були проаналiзованi з

точки зору їх розкладу за каналами i парцiальними хвилями. У межах екс-

периментальних похибок було отримано добре узгодження з експеримен-

тальними абсолютними перерiзами фоторозщеплення Крiстенсен та iн. [98]

при 1.384 та 1.392 еВ i Лi та iн. [99] при 1.903 еВ. Деякi розбiжностi залиша-

ються зi значенням, отриманим в останньому експериментi при 2,083 еВ.

Крiм того, близьке узгодження з результатами попереднiх R-матричних

розрахункiв [102] дозволяє припустити, що наше нормування повних екс-

периментальних перерiзiв фоторозщеплення є дiйсно надiйним.

I, нарештi, ми надали детальний аналiз резонансних структур в областi

низьких енергiй. Ми пiдтверджуємо, що домiнуючий пiк у перерiзi пружно-

го розсiяння зв’язаний з резонансом форми 4s23d, у той час як разонанси

форми (4s4p 1P o)kp вiдповiдальнi за рiзкi пiки в перерiзах фоторозще-

плення. Данi розрахунки дають значно краще узгодження з абсолютним

пiковим значенням перерiзiв фоторозщеплення в порiвняннi з попереднiми
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R-матричними розрахунками. Це може бути зв’язано з впливом закритих

каналiв, зв’язаними з вищерозмiщеними станами мiшенi, включеними в да-

ну модель. У той же час, нашi розрахунки не виявили будь-яких доказiв

наявностi сильного 4s4p2 2D-резонансу при 2.75 еВ, про який повiдомляло-

ся у вимiрюваннях Джонстон та iн. [84]. Хоча нашi результати вказують на

наявнiсть набору дуже вузьких i слабких резонансiв Фешбаха, вони не ма-

ють iстотного впливу на пружнi перерiзи i перерiзи збудження при низьких

енергiях.

Висновки до роздiлу 3

1. Дано парцiально-хвильове обґрунтування спостережуванiй на експе-

риментi припороговiй структурi з двома пiками в енергетичнiй залежностi

повних IП розсiяння e+Ca. Встановлено, що широкий пiк, розмiщений вiд

порога реакцiї i до ∼1.8 еВ є резонансом форми, зв’язаним з утворенням

стану вiд’ємного iона 4s24d 2D при 1.193 еВ, а поява меншого пiку зу-

мовлена утворенням квазiстацiонарного стану 4s4p2 2D при 2.004 еВ, при

цьому можливий резонанс руйнується вiдкриттям нового каналу розсiян-

ня. Експериментальнi ж IП повиннi бути перекалiброванi зi зсувом вправо

на 0.35 еВ.

2. Отримано перерiзи фоторозщеплення вiд’ємного iона Ca−, енергети-

чна залежнiсть яких добре узгоджується з експериментальними даними за

вийнятком окремих областей. Також точно вiдтворено положення мiнiмуму

Купера i пороговi резонанснi особливостi, проведено їх аналiз з точки зору

розкладу за каналами i парцiальними хвилями. Крiм того, близьке узго-

дження з результатами попереднiх R-матричних розрахункiв [102] дозво-

ляє припустити, що наше нормування повних експериментальних перерiзiв

фоторозщеплення є дiйсно надiйним.
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РОЗДIЛ 4

ЗБУДЖЕННЯ ЕЛЕКТРОННИМ УДАРОМ НИЖЧИХ

СТАНIВ АТОМА СА

Метод R-матрицi з B-сплайнами (сильний зв’язок) застосовується для

вивчення збудження електронним ударом чотирьох найнижчих збуджених

станiв кальцiю. Результати для iнтегрованих по куту i диференцiальних по

куту перерiзiв, а також для (псевдо-) стоксових параметрiв свiтла, випромi-

нюваного в оптичному розпадi 4s4p 1P o → 4s2 1S, порiвнюються з рiзними

експериментальними даними i передбаченнями вiд iнших розрахункiв ме-

тодами сильного зв’язку i спотворених хвиль. В загальному, узгодження

мiж нашими результатами i експериментальними даними є добрим, хоча й

зберiгаються деякi розходження.

4.1. Стан дослiджень процесiв збудження чотирьох нижчих

збуджених станiв атома Ca електронами

У попередньому роздiлi 3 (див. також працю [1]), ми використали метод

R-матрицi з B-сплайнами з урахуванням у розкладi сильного зв’язку 39 фi-

зичних станiв мiшенi (БСР39) для вивчення пружного розсiяння електро-

нiв на нейтральному кальцiї i тiсно пов’язаного з ним фоторозщеплення

iона Са−. Порiвняння теоретичних БСР39-результатiв з рiзними експери-

ментальними даними показало в деяких випадках добре узгодження, в той

час як в iнших залишилися певнi розбiжностi. Проте, не вiдразу є зрозумi-

лим, чи подiбне має мiсце виключно через упущення деяких важливих фi-

зичних аспектiв у розрахунковiй моделi, або за цi розбiжностi можуть бути

вiдповiдальними також експериментальнi проблеми. Крiм того, порiвняння
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з iншими теоретичними передбаченнями [26, 83, 86, 89–91, 102, 107, 109–120]

показали, що чисельнi результати можуть бути дуже залежними вiд моделi.

Нарештi, ми класифiкували в [1] велику кiлькiсть припорогових резонан-

сних особливостей, обговорення який складає окремий iнтерес.

Метою цього роздiлу роботи, як i власне оригiнального дослiдження [2]

(див. також [5–8]), було розширення початкових обчислень [1] на бiльш

високi енергiї зiткнення, при яких стають енергетично доступними непру-

жнi канали реакцiї. Подiбними питаннями займалися до нас кiлька груп

дослiдникiв, тим бiльш цiкаво зiставити отриманi результати. Зокрема, iн-

тегрованi по куту перерiзи збудження електронним ударом резонансного

переходу 4s2 1S → 4s4p 1P o були вимiрянi Елерс i Галлахер [121], у той

час як Мiлiсавлевич та iн. [122] отримали диференцiальнi по куту перерiзи

для цього ж переходу при енергiях зiткнення вiд 10 до 100 еВ. Останнi

результати були зiставленi в оригiнальнiй працi з теоретичними передба-

ченнями Срiвастава та iн. [113]. Проте в даному роздiлi роботи розгляду

будуть пiдданi також i подальшi теоретичнi зусилля Чаухан та iн. [116], якi

використовували модель релятивiстських спотворених хвиль (РСХ) пер-

шого порядку, та Kaвазoe та iн. [119], що застосували до цiєї проблеми

нерелятивiстську R-матричну (сильний зв’язок) модель з урахуванням 15,

21 та 24-станiв. Автори останньої зi згаданих праць також порiвняли свої

результати для так званих псевдо-стоксових параметрiв [123, 124] з РСХ-

передбаченнями [116] i вимiрюваннями Мюррей i Цвеянович [125]. В остан-

нiх експериментах, лiнiйнi поляризацiї свiтла P1 i P2, а також кругова поля-

ризацiя свiтла P3, були отриманi в установцi зi «зворотним часом», шляхом

спостереження електронiв, надпружно розсiяних на лазерно-пiдготовлених

збуджених атомах Са у станi 4s4p 1P o. Вже пiсля опублiкування працi [2]

вийшла з друку стаття Фурса i Брей [120] де ДП 4p 1P o-збудження дослi-

дженi в наближеннях СЗ та ЗСЗ.

Цей роздiл роботи органiзований наступним чином. Пiсля короткого
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огляду нашої головної розрахункової моделi БСР39 [1], ми описуємо та-

кож основнi засади альтернативного наближення БКХФ-БСР34 [8], у яко-

му хвильовi функцiї мiшенi атома Са розраховуються не методом БСР (па-

кет BSR [15]), а за допомогою багатоконфiгурацiйного методу Хартрi-Фока

(пакет MCHF [126, 127]) з урахуванням у СЗ-розкладi 34 фiзичних станiв

мiшенi. Далi ми наводимо результати для iнтегрованих по куту перерiзiв

(IП) для переходiв 4s2 1S → 4s4p 3,1P o i диференцiальних по куту перерi-

зiв (ДП) для резонансного переходу 4s2 1S → 4s4p 1P o. Далi розглянуто

ДП для заборонених переходiв зi стану 4s2 1S у стани 4s4p 3P o та 4s3d 3,1D.

Хоча для останнiх iз цих випадкiв вiдсутнi якi-небудь експериментальнi да-

нi, цiкаво порiвняти нашi передбачення з результатами iнших теоретичних

моделей. Завершує роздiл представлення (псевдо)стоксових параметрiв для

збудження резонансного переходу 4s2 1S → 4s4p 1P o.

4.2. Методика розрахунку збудження атома Са електронним

ударом

4.2.1. Загальнi зауваження до методики розрахунку. Основи

теорiї методу БСР й опис комп’ютерних програм, використаних нами, на-

веденi в роздiлi 1 та працi [15]. Тут ми тiльки фiксуємо модель розрахунку

атомної структури i наближення, зробленi спецiально в даному дослiдженнi

щодо кореляцiйної взаємодiї електронiв у атомi кальцiю, а також щодо кон-

кретної схеми розсiяння e+Ca в R-матричному наближеннi з B-сплайнами.

Розрахунки мiшенi атома Са були здiйсненi нами послiдовно у кiлькох на-

ближеннях, якi вiдрiзнялися способом розрахунку одноелектронних орбi-

талей у одно- та багатоконфiгурацiйному методах Хартрi-Фока, кiлькiстю

врахованих одноелектронних орбiталей спектроскопiчних та кореляцiйних

станiв у розкладi сильного зв’язку, значеннями врахованих коефiцiєнтiв у

цьому розкладi, розмiрами «боксу» R-матрицi, порядком i кiлькiстю врахо-
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ваних B-сплайнiв та парцiальних хвиль, способом оцiнки вiдсiчених «хво-

стiв» у парцiальних розкладах тощо. Головне ж, чим вiдрiзнялися рiзнi

застосованi нами наближення — це способами урахування мiжелектронної

кореляцiї. Повний цикл розрахункiв, включаючи розсiяння, був здiйснений

у двох наближеннях: БСР39 та БКХФ-БСР34. Останнiй пiдхiд вiдрiзняє-

ться вiд наближення БСР39 способом розрахунку структури мiшенi (див.

нижче пiдроздiл 4.2.2).

Обчислювальна модель наближення БСР39 була докладно описана в

роздiлi 3 (див також [1]) i, отже, не буде тут повторюватися. Коротко кажу-

чи, ми генеруємо точний опис мiшенi за допомогою багатоконфiгурацiйно-

го розкладу, що враховує як валентну, так i кор-валентну кореляцiї. Дуже

важливо, що ми використовуємо залежнi вiд терму валентнi орбiталi, якi

iндивiдуально оптимiзованi для рiзних станiв, що представляють iнтерес.

Ми також враховували релаксацiю орбiталей кора, спричинену глибоким

заляганням 3d-орбiталi. В результатi, для кожного стану ми отримали на-

бiр нормованих ортогональних одноелектронних орбiталей, але орбiталi з

рiзних наборiв не утворюють ортонормованого базису.

Цi «неортогональнi орбiталi» потiм використовуються в описi станiв мi-

шенi, якi тiсно зв’язанi мiж собою в трактуваннi проблеми зiткнення. Ми

використовували новiтню версiю нещодавно розробленого пакету програм

BSR на основi методу R-матрицi з B-сплайнами [15], в якому B-сплайни

(у числовому представленнi) використовуються в якостi базисних функцiй

для опису континуального електрона всерединi R-матричного «боксу» ра-

дiусу a. Зокрема, ми вибрали a = 80a0, де a0 = 0.528 × 10−10 м — радiус

Бора, а радiальна область була охоплена 118 сплайнами порядку 8. Ми

включили у розклад сильного зв’язку всi стани аж до 4s8s 1S, тобто 39

спектроскопiчних станiв, у тому числi деякi двiчi збудженi стани 4p2 i 3d2

-конфiгурацiй за межами аргоноподiбного кора. Як було сказано вище, ми

будемо позначати цю модель як БСР39. Використання 60–120 конфiгурацiї



109

для кожного стану мiшенi, разом iз залежною вiд терму оптимiзацiєю одно-

електронних орбiталей, полiпшило опис мiшенi (рiвнi енергiї та сили осци-

ляторiв), у порiвняннi з тiєю, яка використовувалася Kaвазое та iн. [119].

Подробицi можна знайти в таблицях 1 та 2 нашої зi спiвавторами працi [1]

(див. також таблицi Б.1 та Б.2).

На рис. Б.1 для наочностi представлена також схема розмiщення 39

нижчих енергетичних рiвнiв атома Ca, що включалися в розклад сильного

зв’язку у даних БСР39-розрахунках, з розподiлом цих рiвнiв за термами.

Значення рiвнiв енергiй (справа на схемi, рис. Б.1) наведенi згiдно даних

НIСТ [106]. У всiх випадках порядок розмiщення розрахованих нами рiв-

нiв енергiй (табл. Б.1) спiвпадає з порядком слiдування рiвнiв, наведених

у [106]. З вертикальних колонок схеми видно, скiльки конфiгурацiйних ста-

нiв для кожного терму було прийнято до розгляду у даних розрахунках.

Конфiгурацiя стану за номером 29 у даних НIСТ [106] не встановлена. З

рисунка також видно, що вище енергiї∼4.5 еВ, починаючи зi стану 3d4p 3F o

з порядковим номером 8, вiдбувається рiзке згущення енергiй конфiгура-

цiйних станiв, що потiм, як ми побачимо далi, вiдiб’ється на резонанснiй

структурi перерiзiв розсiяння e+Ca.

4.2.2. Розрахунок структури мiшенi методом БКХФ-БСР34.

На вiдмiну вiд наближення БСР39 [1] (див. розд. 3.2), даний розраху-

нок структури N -електронної мiшенi Ca здiйснювався за допомогою па-

кету програм MCHF [126, 127], а пакет BSR [15] використовувався вже

при розглядi (N + 1)-електронної системи в задачi розсiяння. Це озна-

чає, що характеристики зв’язаних спектроскопiчних станiв мiшенi атома

Са були отриманi не з R-матричної процедури (див. [1]), а варiацiйним чи-

ном, шляхом виконання вiдповiдного алгоритму багатоконфiгурацiйного

методу Хартрi-Фока [126,127] для самоузгодженого поля атома-мiшенi Ca.

Розклад сильного зв’язку у наближеннi БКХФ-БСР34 включав 33 нижнi
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спектроскопiчнi стани атома Ca з конфiгурацiями 3p64s4` (` = 0, 1, 2, 3),

3p64sns (n = 5, 6, 7), 3p63d4` (` = 0, 1), 3p64snp (n = 5, 6), 3p64p2, 3p64s5`

(` = 2, 3) та 3p63d2, а також стан 3p63d2 3P . Останнiй був включений у

даний розклад з метою порiвняння з експериментом [128].

Детальнiший опис процедури побудови розкладу сильного зв’язку в на-

ближеннi БКХФ-БСР34 з включенням 12 наборiв орбiталей, якi вiдповiд-

ають рiзним термам, наведено в нашiй працi [8].

Для отримання хорошої точностi характеристик розсiяння вище поро-

гу iонiзацiї (∼6.11 еВ для Ca), у розклад сильного зв’язку бажано було би

включати також автоiонiзацiйнi рiвнi, розмiщенi вище цього порогу. Але

пряме врахування у нашому розкладi, окрiм вказаних 34 конфiгурацiйних

станiв, що вiдповiдають збудженню валентних електронiв, певної кiлько-

стi станiв зi збудженим кором значно ускладнило би розрахунки розсiяння

через великий розмiр охоплюваних матриць. Тому застосування механiзму

кор-валентної кореляцiї, що забезпечує опосередковане врахування станiв

неперервного спектру у розкладi сильного зв’язку, було ключовою умовою

отримання енергiй конфiгурацiйних станiв хорошої якостi для всього роз-

глядуваного енергетичного спектру.

У таблицi Б.3 показане порiвняння розрахованого нами спектру енергiй

кальцiю з експериментальними значеннями енергiй мультиплетiв НIСТ [106],

а також з розрахунками iнших авторiв [90, 91, 102, 107, 112, 119]. Загальне

узгодження мiж експериментом i теорiєю задовiльне, з вiдхиленнями в зна-

ченнях енергiй, що не перевищують ∼0.06 еВ для бiльшостi станiв. Макси-

мальне вiдхилення даної моделi складає 0.218 еВ для енергiї збудження ста-

ну 3d4p 3F o. Це краще, нiж при генеруваннi описаних в [90,91,102,112,119]

структур мiшенi Ca, якi застосовувалися до розрахунку електрон-атомного

розсiяння. Сказане стосується не тiльки величини вiдхилення теоретичних

енергiй збудження окремих рiвнiв вiд рекомендованих НIСТ [106] значень

(∆Eзбуд = Eтеор − EНIСТ), але й рiзницi мiж енергiями сусiднiх рiвнiв та
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змiни порядку слiдування рiвнiв у порiвняннi з даними НIСТ.

При пiдготовцi отриманих зв’язаних станiв мiшенi до використання в

розрахунках розсiяння у наближеннi БКХФ-БСР34, ми використовували

той самий B-сплайновий базис, що i в наближеннi БСР39, тобто 118 B-

сплайнiв порядку 8, з R-матричним радiусом a = 80a0 (де a0 = 0.529 ×
10−10 м — борiвський радiус).

В таблицi Б.4 нами здiйснено порiвняння сил осциляторiв, отриманих

у наближеннi БКХФ-БСР34, з експериментом [129] (див. також [107]) та iн-

шими теоретичними розрахунками, виконаними у наближеннях БКХФ [107],

MП [130] та БКХФ [131]. Як i для випадку БСР39, нашi сили осциляторiв

задовiльно узгоджуються з експериментом та структурними розрахунка-

ми [107] для бiльшостi переходiв (див. [1]).

4.2.3. Розрахунки розсiяння методом БКХФ-БСР34. Розрахун-

ки розсiяння, як i для випадку БСР39, були проведенi методом R-матрицi

з B-сплайнами (див. розд. 3.2). Для здiйснення R-матричних розрахункiв

у внутрiшнiй та зовнiшнiй областях були, вiдповiдно, застосованi пакети

програм BSR [15] та FARM [79]. У першому з них в якостi унiверсального

базису для представлення орбiталей розсiяння в областi з r 6 a використо-

вуються B-сплайни. Тодi сам R-матричний розклад у внутрiшнiй областi

має вигляд спiввiдношення (3.3), де сплайни Bj(r) представляють орбiталi

континууму.

Кiлькiсть B-сплайнiв та R-матричний радiус у розрахунках розсiяння

приймалися такими ж, як i при обчисленнi зв’язаних станiв мiшенi. У той

час, як у пiдходi БСР39 ми чисельно розраховували парцiально-хвильовi

вклади до L = 25, у наближеннi БКХФ-БСР34 послiдовно враховувалися

до L = 15, 25 i 35 парцiальних хвиль, для дослiдження впливу їх кiль-

костi на диференцiальнi та iнтегральнi характеристики зiткнення. Внесок

у перерiзи вiд вищих значень L, що не були розрахованi явно, у спiн-спiн-
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дозволених переходах визначався за допомогою процедури «оцiнки хво-

стiв».

Як зазначалося вище, розрахунки перерiзiв були виконаннi нами так

само, як i в стандартних R-матричних обчисленнях. Проте, якщо у наших

розрахунках розсiяння БСР39 [1] ми використовували експериментальнi

енергiї збудження мiшенi — це важливо при встановленнi параметрiв ре-

зонансiв у перерiзах розсiяння, то у пiдходi БКХФ-БСР34 [8] подiбне калi-

брування теоретичних енергiй у розрахунках розсiяння не проводилося.

4.2.4. Розрахунки атомних параметрiв зiткнення (АПЗ). Як

зазначалося вище, в роботi Мюррей i Цвеянович [125] з використанням ме-

тоду надпружного розсiяння для стану 4 1P1 були експериментально визна-

ченi псевдостоксовi параметри P S
1 , P S

2 , P S
3 (спрощено P1, P2, P3) i параме-

три P+
lin, L

+
⊥, γ

+ та P+
tot. Фiзичний сенс цих та iнших АПЗ можна встановити

з роботи [125] та наведених там посилань.

Для отримання чотирьох АПЗ з експерименту по надпружному розсiян-

ню необхiдно провести чотири незалежних вимiрювання. Три вимiрювання

здiйснюються з лазерним випромiнюванням, ортогональним до площини

розсiяння, для визначення параметрiв L+
⊥, P

+
lin та γ+, у той час як четверте

вимiрювання для визначення ρ00 потрiбно робити з лазерним розсiянням у

площинi розсiяння. В експериментах [125] не було можливостi направити

пряме лазерне випромiнювання в площину розсiяння i тому були визначе-

нi тiльки параметри L+
⊥, P

+
lin та γ+. Щоб визначити цi параметри, в [125]

були здiйсненi експериментальнi вимiрювання ДП надпружно розсiяних

електронiв як функцiї лазерної поляризацiї, з яких може бути визначений

набiр псевдостоксових параметрiв (див. Андерсен та iн. [123]).

Спiввiдношення мiж псевдостоксовими параметрами i «нормальними»

параметрами Стокса (а отже i АПЗ) є дуже простими при розрахунках для

лазерного збудження iз S-стану в P -стан, яке не дає вкладу в тонку або
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надтонку структуру, якi необхiдно було би розглядати в процесi оптичної

накачки. Спiввiдношення мiж цими параметрами має вигляд:

P1 = P S
1 , P2 = P S

2 , P3 = P S
3 , P

+
lin =

√
(P S

1 )2 + (P S
2 )2,

γ+ = 1
2 tan−1(

P S
2

P S
1

), L+
⊥ = −P S

3 , P
+
tot =

√
(P S

1 )2 + (P S
2 )2 + (P S

3 )2
(4.1)

Порядок отримання теоретичних значень для величин АПЗ наведений,

наприклад, у [119], де коротко описанi спiввiдношення мiж параметрами

Стокса Pi (i = 1, 2, 3) i амплiтудами розсiяння. Бiльш розгорнуто ме-

тоди теоретичних розрахункiв параметрiв Стокса описанi в працях Ан-

дерсен та iн. [123], Андерсен та Бартшат [124], Блюм [132]. В загальному,

отримання цих параметрiв здiйснюється на основi отриманої ранiше в роз-

рахунках розсiянняK-матрицi. Самi ж розрахунки безпосередньо здiйсню-

валися нами за допомогою авторського пакету програм проф. К. Бартшата,

створеного на основi згаданих вище спiввiдношень [123,124].

4.3. Результати розрахунку IП збудження Ca електронами

4.3.1. Збудження резонансного переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o. При

усiй важливостi абсолютної величини IП збудження резонансного рiвня

4s4p 1P o, використовуваного для нормування перерiзу пружного розсiюва-

ння й iнших експериментальних перерiзiв, прямi вимiрювання цього пере-

рiзу дотепер недоступнi. У роботi [121] представленi вимiрювання оптичної

функцiї збудження (ФЗ), що є сумою прямого збудження рiвня 4s4p 1P o i

вкладу каскаду з розмiщених вище рiвнiв.

На рис. 4.1 показанi iнтегрованi по кутах перерiзи для збудження еле-

ктронним ударом резонансного переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o як функцiї енергiї

електрона, що налiтає. Нашi результати є в хорошому, хоча й не чудовому

узгодженнi з експериментальними перерiзами Елерс i Галлахер [121], якi
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у свiй час були трохи вiдкоригованi авторами для врахування поляриза-

цiйних ефектiв. При енергiях 30–70 еВ представлена нами модель БСР39

стабiльно, в межах 15–20%, переоцiнює сумарнi IП з урахуванням вкладу

каскадiв, якi головним чином обумовленi збудженням станiв з конфiгурацi-

ями 4s4d та 4p2. Похибки вимiрювання в iншому наборi експериментальних

даних, отриманих при iнтегруваннi диференцiальних по куту експеримен-

тальних перерiзiв Мiлiсавлевич та iн. [122], є суттєво бiльшими, що не дає

можливостi детального порiвняння теорiї з експериментом. Не є дивним,

що для цього сильного переходу нашi БСР39-передбачення також знаходя-

ться у хорошому (порядку кiлькох вiдсоткiв) узгодженнi з R-матричними

результатами з урахуванням 24 станiв (РМ24) Кавазое та iн. [119]. У той

же час данi [119] стабiльно перевищують нашi результати БКХФ-БСР34

у всьому дiапазонi енергiй вiд порогу до їх верхнього значення 25 еВ, i

проявляють тенденцiю до збiльшення розходження з ростом енергiї. От-

же, можна зробити висновок про трохи краще узгодження наших БКХФ-

БСР34-даних з експериментом [121], нiж це досягнуто у роботi [119]. Що-

до перерiзiв, розрахованих у першому борнiвському наближеннi, то вони

є значно бiльшими за експериментальнi данi в областi до ∼50 еВ. Пiсля

застосування до цих борнiвських перерiзiв процедури нормування, запро-

понованої Кiм [133], вони значно краще узгоджуються в областi низьких

енергiй як з експериментом, так i нашими розрахунками, рис. 4.1г.

На рис. 4.1а показано порiвняння теоретичних та експериментальних IП

резонансного збудження стану 4 1P o в областi енергiй до ∼10 еВ. З рисунка

видно абсолютне узгодження спостережуваної на експериментi енергети-

чної залежностi IП з даними БСР39+каскад при енергiях до ∼9 еВ. Тобто

можна стверджувати, що вiд порога 4 1P o-збудження i аж до порогiв iонi-

зацiї зi збудженням [Ca II (2D3/2) → 7.8056, Ca II (2D5/2) → 7.8131, Ca II

(2P1/2) → 9.2365 та Ca II (2P3/2) → 9.2641] (див. [106]) наближення БСР39

найкраще з усiх наявних пiдходiв описує процес резонансного збудження
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Рис. 4.1: Iнтегральнi перерiзи переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o в атомi Ca.

a, б, в — порiвняння IП при низьких i середнiх енергiях до 60 еВ: 1 — експ.

Елерс i Галлахер [121]; 2 — експ. Мiлiсавлевич та iн. [122]; 3, 4, 5, 6 — на-

шi результати в наближеннях БСР39, БСР39+каскади [5], БКХФ-БСР34,

БКХФ-БСР34+каскади [8], вiдповiдно; 7 — СЗ, Фурса i Брей [120]; 8 —

ЗСЗ, Фурса i Брей [120]; 9 — РМ24 – Кавазое та iн. [119],

г — порiвняння IП в дiапазонi енергiй до 1000 еВ: 1 — експ. Елерс i Гал-

лахер [121]; 2 — експ. Мiлiсавлевич та iн. [122]; 3, 4 — нашi результати в

наближеннях БСР39 i БСР39+каскади [5]; 5, 6 — ненормоване i нормоване

згiдно [133] плоско-хвильовi наближення Борна, вiдповiдно.



116

4 1P o.

При енергiях вище ∼9 еВ наближення ЗСЗ, з урахуванням у розкладi

сильного зв’язку континууму мiшенi, дає бiльш точний прогноз щодо спо-

стережуваної на експериментi [121] поведiнки IП. Ми вже пiдкреслювали,

що всякий раз, коли енергiя зiткнення є вищою за порiг iонiзацiї, важливо

тим чи iншим способом ураховувати континуум мiшенi. На рис. 4.2а,б,в це

твердження проiлюстровано шляхом порiвняння теоретичних IП зi спосте-

режуваним (прямий плюс каскади) 4 1P -перерiзом, вимiряним Елерс i Гал-

лахер [121]. Ми бачимо типову ситуацiю, коли розрахунки у наближеннi

сильного зв’язку (СЗ) [120], якi нехтують континуумом мiшенi, переоцiню-

ють перерiзи, навiть для цього найпотужнiшого резонансного переходу. З

iншого боку, ЗСЗ-розрахунки [120] дають чудове абсолютне узгодження з

експериментом вище ∼9 еВ. Отже, врахування континуальних станiв мiше-

нi у розкладi сильного зв’язку є необхiдною передумовою для отримання

повного узгодження теоретичних IП зi спостережуваними експерименталь-

но. Тим бiльше це має бути справедливим для слабких та iнтеркомбiнацiй-

них переходiв.

Оскiльки загальновизнано, що для випадку збудження резонансного

стану 4s4p 1P o [121] досягнута найвища точнiсть у вимiрюваннi IП окремих

переходiв при розсiяннi e+Ca, є сенс бiльш детально зупинитися також на

питаннi точностi розрахункiв IП у пiдходi БКХФ-БСР34. На рис. 4.1а,б

показано порiвняння розрахованих нами перерiзiв резонансного переходу

у пiдходi БКХФ-БСР34 з нашими ж даними БСР39, R-матричними роз-

рахунками (РМ24) Кавазое та iн. [119], прецизiйними обчисленнями ЗСЗ i

СЗ — Фурса i Брей [120] та експериментами Елерс та Галлахер [121] i Мi-

лiсавлевич та iн. [122]. Нашi данi в обох розглянутих пiдходах наведенi як

без урахування вкладу каскадiв з вищих рiвнiв, так i з врахуванням таких.

Як видно з рис. 4.4а,б, данi БКХФ-БСР34 для збудження резонансного

переходу не поступаються за точнiстю даним, отриманим у наближеннi
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БСР39, а в деяких областях енергiй навiть краще узгоджуються з наяв-

ним експериментом. Вiдрiзняючись вiд пiдходу БСР способом урахування

валентної i кор-валентної кореляцiй при розрахунку структури мiшенi, на-

ближення БКХФ-БСР може розглядатися в якостi повноцiнного наукового

iнструмента для розрахунку електрон-атомного розсiяння.

4.3.2. Збудження метастабiльного стану 4s4p 3P o. На рис. 4.2

представленi результати дослiджень 4s4p 3P o-збудження атома Ca. Зокре-

ма, на рис. 4.2а наведенi IП збудження електронним ударом забороненого

переходу 4s2 1S – 4s4p 3P o як функцiї енергiї електрона, що налiтає. Не є

неочiкуваним, що непряме заселення з каскадними переходами є бiльш ва-

жливим для даного стану, нiж для оптично дозволеного переходу 4s2 1S –

4s4p 1P o, про який мова йшла вище. Варто вiдмiтити якiсне узгоджен-

ня мiж нашими БСР39-результатами та даними Юань i Фрiче [90] для

прямого 4 3P o-збудження, а також з експериментальними даними Староду-

ба [134,135], якi включають i каскаднi вклади. Однак, як видно з рисунка,

має мiсце дуже велика похибка у визначеннi абсолютних значень в експе-

риментальних даних (на рис. 4.2а показано лише кiлька типових значень

експериментальних помилок). В загальному ж, експериментальна енерге-

тична залежнiсть перерiзу 4 3P o-збудження [134, 135] прийнятно вiдтворю-

ється теоретичними БСР-розрахунками.

Варто вiдмiтити також, що авторська оцiнка [134,135] вiдносної важли-

востi каскадного вкладу у перерiз переходу 4s2 1S – 4s4p 3P o становить

всього ∼3%, у той час як нашi розрахунки, як видно з рис. 4.2а, дають

суттєво бiльшi вiдноснi значення. З рис. 4.2а видно, що сама структура

експериментального перерiзу з широким пiком в областi бiля 3.5 еВ ви-

значається якраз вкладом каскадiв з вище розмiщених збуджених рiвнiв.

Наше трактування ролi каскадного вкладу у ФЗ переходу 4s2 1S – 4s4p 3P o

пiдтверджується калiброваними (зсувом вправо на 0.68 еВ) даними експе-
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Рис. 4.2: Iнтегральнi перерiзи переходу 4s2 1S – 4s4p 3P o в атомi Ca.

a — порiвняння IП при енергiях до 15 еВ: 1 — експ. Стародуб [134,135]; 2 —

експ. Добришiн та iн. [136]; 3, 4 — нашi результати в наближеннях БСР39,

БСР39 + каскади, вiдповiдно; 5 — РМ6, Юань i Фрiче [90]. Данi [136] вiд-

калiброванi нами зi зсувом влiво на 0.68 еВ;

б — вклад IП збудження стану 4s4p 3P o у повний IП розсiяння e+Ca: 1 —

калiбрований згiдно [1] експ. Романюк та iн. [82]; 2, 3, 4 — нашi БСР39-данi

для повного i пружного IП [1], а також IП збудження стану 4s4p 3P o [2],

вiдповiдно; 5 — РМ6, Юань i Фрiче [90]; 6 — РМ5, Юань i Лiн [91];

в — порiвняння емпiричного перерiзу (σемп = σповн_експ− σпруж_БСР39) з IП

збудження стану 4s4p 3P o: 1 — σемп; 2 — нашi данi БСР39; 3 — РМ6, Юань

i Фрiче [90]; 4 — РМ5, Юань i Лiн [91];

г — парцiальнi 2S, 2P o, 3D та 2F o-перерiзи 4 3P o-збудження: 1 — БСР39; 2 —

РМ6, Юань i Фрiче [90].
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рименту Добришiн та iн. [136], де теж, фактично, замiсть ФЗ станiв 4 3P o
0,1,2

вимiрювався сумарний вклад цих функцiй разом з каскадом з вищих рiвнiв,

насамперед з рiвня 4s3d 3D. Майже повний збiг калiброваних експеримен-

тальних ФЗ [136] з теоретичними даними БСР39+каскади свiдчить про

вiрнiсть вибраного нами наближення для опису результатiв цього вимiрю-

вання. Оскiльки в експериментах [134,135] та [136] фактично вимiрювався

сумарний IП переходу 4s2 1S – 4s4p 3P o, з урахуванням каскадного вкладу,

ми не маємо можливостi безпосередньо з вимiрювання встановити iстинне

значення IП прямого збудження стану 4s4p 3P o. Проте, iснує можливiсть

опосередкованої перевiрки.

На рис. 4.2в наведенi розрахованi нами напiвемпiричнi значення

(σемп = σповн_експ − σпруж_БСР39) IП прямого збудження станiв атома Са,

отриманi шляхом вiднiмання пружного БСР39-перерiзу (σпруж_БСР39) вiд

значення калiброваного згiдно [1] експериментального повного перерiзу [82]

(σповн_експ), рис. 4.2б. Очевидно, що основна похибка при визначеннi σемп
зв’язана з неточностями у визначеннi перерiзiв («вертикальна» шкала), у

той час як похибки по енергiї («горизонтальна» шкала) пiсля здiйснення

калiбрування даних [82] є менш очiкуваними. Зрозумiло також, що в дiапа-

зонi енергiй мiж порогами збудження станiв 4 3P o та 3 3D (1.82 та 2.52 еВ,

вiдповiдно) перерiз σемп якраз i буде перерiзом прямого збудження ста-

ну 4 3P o. Як видно з рис. 4.2в, структура цього перерiзу σемп у вказано-

му дiапазонi енергiй достатньо точно вiдтворюється теоретичними БСР39-

перерiзами переходу 4s2 1S – 4s4p 3P o. На рис. 4.2в також представленi

R-матричнi IП прямого збудження 4 3P o, отриманi у наближеннях РМ6,

Юань i Фрiче [90], та РМ5, Юань i Лiн [91]. Для наочної iлюстрацiї сутi

отриманого нами σемп, на рис. 4.2б наведенi: повний i пружний БСР39-

перерiзи розсiяння e+Ca [1], а також, для порiвняння, — повнi перерiзи

РМ6 [90] та РМ5 [91]. У нижнiй частинi рис. 4.2б для спiвставлення пока-

зано БСР39-перерiз прямого збудження стану 4s4p 3P o. Аналiз рис. 4.2б,в
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показує, що нашi БСР39-перерiзи прямого збудження нижнього метаста-

бiльного стану 4 3P o краще корелюють з експериментом [82], зокрема що

стосується положення, висоти i ширини 3P o-порогового максимуму, нiж по-

переднi R-матричнi розрахунки [90,91]. Так, 3P o-пороговi пiки в цих РМ6-

та РМ5-перерiзах, особливо не вiдрiзняючись вiд даних БСР39 по висотi,

у той же час є приблизно в 2 рази ширшими як за вiдповiдну структу-

ру у наших БСР39-перерiзах, так i за менший iз пiкiв у повному IП [82].

Доводиться констатувати, що перерiзи [90,91] мають суттєвi розбiжностi з

експериментом [82] щодо структури IП у дiапазонi енергiй∼1.8÷4.0 еВ i на-

вряд чи можуть бути використаними для дослiдження тонкої резонансної

структури IП у цiй областi. Причина вказаних розбiжностей криється у не-

точному розрахунку структури мiшенi. Так у наших БСР39-розрахунках

похибка у вiдносному змiщеннi положення рiвнiв 4 3P o та 3 3D щодо даних

НIСТ [106] складає 0.049 еВ проти ∼0.545 еВ у [90] та ∼0.382 еВ у [90].

Одночасно, в [90] i [91] положення рiвня 3 3D було завищене в порiвняннi

з даними НIСТ [106] на ∼0.458 i ∼0.520 еВ, вiдповiдно, проти 0.013 еВ у

нашому випадку. В результатi, у розрахунках РМ6 та РМ5 збiльшилася

ширина резонансного пiку мiж порогами 4 3P o- та 3 3D-збудження на вели-

чину вказаних похибок у визначеннi вiдповiдних енергiй, рис. 4.2б–г. Як

буде показано в розд. 5.2, пiкова структура, наявна в енергетичних зале-

жностях IП розсiяння e+Ca мiж порогами збудження станiв 4 3P o та 3 3D,

добре проглядається i у вiдповiдних залежностях експериментальних та

теоретичних ДП.

Для розумiння парцiально-хвильової природи IП 4 3P o-збудження, на

рис. 4.2г, представленi парцiальнi перерiзи цього збудження для хвиль 2S,
2P o, 2D та 2F o у наближеннях БСР39 та РМ6 [90]. З рисунка видно, що

основним джерелом розбiжностей мiж двома R-матричними розрахунками

є поведiнка парцiальної 2D-хвилi, у той час як iншi парцiальнi хвилi досить

добре попарно узгоджуються мiж собою. Як зазначалося в розд. 3.3, поро-
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говий пiк в IП прямого збудження 4 3P o мiг би трактуватися як резонанс

форми в 2D-хвилi, що вiдповiдає квазiстацiонарному стану вiд’ємного iона

4s4p2 2D, якби його утворенню не перешкоджало вiдкриття нових каналiв

розсiяння.

4.4. Результати розрахунку ДП та параметрiв Стокса для

збудження Ca електронами

4.4.1. ДП збудження резонансного переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o.

На рис. 4.3 показанi ДП для збудження електронним ударом резонан-

сного переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o у дiапазонi енергiй зiткнення вiд 10 до

60 еВ. Узгодження з експериментальними даними Мiлiсавлевич та iн. [122]

є хорошим, за винятком енергiї 40 еВ, при якiй нашi БСР39-результати,

добре спiвпадаючи з передбаченнями релятивiстських спотворених хвиль

Чаухан та iн. [116], суттєво вiдрiзняються вiд експериментальних ДП для

кутiв розсiяння бiльших 30◦. Ми також спостерiгаємо хороше узгоджен-

ня даних БСР39 з R-матричними результатами у наближеннi 24 станiв

сильного зв’язку (РМ24) Кавазое та iн. [119] при енергiях 10 та 20 еВ i

РСХ-результатами [116] при 60 еВ, вiдповiдно. Для енергiй зiткнення 10

та 20 еВ РСХ-результати, як це видно з рис. 4.3, суттєво переоцiнюють

величину ДП, окрiм розсiяння вперед. Порiвняння експериментальних та

теоретичних ДП для дiапазону кутiв розсiяння вiд 0◦ до 10◦, що дають

максимальний вклад в iнтегральнi (по куту) перерiзи, представлене у ни-

жнiй частинi рис. 4.3. Для енергiй 20 та 40 еВ практично всi розглянутi

наближення добре узгоджуються з експериментом [122]. Бiльш значними є

вiдмiнностi в значеннях розрахованих ДП для енергiй 10 еВ, де розходже-

ння виходять за межi експериментальних похибок. Це ще раз пiдкреслює

важливiсть врахування кореляцiйних ефектiв, якi особливо чутливi до ви-

браного наближення. Нагадаємо, що ДП розсiяння [122], вимiрянi в двох
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дiапазонах вiд 1◦ до 10◦ i вiд 10◦ до 150◦, були екстрапольованi авторами до

0◦ i 180◦ для визначення iнтегрованого перерiзу. Отриманий таким чином

iнтегрований перерiз 4 1P [122] порiвняний на рис. 4.1 з iнтегральним пере-

рiзом Елерс i Галлахер [121], а також з даними БСР39, що обговорювалося

в розд. 4.2.1.

Для повноти картини, на рис. Б.3 представленi рiзнi ракурси 3D-по-

верхнi ДП резонансного переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o, отриманої у набли-

женнi БСР39 з урахуванням парцiальних хвиль до L = 35. З рисунка ви-

дно, що до ∼15 еВ 3D-поверхня ДП є гладкою, а при бiльших енергiях

з’являється незначна збриженiсть, спричинена урахуванням недостатньої

кiлькостi парцiальних хвиль. Вiдмiтимо, що при отриманнi ДП, представ-

лених на рис. 4.3, для енергiй 10 i 20 еВ ми враховували L = 50 парцiаль-

них хвиль, а для енергiй 40 еВ та 60 еВ T -матриця була екстрапольована

вiд L = 50 аж до L = 150 та L = 200, вiдповiдно. З технiчних причин

врахування такої кiлькостi парцiальних хвиль є неможливим при побудовi

3D-поверхонь. На рис. Б.3, крiм 3D-поверхонь, показано також експери-

ментальнi ДП Мiлiсавлевич та iн. [122] при енергiї 10 еВ. На рисунку дуже

наочно вiдтворенi особливостi структури 3D-поверхнi ДП як для їх кутової,

так i енергетичної залежностей. Зокрема, на рисунку помiтний «дрейф» мi-

нiмуму в кутовiй залежностi ДП: вiд кутiв ∼130◦ у припороговiй областi

до ∼90◦ при енергiї ∼10 еВ та подальше роздвоєння мiнiмуму при вищих

енергiях. Перед цим роздвоєнням «жолобу», на рис. Б.3б видно локальну

особливiсть 3D-поверхнi в точцi (E = 4.60 еВ; θ = 114.1◦), де ДП рiвний

0.583×10−18 см2 ср−1, й перепад значень ДП у мiнiмумi i бiля «горловини»

воронки складає два порядки.

4.4.2. Переходи з основного стану 4 1S атома Са в стани 4 3P o

та n 1,3D (n = 3, 4, 5). На сьогоднiшнiй день у лiтературi наявнi лiченi

приклади розрахункiв ДП збудження для переходiв, вiдмiнних вiд резо-
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Рис. 4.3: Диференцiальнi перерiзи переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o в атомi Са

при енергiях електрона E =10, 20, 40 та 60 еВ. Позначення як на рис. 4.1б.
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нансного. Деякi з таких ДП збудження представлено на рис. Б.4 та Б.5.

Не є неочiкуваним, що для цих оптично заборонених переходiв значення

ДП в загальному набагато меншi, нiж для резонансного переходу, i ма-

ють мiсце суттєвi вiдмiнностi мiж нашими результатами БСР39 та РСХ-

розрахунками Срiвастава та iн. [113] i Муктават та iн. [114]. За вiдсутно-

стi експериментальних даних, або еталонних теоретичних дослiджень, без-

пристрасна оцiнка точностi двох наборiв даних є утрудненою. Вiдмiтимо,

однак, що пертурбативнi моделi, подiбнi до РСХ, є в загальному бiльш

точними радше для оптично дозволених, нiж для оптично заборонених пе-

реходiв. Отже, ми маємо пiдстави стверджувати, що даному випадку нашi

БСР39-результати є ближчими до реальних значень фiзичних величин.

Констатуємо задовiльне узгодження наших даних з даними [113] для

збудження стану 4 3P o при енергiях 30 та 40 еВ i серйознi якiснi вiдмiнностi

в кутовiй залежностi ДП при енергiї 60 еВ, рис. Б.4. Для збудження серiї

n 1,3D (n = 3, 4, 5) нашi данi БСР39 у загальному трохи краще узгоджу-

ються з даними Муктават та iн. [114] при енергiї 40 еВ, нiж при енергiї

20 еВ, а також є бiльш близькими для синглетних термiв, нiж для трипле-

тних, рис. Б.5. Розбiжностi в результатах наближень БСР39 та РСХ [114]

очiкувано зростають з ростом n.

Пiдсумовуючи сказане вище про ДП збудження електронами основно-

го стану атома Са 4 1S, вiдмiтимо значну варiативнiсть поведiнки ДП у

залежностi як вiд кута розсiяння, так i вiд енергiї зiткнення. Найкраща

можливiсть дослiдження подiбних залежностей реалiзується за допомогою

побудови вiдповiдних 3D-поверхонь ДП збудження для певного стану. Три-

вимiрнi поверхнi ДП дозволяють краще оцiнити якiсть розрахунку перерi-

зiв для того чи iншого переходу, виходячи з критерiїв гладкостi вiдповiдної

3D-поверхнi. Як правило, гладка поверхня ДП є ознакою достатньої кiль-

костi врахованих парцiальних хвиль, необхiдних для збiжностi розкладу

сильного зв’язку у кожному конкретному випадку. Вона ж свiдчить про
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вiдсутнiсть псевдорезонансних структур, порогових викидiв, обчислюваль-

них неточностей i т.п. На даний час комплексний аналiз тривимiрних повер-

хонь ДП знаходиться у зародковому станi. Проте iнформативний потенцi-

ал, закладений у можливостях дослiдження 3D-поверхонь, є безсумнiвним.

На жаль, за браком мiсця ми позбавленi можливостi представити у данiй

роботi всi наявнi 3D-поверхнi ДП збудження атома Ca.

4.4.3. Розрахунок параметрiв Стокса для резонансного пере-

ходу 4s2 1S – 4s4p 1P o. На рис. 4.4 та 4.5 наведенi псевдостоксовi па-

раметри P1, P2 та P3 , а також параметр Plin для збудження електронним

ударом резонансного переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o при енергiях падаючого

електрона 10, 20, 25 та 35 еВ. Тут нашi БСР39-результати порiвнюються

з РСХ-розрахунками Чаухан та iн. [116] для всiх чотирьох енергiй; порiв-

няння з R-матричними результатами Кавазое та iн. [119] є можливим для

енергiй 10, 20 та 25 еВ, а з експериментальними даними Мюррей i Цвеяно-

вич [125] — при 20, 25 та 35 еВ. Бiльш пiзнi результати Фурса i Брей [120],

отриманi у прецизiйному наближення ЗСЗ з урахуванням 296 станiв, також

представленi для всiх енергiй, але без параметра Plin. Експериментальнi да-

нi [125] були отриманi з використанням технiки надпружнього розсiяння,

еквiвалентного «реверсу у часi».

Не дивно, що нашi результати при нижчих енергiях краще узгоджую-

ться з передбаченнями РМ24, нiж з даними РСХ, з найбiльшими вiдмiнно-

стями мiж результатами, отриманих методами сильного зв’язку i спотво-

рених хвиль, що виникають при найнижчiй енергiї 10 еВ. Знову ж таки,

досвiд пiдказує, що наближення сильного зв’язку є бiльш надiйним ме-

тодом при низьких енергiях, i це припущення пiдтверджується кращим

узгодженням СЗ-результатiв з експериментальними даними при 20 i 25 еВ

вiдповiдно. При 35 еВ числовi значення результати БСР39 та РСХ дуже

добре узгоджуються як мiж собою, так i з експериментом. Насправдi ж,
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при цiй енергiї, РСХ-результати є навiть трохи ближчими до експерименту,

нiж передбачення БСР39, як це видно, наприклад, для P2 в околi 90◦ та для

P3 поблизу 60◦. Варто зазначити, що встановлене нами дуже хороше узго-

дження нерелятивiстських БСР39-результатiв з експериментом ставить пiд

деякий сумнiв твердження Чаухан та iн. [116], що спостережуване в їх роз-

рахунках покращення результатiв розрахунку магнiтних пiдрiвнiв може

бути обумовлене кращим урахуванням релятивiстських ефектiв. Як пока-

зано в рядi iнших випадкiв [137–139], (псевдо)стоксовi параметри, здається,

не проявляють великої чутливостi до релятивiстських ефектiв у обчислю-

вальнiй моделi.

Загальне узгодження наших БСР39-даних з бiльш пiзнiми ЗСЗ-розра-

хунками Фурса i Брей [120] псевдостоксових параметрiв також є дуже хо-

рошим. Проте в окремих випадках спостерiгається помiтнi вiдмiнностi в де-

талях. Зокрема, це стосується кутiв розсiяння, менших за ∼40◦, при яких

вказанi параметри в експериментi Мюррей i Цвеянович [125] не вимiрю-

валися. Вiдмiтимо, наприклад, структуру в околi ∼30◦, спостережувану в

енергетичних залежностях (псевдо)стоксових параметрiв P2 та P3 майже

при всiх розглянутих енергiях. Для експериментального вивчення цього

дiапазону потрiбно було би, звичайно, використати установку з магнiтною

змiною кутiв Хассi та iн. [140]. Зупиняючись на P2, бачимо, що має мiсце

достатньо неочiкуване вiдхилення ЗСЗ-даних вiд експерименту при 90◦ для

енергiї 35 еВ. Те ж саме спостерiгається для параметра P3 при кутi 70◦ для

енергiй 25 еВ та 35 еВ. Повертаючись до розгляду P3 при малих кутах, ми

бачимо суттєвi вiдмiнностi мiж всiма розглянутими теорiями в околi 30◦

для всiх енергiй. Подiбна ситуацiя з розходженням результатiв розрахун-

кiв параметрiв Стокса рiзними методами не може вважатися задовiльною,

тому були би кориснi подальшi експериментальнi i теоретичнi дослiдження

цих величин.

Зазначимо, що у наших БСР39-розрахунках були визначенi також iн-
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Рис. 4.4: Псевдо-стоксовi параметри P1, P2 i P3 та параметр Plin для збу-

дження стану 4 1P o кальцiю при 10 та 20 еВ:

1 — данi БСР39; 2 — експеримент Мюррей i Цвеянович [125]; 3 — РМ24, Ка-

вазое та iн. [119]; 4 — РСХ, Чаухан та iн. [116]; 5 — ЗСЗ, Фурса i Брей [120].
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Рис. 4.5: Псевдо-стоксовi параметри P1, P2 i P3 та параметр Plin для збу-

дження стану 4 1P o кальцiю при 25 та 35 еВ. Позначення як на рис. 4.4.
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шi параметри атомних зiткнень, якi вимiрювалися на експериментi [125],

а саме величини L+
⊥, γ

+ та P+
tot для стану 4 1P1, значення яких також зна-

ходяться в хорошому узгодженнi з даними [125]. Оскiльки вони зв’язанi

простими спiввiдношеннями [119] з вiдображеними на рис. 4.4 i 4.5 пара-

метрами P1 = P S
1 , P2 = P S

2 та P3 = P S
3 , то у данiй роботi їхнi кутовi

залежностi не наводяться.

4.5. Обговорення результатiв розрахунку

низькоенергетичного збудження атома Са електронним

ударом

Ми представили новi теоретичнi результати для iнтегрованих по куту i

диференцiальних по куту перерiзiв, а також (псевдо-) стоксових параметрiв

для збудження електронним ударом чотирьох найнижчих збуджених ста-

нiв в атомi кальцiю. Попри значне полiпшення в данiй роботi опису мiшенi

i врахуванню бiльшого числа зв’язаних станiв, у порiвняннi з попереднiм

R-матричним розрахунком 24 станiв Kaвaзое та iн. [119], результати двох

R-матричних пiдходiв, у загальному, дуже добре узгоджуються i, отже,

забезпечують незалежну перевiрку отриманих результатiв. Для оптично

дозволеного переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o, нашi результати, як правило, до-

бре узгоджуються також з повнiстю релятивiстськими результатами спо-

творених хвиль Чаухан та iн. [116]. Значнi розбiжностi спостерiгаються

тiльки для (псевдо-) стоксових параметрiв при 10 еВ i, як i очiкувалося,

узгодження мiж наближеннями БСР i РСХ полiпшується зi збiльшенням

енергiї зiткнення. Проте, для оптично заборонених переходiв розбiжностi є

значними. Хоча ми вважаємо, що для обговорюваних випадкiв нашi БСР-

результати є кращими, була би дуже бажана експериментальна перевiрка

зроблених передбачень.
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Висновки до роздiлу 4

1. Проаналiзовано iнтегральнi перерiзи збудження резонансного пере-

ходу 4s2 1S – 4s4p 1P o в рiзних дiапазонах низьких енергiй. Отримано добре

узгодження результатiв розрахунку в наближеннях БСР39 i БКХФ-БСР34

з результатами експериментальних та iнших теоретичних дослiджень. По-

казано, що вiд порога 4 1P o-збудження i аж до порогiв iонiзацiї зi збудже-

нням (до ∼9 еВ) наближення БСР39 найкраще з усiх наявних пiдходiв

описує процес резонансного збудження 4 1P o.

2. Представленi результати дослiджень 4s4p 3P o-збудження атома Ca.

Отримано добре якiсне узгодження IП з експериментальними та iншими

теоретичними даними, в той же час показано, що оцiнка впливу непря-

мого заселення з каскадними переходами, яка дана в [134, 135] є набагато

нижчою, нiж отримана в наших розрахунках. Також порiвняння БСР39-

перерiзiв прямого збудження стану4s4p 3P o i парцiальних перерiзiв цьо-

го збудження з попереднiими R-матричними розрахунками [90,91] показує

кращу кореляцiю наших результатiв з експериментом [82], що свiдчить про

бiльш точний розрахунок структури мiшенi.

3. Проаналiзовано ДП збудження резонансного переходу 4s2 1S – 4s4p 1P o

у дiпазонi енергiй зiткнення вiд 10 до 60 еВ у порiвняннi з наявними теоре-

тичними i експериментальними даними. Показано важливiсть врахування

бiльшої кiлькостi парцiальних хвиль при збiльшеннi енергiї для уникнення

нефiзичної структури в ДП розсiяння. Вiдмiчено задовiльне узгодження

ДП для переходiв з основного стану 4 1S атома Са в стани 4 3P o та n 1,3D

(n = 3, 4, 5) з бiльш раннiми теоретичними данними [113, 114], але наяв-

нiсть деяких якiсних розбiжностей пiдркреслює необхiднiсть проведення

ескпериментiв для вказаних переходiв.
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РОЗДIЛ 5

КОМПЛЕКСНИЙ ХАРАКТЕР БСР-PОЗРАХУНКIВ

ДИФЕРЕНЦIАЛЬНИХ ТА IНТЕГРАЛЬНИХ

ХАРАКТЕРИСТИК ЗIТКНЕННЯ E+CA ТА ЇХ

ЕКСПЕРИМЕНТАЛЬНЕ ПIДГРУНТЯ

5.1. Вступнi зауваження до роздiлу 5

В працях [1, 2], якi лягли в основу роздiлiв 3 i 4 даного дисертацiйного

дослiдження, головне практичне завдання полягало в апробацiї початкової

версiї новiтнього на той час методу R-матрицi з B-сплайнами. Розрахунок

розсiяння e+Ca та фоторозщеплення hν+Ca− вiдкривали для цього широ-

кi можливостi i, дiйсно, пiсля виходу вказаних праць метод БСР отримав

загальне визнання. Розрахунок процесiв зiткнення атомiв Ca з низькоенер-

гетичними електронами, здiйснений нами, проходив практично одночасно

iз завершенням роботи одного з наших спiвавторiв О. Зацарiнного над про-

грамним кодом BSR [15] i в значнiй мiрi визначався потребами тестування

цього коду. Пiсля отримання результатiв перших БСР-розрахункiв стало

ясно, що метод R-матрицi з B-сплайнами, поряд з методом збiжного силь-

ного зв’язку [141, 142], може позицiонуватися як найбiльш ефективний i

прецизiйний метод дослiдження низькоенергетичного електрон-атомного

розсiяння. Оскiльки автори наближення ЗСЗ [141, 142] з самого початку

запропонували метод ЗСЗ в якостi унiверсального засобу для здiйснення

розрахунку «повного процесу розсiяння», то аналогiчне завдання тут же з

необхiднiстю постало i стосовно альтернативного до наближення ЗСЗ ме-

тоду БСР. Нагадаємо, що повний розрахунок процесу зiткнення передба-

чає можливiсть отримання в одному-єдиному обчисленнi деякої ключової
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структури («матрицi розсiяння»), яка б давала можливiсть подальшого

отримання всiх без винятку iнтегральних i диференцiальних характери-

стик розсiяння.

Наше дослiдження додаткових (до вже наведених вище) характеристик

розсiяння e+Ca, здiйснене в даному роздiлi роботи, якраз i повинно пiд-

твердити небезпiдставнiсть «претензiй» методу БСР як iнструменту для

реалiзацiї розрахунку «повного процесу розсiяння».

Насамперед, нагадаємо, що в роздiлах 3 i 4 були наведенi численнi да-

нi щодо порiвняння результатiв наших БСР-розрахункiв процесiв e+Ca та

hν+Ca− з наявним експериментом i розрахунками в iнших теоретичних

наближеннях. Проте «повнота» розгляду процесу зiткнення електронiв з

атомом Ca вимагає, щоб БСР-результати були порiвнянi з усiма без виня-

тку експериментальними даними для процесiв e+Ca i результатами iнших

розрахункiв на предмет пiдтвердження вказаної повноти.

Роз’яснення, уточнення та БСР-iнтепретацiї вимагають, зокрема, на-

ступнi експерименти: Казаков i Христофоров [143] з вимiрювання ДП пру-

жного розсiяння e+Ca на кут 90◦; Мiлiсавлевич та iн. [122] з вимiрювання

ДП пружного розсiяння в дiапазонi кутiв 0◦–180◦; Романюк та iн. [82] з ви-

мiрювання iнтегро-диференцiальної функцiї S(E) при енергiях до ∼2.8 еВ;

Джонстон та iн. [84] з вимiрювання похiдної струму електронiв, пропуще-

них через пари Ca; Гарга та iн. [144] з вимiрювання IП розсiяння серiї

високорозмiщених станiв атома Ca; Шафраньош та iн. [128] з вимiрювання

IП збудження семи розмiщених вище станiв атома Ca з метастабiльного

стану 43P o; Кренделл та iн. [145] з вимiрювання ефективних сил зiткнень

для резонансного переходу 41S−41P o у розсiяннi e+Ca. Порiвняння наших

БСР-даних було би також бажаним з рядом теоретичних наближень, на-

самперед з релятивiстським R-матричним (РРМ22) дослiдженням Самсон

i Беррiнгтон [112], що фактично стало першим систематичним розрахун-

ком енергетичних залежностей IП розсiяння e+Ca для всiх переходiв мiж
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22 нижнiми станами атома Ca.

В контекстi комплексностi пiдходу, окремого розгляду також потребу-

ють питання: а) структура 3D-перерiзiв ДП для пружного розсiяння та

збудження рiзних переходiв; б) резонансна структури IП розсiяння; в) по-

ведiнка IП та ДП розсiяння в ультра-низькоенергетичнiй областi; г) серiйнi

закономiрностi поведiнки IП та ДП розсiяння; д) ефективнi сили зiткнень

для розсiяння e+Ca i т.п. Розгляду всiх цих завдань i буде присвячений

даний роздiл роботи.

5.2. Структура диференцiальних перерiзiв розсiяння e+Ca

5.2.1. Пружне розсiяння. Як зазначалося вище, в розд. 3.1, у лiте-

ратурi наявнi лiченi експериментальнi результати [82,85,143,146] з вимiрю-

вання характеристик пружного розсiяння електронiв низьких енергiй на

атомi кальцiю. Експериментальне вивчення IП розсiяння e+Ca, здiйснене

Романюк та iн. [82] в областi енергiй вiд 0.1 до 10 еВ, розглянуто нами в

розд. 3.3. Нижче ми аналiзуємо вимiрювання ДП пружного розсiяння еле-

ктронiв на атомi Ca, представленi у працях [85, 143, 146], порiвнюючи їхнi

данi з нашими розрахунками [1,2,5,7–9] та iншими теоретичними обчисле-

ннями, зокрема, представленими в працях [113,117,118].

5.2.1.1. Iнтегрованi у вузьких смугах кутiв ДП пружного роз-

сiяння e+Ca: функцiя S(E). На рис. 5.1а показано порiвняння розра-

хованих нами за формулами (3.4)–(3.5) значень функцiї S(E) з експери-

ментом [85] та теоретичними розрахунками [86] в областi енергiй до 3 еВ.

Експериментальнi значення функцiї S(E) [85] були нормованi нами на вiд-

повiднi БСР39-значення S(E) до початку непрямого процесу при E=1.8 eВ.

З рис. 5.1a видно, що як за абсолютною величиною, так i щодо положення

пiкiв/провалiв, експериментальна та теоретичнi кривi досить добре коре-

люють мiж собою. Розрахунки S(E) були здiйсненi нами також для ряду
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iнших значень θ1(k1) та θ2(k2) з (3.5), зокрема, при k1 = 1.260, k2 = 1.274

(рис. 5.1, штрихована лiнiя: БСР39-значення S(E) при вказаних k1 та k2

помноженi на фактор 4).

Як видно з рис. 5.1а, енергетичнi залежностi S(E), отриманi в розрахун-

ках БСР39 при рiзних наборах значень параметрiв θj(kj), (j = 1, 2), значно

вiдрiзняються. На рис. 5.1б вiдображено двi енергетичнi залежностi пара-

метричних функцiй θj(kj), (j = 1, 2), що утворюють двi рiзнi областi (гiпо-

циклоїднi смуги) енергiй-кутiв розсiяння, у яких (смугах) розраховувалися

величини S(E) згiдно (3.4)–(3.5) при рiзних значеннях коефiцiєнтiв k1 та

k2. Для наочностi, на рис. 5.1в представлено фрагмент 3D-поверхнi ДП пру-

жного розсiяння; на нiй знаками «�» вiдмiчено обидвi смуги енергiй-кутiв,

на яких розраховувалася функцiя S(E) (при θ1(k1 = 0.486), θ2(k2 = 0.508)

та θ1(k1 = 1.260), θ2(k2 = 1.274)). Iз рис. 5.1а. видно, що функцiя S(E)

має iстотно вiдмiнний характер на кожнiй iз вказаних смуг енергiй-кутiв,

рис. 5.1б, i її вигляд визначається характером 3D-поверхнi ДП, рис. 5.1в.

З обговорення також слiдує, що функцiя S(E) аж нiяк не спiвпадає з

IП пружного розсiяння, як це iнтерпретувалося у працi Юань [102]. Тому

порiвняння функцiї S(E) з IП пружного чи повного розсiяння має вiдбува-

тися з вiдповiдними застереженнями. На рис. 5.1 нами фактично проiлю-

стрована iдея експерименту, який би пiдтвердив принципову вiдмiннiсть

функцiї S(E) вiд кривих енергетичної залежностi IП розсiяння.

5.2.1.2. Структура 3D-поверхнi ДП пружного розсiяння еле-

ктронiв на атомi Ca в основному станi 4s2 1S. На рис. 5.2a роз-

рахованi нами БСР39-перерiзи порiвнюються з експериментальними ДП

пружного розсiяння на 90◦Казаков i Христофоров [143] у припороговiй

областi енергiй до 7 еВ. Дуже добре узгодження наших даних з експери-

ментом [143], нормованим на БСР39-перерiзи при 1.8 еВ, спостерiгається в

дiапазонi енергiй 1.3–2.8 еВ. При менших енергiях, як зазначалося в [143],
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Рис. 5.1: Функцiї S(E), θj(ki), (j, i = 1, 2), та 3D-поверхня ДП пружного

розсiяння e+Ca:

(a) Частково iнтегрованi ДП пружного розсiяння, функцiя S(E): 1 — експ.

Романюк та iн. [85]; 2 — ОП. Келемен та iн. [86]; 3 — нашi данi БСР39 (при

θ1 (k1=0.486), θ2 (k2 = 0.508), згiдно [85]); 4 — БСР39 (при θ1 (k1 = 1.260),

θ2 (k2 = 1.274), наш модельний БСР39-розрахунок;

(б) залежнiсть кутiв θ1 та θ2 вiд енергiї при рiзних значеннях коефiцiєнтiв

k1 та k2 з (3.2);

(в) фрагмент 3D-поверхнi ДП пружного розсiяння електронiв атомом Ca,

БСР39: 1 — 3D-поверхня ДП; 2 — ДП на смузi енергiй-кутiв [85], тобто при

θ1 (k1 = 0.486), θ2 (k2 = 0.508); 3 — ДП на модельнiй смузi енергiй-кутiв,

тобто при θ1 (k1 = 1.260), θ2 (k2 = 1.274). Ракурс зi сторони малих кутiв.

Показано також проекцiю кривої 2 на площину енергiй-кутiв (порiвн. з

5.1б).
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зростає ширина апаратної функцiї, в результатi чого припороговий мiнi-

мум, виявлений нами при ∼0.01 еВ, змiщується на експериментi вправо

на ∼0.4 еВ. При вищих енергiях має мiсце зростання невизначеностi екс-

перименту [143], за рахунок появи нових каналiв розсiяння i, вiдповiдно,

завищення експериментального ДП над розрахованим нами.

На рис. 5.2б наведена тривимiрна поверхня кутової i енергетичної за-

лежностей ДП пружного розсiяння e+Ca для енергiй до 4 еВ. У дiапазонi

енергiй 1.2–3 еВ дуже добре видно характернi поперечнi (щодо осi енергiй)

складки на поверхнi ДП, якi при цих же енергiях спостерiгалися й на екс-

периментi [143], рис. 5.1а, у виглядi хвилеподiбної структури. На рис.5.2б

також показана — у виглядi тонкої смуги на поверхнi ДП — енергетична за-

лежнiсть наших БСР39-перерiзiв при кутi розсiяння 90◦. Незначна вiзуаль-

но спостережувана вiдмiннiсть цiєї смуги вiд вигляду БСР39-залежностi

ДП на рис. 5.2а зумовлена логарифмiчним масштабом осi ДП на рис. 5.2б.

На 3D-поверхнi ДП видно також локалiзованi воронкоподiбнi структури,

обумовленi, як буде показано нижче, вiдкриттям нових каналiв розсiяння.

Для порiвняння даних БСР39 з даними розрахунку ДП пружного роз-

сiяння Келемен та iн. [86] в областi енергiй до 1.8 еВ, на рис. 5.2в,г пред-

ставленi двi 3D-поверхнi ДП для цих енергiй (поверхня на рис. 5.2в змоде-

льована нами на основi даних табл. 8 [86]). Вiдзначимо достатньо хорошу

загальну подiбнiсть двох згаданих 3D-поверхонь в їх найбiльш загальних

параметрах: величинi ДП, наявностi поздовжнiх впадин-жолобiв, пiдви-

щень i перегинiв. Проте БСР39-поверхня бiльш структурована, на нiй, крiм

згаданих елементiв, помiтнi також три чiтко вираженi локальнi мiнiмуми-

воронки, т.з. «особливi точки» (позначенi номерами 1, 2, 3 в порядку зро-

стання енергiй). Ясно, що мова йде про достатньо тонкi ефекти, отриманi

за рахунок використання бiльш прецизiйного наближення БСР39. Енер-

гетичнi залежностi ДП при кутi розсiяння 90◦також вiдтворенi на обох

поверхнях значками «�» у виглядi поздовжнiх смуг.
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Рис. 5.2: Диференцiальнi перерiзи пружного розсiяння e+Ca:

(a) енергетична залежнiсть ДП пружного розсiяння на кут 90◦: 1 — наш

розрахунок БСР39; 2 — експ. Казаков i Христофоров [143]; 3 — СЗ2, Фа-

брикант [83]; 4 — ОП, Келемен та iн. [86];

(б) БСР39, фрагмент 3D-поверхнi ДП пружного розсiяння для енергiй до

4 еВ: 1 — 3D-поверхня; 2 — ДП пружного розсiяння на кут 90◦;

(в) реконструкцiя 3D-поверхнi ДП пружного розсiяння на основi даних [86],

до 1.8 еВ: 1 — 3D-поверхня; 2 — ДП пружного розсiяння на кут 90◦

(г) БСР39, фрагмент 3D-поверхнi ДП пружного розсiяння для енергiй до

1.8 еВ: 1 — 3D-поверхня; 2 — ДП пружного розсiяння на кут 90◦; показано

також точки локальних мiнiмумiв min_1, min_2 та min_3.
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Для прояснення структури 3D-поверхнi ДП, на рис. 5.3a, в, г показа-

но iншi ракурси розрахованої нами в БСР39-наближеннi 3D-поверхнi ДП

пружного розсiяння для енергiй до 25 еВ: (а) — вигляд зверху, зi сторони

низьких енергiй; (в) — 3D-поверхня ДП з iнверсованою вiссю перерiзiв; (г)

— вигляд зверху, зi сторони високих енергiй;. На рис. 5.3a точки розмi-

щення локальних мiнiмумiв — воронкоподiбних впадин — позначенi круж-

ками, пронумерованi i з’єднанi мiж собою лiнiями за мiсцем проходження

поздовжнiх з’єднувальних впадин-жолобiв на 3D-поверхнi ДП. Проекцiя

схеми розмiщення локальних мiнiмумiв i жолобiв на площину енергiй-кутiв

показана на рис. 5.3б. На «перевернутiй» поверхнi ДП, рис. 5.3в, локальнi

мiнiмуми-воронки мають вигляд конусоподiбних «пiкiв», а впадини-жолоби

— вигляд поздовжнiх «хребтiв».

Параметри особливостей на поверхнi ДП пружного розсiяння електро-

нiв на Ca в основному станi наведенi в табл. Б.5: енергiя, кут розсiяння

та значення ДП у нижнiй точцi воронки (Emin, θmin, σmin, вiдповiдно), а

також оцiночне значення ДП бiля «горловини» воронки (σmax). Особливу

увагу привертає точка локального мiнiмуму за номером 6 (Emin_6=6.12 еВ;

θmin_6 = 57.8◦), поблизу якої вiдбувається галуження жолобу, що прохо-

дить через точки мiнiмумiв 2, 4, 6 та 8 на поверхнi ДП, на два рукави

(нагадаємо, що енергiя iонiзацiї атома Ca рiвна Eion,4s=6.113 еВ, а кут

θ близький до 1 радiана — 57.3◦). Як видно з рис. 5.3, табл. Б.1 та Б.5,

воронкоподiбнi особливостi на 3D-поверхнi ДП пружного розсiяння e+Ca

з’являються здебiльшого безпосередньо перед/пiсля вiдкриття нового ка-

налу реакцiї (захоплення електрона, з утворенням квазiстацiонарних ста-

нiв iона Ca−, — збудження — iонiзацiя). Вони також з’являються при змi-

нi напряму проходження поздовжнiх (скiсних) впадин-жолобiв, що може

свiдчити про змiну поляризацiї мiшенi падаючим електроном. Абсолютний

мiнiмум значень ДП пружного розсiяння досягається в точцi з номером 7,

табл. Б.5, рис. 5.3, розмiщеної трохи вище порогiв iонiзацiї Ca II 4p 2P1/2
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Рис. 5.3: Структура 3D-поверхнi ДП пружного розсiяння електронiв на Ca:

(a) — локальнi мiнiмуми (•) i поздовжнi впадини-жолоби (—) на 3D-

поверхнi ДП. Нумерацiя мiнiмумiв — за зростанням енергiї;

(б) — проекцiя схеми розмiщення мiнiмумiв (•) i жолобiв (—) у вiкнi (а) на

площину енергiй-кутiв;

(в) — 3D-поверхня ДП з iнверсованою вiссю перерiзiв — зображення у вiкнi

(a) повернуте на 180o по осi енергiй. «Геодезичне» розфарбування поверхнi

пiдкреслює «еквiпотенцiальнi» ДП;

(г) — вигляд 3D-поверхнi ДП зi сторони високих енергiй: 1 — 3D-поверхня;

2, 3 — кутова залежнiсть ДП при 6.12 та 11.6 еВ, вiдповiдно.
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та Ca II 4p 2P3/2 (Eion,4p = 9.2315 та 9.2641 еВ [106]). Як не дивно, мiнiмум

з номером 7 знаходиться в гiлцi 3D-поверхнi ДП, зв’язанiй iз захопленням

електрона. Наразi у нас немає задовiльної iнтерпретацiї цього факту. За ло-

гiкою речей, при вказанiй енергiї повинно було би ефективно вiдбуватися

утворення збудженого стану вiд’ємного iона Ca− з тривалим часом життя.

На рис. Б.6 для iлюстрацiї зв’язку особливостей на 3D-поверхнi ДП пру-

жного розсiяння з вiдкриттям нового каналу розсiяння — збудження (стан

43P o, порiг 1.892 еВ), наведенi кутовi залежностi ДП при фiксованих значе-

ннях енергiї в областi до ∼3еВ. З графiкiв у лiвiй частинi рис. Б.6а видно,

як змiнюється характер залежностi профiлю ДП: вiд структури з одним

«стiйким» мiнiмумом (E=0.136 еВ, θ= ∼100◦) до структури з двома мiнi-

мумами (E=3.01 еВ, при кутах θ=∼82◦та θ=∼135◦), — через послiдовнiсть

промiжних резонансно-подiбних структур при енергiях в околi ∼1.4 еВ та

∼2.2 еВ, вiдтворених на графiках правої сторони рис. Б.6а. Тобто порiг

збудження метастабiльного стану 43P o розмiщений якраз помiж особливо-

стями 3D-поверхнi з номерами 2, 3 (енергiя ∼1.35–1.40 еВ) та 4, 5 (енергiя

∼2.13–2.20 еВ), табл. Б.5.

Щоб скласти уявлення про важливiсть кутових розподiлiв ДП при рi-

зних енергiях, поряд з iнтегральними по куту перерiзами розсiяння, ми

розрахували також iнтегральнi перерiзи, отриманi iнтегруванням ДП пру-

жного розсiяння у певному енергетичному дiапазонi. На рис. Б.6в представ-

лена кутова залежнiсть ДП пружного розсiяння, iнтегрованих по енергiї у

дiапазонi енергiй 0.0026.83 еВ. Як видно з порiвняння рис. Б.6а,б та Б.6в,

профiль кутової залежностi iнтегрованого по енергiї перерiзу ближче всьо-

го до профiлю кутової залежностi ДП бiля припорогового максимуму в IП,

тобто при ∼1 еВ. Розширення дiапазону iнтегрування до ∼20 еВ практично

не вплинуло на профiль вказаної залежностi.

При всiй наочностi представлення результатiв розрахункiв ДП у виглядi

3D-поверхнi, пряме порiвняння ДП, отриманих при рiзноманiтних енергi-
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ях/кутах рiзними авторами, у такому випадку поки що неможливе. Тому

на рис. Б.7а наведенi набори кутових залежностей ДП пружного розсiяння

електронiв на Ca при фiксованих значеннях енергiї (в еВ), а на рис. Б.7б

— набори енергетичних залежностей цих ДП при фiксованих значеннях

кутiв (у град.). З аналiзу характеру особливостей на енергетичних та ку-

тових перетинах 3D-поверхнi ДП пружного розсiяння, рис. 5.3, табл. Б.1

та Б.5, можна зробити висновок щодо їх кореляцiї з вiдкриттям iнших ка-

налiв розсiяння (захоплення електрона — збудження — iонiзацiя). Глибина

поздовжнiх впадин-жолобiв, вочевидь, характеризує вiдносну важливiсть

того чи iншого каналу розсiяння. Ключовим доказом вказаної кореляцiї, як

зазначалося вище, є галуження впадини-жолобу, що починається в точцi

мiнiмуму 2 (перед вiдкриттям каналу збудження), на два окремi жолоби

при енергiї ∼6.12 еВ, близькiй до енергiї iонiзацiї. Це галуження почина-

ється з особливо глибокої i рiзко вираженої воронки на 3D-поверхнi ДП

(точка мiнiмуму 6, рис. 5.3).

Звичайно, природа появи локальних особливостей-воронок на 3D-по-

верхнi ДП пружного розсiяння до кiнця нами ще не з’ясована: подiбнi три-

вимiрнi структури у дослiдженнях iнших авторiв, наскiльки нам вiдомо, не

обговорювалися. Хоча цi особливостi не чинять iстотного впливу на IП роз-

сiяння, проте можуть суттєво впливати на енергетичнi/кутовi залежностi

ДП, як це показано на рис. 5.3, Б.6 та Б.7.

5.2.1.3. Кутовi залежностi ДП пружного розсiяння. На вiдмi-

ну вiд експериментiв для пружного розсiяння e+Ca iз вимiрюванням енер-

гетичних залежностей IП [82], ДП при 90◦ [143] та ДП, iнтегрованих у

смугах кутiв (функцiя S(E)) [85], виконаних на початку 80-х та 90-х ро-

кiв, у ближчому до нас у часi експериментi Мiлiсавлевич та iн. [146] були

вимiрянi кутовi залежностi ДП пружного розсiяння електронiв на Ca при

енергiях 10, 20, 40, 60 та 100 еВ i, на цiй основi, визначенi вiдповiднi iн-
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тегрованi по кутах пружнi перерiзи. Точнiсть ДП, отриманих у [146] за

допомогою пересiчних електронного i атомного пучкiв, дозволяє зробити

бiльш детальне i достовiрне порiвняння теоретичних i експериментальних

перерiзiв при вказаних енергiях в областi кутiв розсiяння θ вiд 10◦до 150◦.

На рис. 5.4 зображено кутовi залежностi ДП пружного розсiяння при

енергiях падаючого електрона 10, 20, 40, 60 i 100 еВ. Крiм порiвняння з

експериментом Мiлiсавлевич та iн. [146], нашi данi БСР39 порiвнюються

також з теоретичними розрахунками Кхаре та iн. [118], Юань [111], Радж i

Кумар [117] та з даними, розрахованими методом статично-обмiнного опти-

чного потенцiалу [146]. Як видно з рис. 5.4, найбiльшi розбiжностi у кутових

залежностях ДП, розрахованих за допомогою рiзних наближень, спостерi-

гаються при енергiї 10 еВ.

Найкраще ж узгодження теоретичних даних як мiж собою, так i з екс-

периментом має мiсце при енергiї 20 еВ. Вiдмiтимо, що для всiх указа-

них енергiй данi БСР39 є у цiлому найближчими до експерименту [146] у

порiвняннi з даними iнших розрахункiв. Прослiдковується, правда, незна-

чна тенденцiя до зменшення вiдносної точностi БСР39-обчислень з ростом

енергiї, що, вочевидь, зв’язано з необхiднiстю врахування бiльшої за L = 50

кiлькостi парцiальних хвиль у розкладах сильного зв’язку. Вiдзначимо та-

кож найкращий з наразi досягнутих у розрахунках збiг даних БСР39 з

експериментом [146] у вузькому дiапазонi кутiв розсiяння вперед (до 30◦),

особливо для енергiї 10 еВ. Оскiльки ДП для малих кутiв розсiяння дають

максимальний вклад в iнтегрований перерiз, то, скорiше за все, i розра-

хованi нами IП пружного розсiяння e+Ca є найбiльш точними з наявних

теоретичних результатiв. При енергiях 60 i 100 еВ, рис. Б.9, спостерiгає-

ться досить значне розходження, як в сторону завищення, так i заниження

значень ДП всiх приведених теоретичних даних з експериментом [146] у

дiапазонi кутiв 70◦–110◦.

На рис. 5.5а,б зображено кутовi залежностi ДП пружного розсiяння
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Рис. 5.4: Кутовi залежностi ДП пружного розсiяння для енергiй 10, 20, 40,

60 i 100 еВ:

1 — експ. Мiлiсавлевич та iн. [146]; 2 — БСР39 [1]; 3 — БСР5; 4 — Радж i

Кумар [117]; 5 — ОП, Кхаре та iн. [118]; 6 — СООП, [146]; 7 — Юань [111].
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при енергiях електронiв 10 i 20 еВ, розрахованi в рамках методу БСР але

з рiзною кiлькiстю врахованих станiв мiшенi у розкладi сильного зв’язку:

1, 5 та 39 станiв (наближення БСР1, БСР5 та БСР39, вiдповiдно), та ме-

тодом БКХФ-БСР34. Тут же показана 3D-поверхня пружного розсiяння у

наближеннi БКХФ-БСР34, рис. 5.5в.

Рис. 5.5: Кутовi залежностi ДП пружного розсiяння в рiзних наближеннях:

(а)–(б) ДП при енергiях 10 i 20 еВ: 1 — експ. Мiлiсавлевич та iн. [146]; 2 —

БСР39; 3 — БСР5; 4 — БСР1; 5 — БКХФ-БСР34;

(в) 1, 2 — експ. Мiлiсавлевич та iн. [146] при енергiях 10 i 20 еВ, вiдповiдно;

3 — 3D-поверхня ДП у наближеннi БКХФ-БСР34.

Як видно з рис. 5.5, кутовi залежностi ДП, розрахованi у рiзних варi-

антах методу БСР, мають бiльшi розбiжностi при меншiй з енергiй, тобто

при 10 еВ. При цьому наближення БСР1 практично непридатне для до-

стовiрної оцiнки ДП, особливо при малих кутах розсiяння. Але вже при

20 еВ результати наближень БСР5 та БСР39 є близькими однi до одних, i

у значному дiапазонi кутiв майже спiвпадають. Отже, наближення БСР5

є цiлком достатнiм для отримання точних значень IП та ДП пружного

розсiяння при енергiях бiльших ∼15–20 еВ. Вiдмiтимо, що данi БСР5 для

10 еВ, рис. 5.4, дуже близькi до даних Юань [111], також розрахованих у
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наближеннi п’яти станiв сильного зв’язку, 5СЗ. Iз рис. 5.5 також видно,

що данi пiдходу БКХФ-БСР34 для обох розглянутих енергiй практично

збiгаються з даними БСР39, тому на рис. 5.4 окремим пунктом нами не

видiлялися. В якостi iлюстрацiї узгодження перерiзiв БКХФ-БСР34 з екс-

периментом [146], на рис. 5.5в зображена 3D-поверхня розрахованих нами

в цьому пiдходi ДП пружного розсiяння, на яку нанесенi експериментальнi

точки кутових залежностей ДП [146] при енергiях 10 i 20 еВ.

Пружний та повний IП розсiяння e+Ca у дiапазонi енергiй вiд порогу

реакцiї до 100 еВ зображено на рис. Б.9. Iнтегральнi БСР39-перерiзи роз-

сiяння e+Ca порiвнюються з перекалiброваними (див. розд. 4.1) повними

експериментальними IП Романюк та iн. [82], iнтегрованими перерiзами пру-

жного розсiяння з експерименту Мiлiсавлевич та iн. [146] та розрахунками

Келемен та iн. [86].

Детальне порiвняння наших IП повного розсiяння з даними Романюк

та iн. [82] наведено у розд. 3.3. Узгодження даних БСР39 з iнтегрованими

перерiзами пружного розсiяння [146], рис. Б.9, теж є хорошим: теорети-

чнi результати не виходять за рамки експериментальних похибок, а при

енергiях 10 та 40 еВ чи не повнiстю збiгаються з даними [146]. Дещо неспо-

дiваним на цьому фонi є найбiльше розходження вказаних IП для енергiї

20 еВ, при якiй досягається найкраще якiсне та кiлькiсне узгодження тео-

ретичних та експериментальних ДП, рис. 5.4. Можливо, подiбне пов’язане

з неточностями здiйсненої в [146] екстраполяцiї експериментальних ДП в

область малих кутiв — розсiяння вперед дає максимальний вклад у вiд-

повiднi IП. Вiдмiтимо, що фрагментарнi данi ОП-розрахункiв [86], досить

суттєво вiдрiзняючись вiд результатiв БСР39, теж майже не виходять за

межi експериментальних похибок iнтегрованих перерiзiв [146].

5.2.1.4. ДП пружного розсiяння електронiв на Ca в збуджених

станах 43P o, 33D, 31D та 41P o. Крiм дослiдження структури 3D-поверхнi
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ДП пружного розсiяння електронiв на атомi Ca в основному станi 41S, по-

дiбнi ж розрахунки були здiйсненi нами i для атома Ca у чотирьох нижнiх

збуджених станах 43P o, 33D, 31D та 41P o, рис. Б.8. На рисунку представ-

лено порiвняння кутових залежностей вiдповiдних ДП (за винятком стану

31D), а також 3D-поверхня ДП пружного розсiяння на Ca в початковому

станi 31D, на якiй вiдтворена ще й кутова залежнiсть ДП при значеннi

енергiї 18.1 еВ. З рис. Б.8 можна зробити висновок про зростання подiбно-

стi кутових залежностей ДП пружного зiткнення електронiв з Ca у рiзних

збуджених станах iз ростом енергiї зiткнення. Тобто з ростом енергiї пада-

ючого електрона (практично при енергiї 20–25 еВ) кутова залежнiсть ДП

пружного розсiяння e+Ca перестає залежати вiд структурних особливо-

стей мiшенi. Це у певнiй мiрi пояснює можливiсть застосування достатньо

простих теоретичних наближень до розрахунку ЕА-розсiяння при таких

енергiях.

З рисунка також видно, що при низьких енергiях ДП пружного роз-

сiяння з основного стану 41S є бiльш структурованими, у їхнiх кутових

залежностях спостерiгаються помiтнi (з перепадом значень у 3–4 порядки)

локальнi мiнiмуми, вiдсутнi при розсiяннi на збуджених станах Ca. Стру-

ктура 3D-поверхонь для розсiяння на збуджених станах 43P o, 33D, 31D та

41P o мiстить дуже багато однотипних елементiв, подiбних до деталей 3D-

поверхнi ДП розсiяння на атомi у станi 31D, рис. Б.8б. Всi цi поверхнi

послiдовно прорiзаються одним – двома – трьома поздовжнiми /скiсними

жолобами, кожен з яких з’являється при вiдкриттi нового каналу розсiян-

ня, як було вказано вище для розсiяння на атомi в основному станi 41S.

5.2.2. Розрахунки резонансної структури IП розсiяння e+Ca.

У процесах, що вiдбуваються при зiткненнi електронiв з атомами й iонами

у низькотемпературнiй плазмi, важливу роль вiдiграють квазiстацiонар-

нi автоiонiзацiйнi стани (АIС) системи «мiшень + налiтаючий електрон»,
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оже-розпад яких призводить до складної резонансної структури в перерi-

зах розсiяння. «Механiзм» появи резонансiв у перерiзах пружного розсi-

яння i збудження атомiв електронним ударом, в основному, зумовлений

iнтерференцiєю дискретного АIС квазiстацiонарної системи з прилеглим

континуумом вiд’ємного iона. Вивчення резонансiв надає iнформацiю про

внутрiшню структуру мiшенi, а також дає можливiсть оцiнити точнiсть i

вiрнiсть використовуваних у дослiдженнi наукових пiдходiв. Ясно, що ве-

лика рiзноманiтнiсть елементарних процесiв, якi супроводжують зiткнення

електронiв з атомами та iонами i призводять до виникнення резонансiв, ви-

магає використання в розрахунках особливо вишуканих i прецизiйних те-

оретичних наближень i чисельних алгоритмiв. Розглядуваний нами пiдхiд

БСР якраз i є одним з тих методiв розрахунку, що дозволяють вiдносно

швидко й просто отримати IП розсiяння електронiв на атомах у значнiй

кiлькостi точок по енергiях, — це конче необхiдно для отримання деталь-

ної резонансної структури IП.

До цього часу в науковiй лiтературi питання дослiдження резонансiв у

IП зiткнення e+Ca зводилося, головним чином, до прояснення ситуацiї з

кiлькома особливо помiтними структурами (пiками) в IП пружного розсi-

яння, чи в повному перерiзi, про що вже йшлося в розд. 3. Нашi розра-

хунки виявили виражену резонансну структуру для бiльшостi iндукованих

електронних переходiв в атомi кальцiю при низьких енергiях. Резонанснi

особливостi спостерiгаються, для переходiв як з основного, так i з метаста-

бiльного станiв. Для прикладу, на рис. Б.10 зображено розклад за парцi-

альними хвилями 2S, 2P o, 2D i 2F o IП пружного розсiяння електронiв на

кальцiї в основному станi 41S та IП збудження з цього ж стану нижнiх рiв-

нiв 43P o, 33D, 31D, 41P o i 53S атома Ca. В енергетичних залежностях всiх IП

помiтнi явно вираженi структури, якi могли б трактуватися як резонанси.

Енергетична залежнiсть IП пружного розсiяння електронiв на атомi Ca у

метастабiльному станi 43P o i розклад цього IП за парцiальними хвилями
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наведенi на рис. Б.11.

При всiй наочностi парцiальних розкладiв IП окремих переходiв, рис. Б.10

та Б.11a, бiльш iнформативним для вияснення природи тiєї чи iншої резо-

нансної особливостi є так званий парцiально-фазовий аналiз, окремi гра-

фiчнi елементи для якого представленi на рис. Б.11б (на прикладi парцi-

альних 2D-перерiзiв). Спiввiдносячи особливостi у парцiальних перерiзах з

вiдповiдним стрибком фази, можна зробити попереднi висновки щодо наяв-

ностi чи вiдсутностi резонансу в розглядуванiй парцiальнiй хвилi при данiй

енергiї. Детальний опис цiєї процедури можна знайти у нашiй працi [7].

У таблицi Б.6 наведенi результати iдентифiкацiї найбiльш чiтко вираже-

них резонансних особливостей IП, отриманих у даних БСР39-розрахунках

в областi енергiй до 4.3 еВ.

Розглянемо тепер найбiльш помiтнi з резонансiв, що згадуються у лi-

тературi (див. також розд. 3). Вiд’ємний iон кальцiю має зв’язаний стан

4s24p 2P o, розмiщений нижче основного стану кальцiю 4s2 1S на ∼0.01–
0.07 еВ, тобто стан, спорiдненiсть якого, згiдно рiзних джерел, складає не

бiльше 70 меВ (див., напр. [84,90,91,102]). Таким чином, енергiя зв’язаного

стану може бути використана для перевiрки якостi хвильових функцiй

мiшенi i моделi розсiювання. Терм 2D конфiгурацiї 4s23d є незв’язаним,

але, як було встановлено в багатьох попереднiх розрахунках (див., напри-

клад, [90, 91, 102]), трактується як резонанс форми. Нашi розрахунки вка-

зують на положення цього резонансу форми в пружному перерiзi у виглядi

пiку при 1.193 еВ, рис. Б.10.

Порiвняння енергетичних залежностей значень похiдних вiд повного

перерiзу, отриманих на експериментi [84] та розрахованих нами, рис. Б.18,

показує на бiльшу структурованiсть теоретичних результатiв у припорого-

вiй областi. Зокрема, прослiдковується наявнiсть у згаданих енергетичних

залежностях не двох, а трьох чiтко виражених особливостей у виглядi ши-

роких потужних структур, що могли би трактуватися як надпороговi ре-
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зонанси форми. Крiм того, на два останнi пологi виступи накладаються

характернi вузькi пiки резонансiв Фешбаха. При ще вищих енергiях про-

слiдковується поява значної кiлькостi вузьких резонансних пiкiв, якi поки

що неможливо зафiксувати на експериментi. Виявлена нами резонансна

структура у певнiй мiрi пiдтверджується даними розрахункiв [91,102].

Бiльшiсть резонансних особливостей у перерiзах розсiяння e+Ca вияв-

ленi i попередньо класифiкованi нами вперше: 11 чiтко окреслених резо-

нансiв, бiля 20 менш явно виражених, та близько 25 резонансних особливо-

стей, що «проявляють» себе лише у процесi проведення лоренц-пiдгонки.

Детальний аналiз та можливу класифiкацiю виявлених резонансiв наведе-

но у нашiй працi [7].

5.2.3. Перерiзи розсiяння e+Ca при наднизьких енергiях. У

даному пiдроздiлi розглянутi деякi проблемнi питання розсiяння електро-

нiв на кальцiї при наднизьких енергiях. У зв’язку з появою роботи Фел-

флi та iн. [109] питання поведiнки перерiзiв розсiяння e+Ca в ультрахо-

лоднiй областi знову набуло актуальностi. В представлених у роботi [109]

IП розсiяння проявляється високий пiк при енергiї ∼0.022 еВ, який авто-

ри iнтерпретують як свого роду реакцiю системи на утворення стiйкого

стану 4s24p 2P o анiона кальцiю. Енергiю, при якiй з’являється пiк у пов-

ному IП розсiяння e+Ca, вони прямо пов’язують з енергiєю спорiдненостi

анiона Ca. Вказаний результат був отриманий у [109] з використанням те-

хнiки полюсiв Редже; атом-мiшень моделювався за допомогою потенцiалу

Томаса-Фермi, що, як вiдомо, набагато поступається точнiстю розрахунко-

вiй БСР-моделi. Не маючи змоги в данiй роботi розглянути всi теоретичнi

аспекти проблеми, зауважимо наступне.

Проведенi нами ab initio розрахунки IП в наближеннi БСР39 не вказу-

ють на наявнiсть у розглядуванiй областi енергiй якогось пiку у перерiзi

розсiяння. Згiдно БСР39, стан 4s24p 2P o є зв’язаним станом вiд’ємного iона
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Ca−, з енергiєю спорiдненостi 0.015 еВ. Отже, вiн не дає вклад в IП роз-

сiяння e+Ca. Це узгоджується з R-матричними iз псевдостанами (РМПС)

розрахунками Бартшат i Садегповр [147] i даними методу Дiрака-Фока

(ДФ) Юань [90].

У той же час, проведенi нами паралельно з БСР39 розрахунки структу-

ри мiшенi у наближеннi БКХФ-БСР34 не призвели до утворення зв’язаного

стану 4s24p 2P o iона Ca−. Оскiльки це суперечить вiдомим експериментам

i розрахункам, перевага у подальших детальних обчисленнях розсiяння,

зокрема щодо резонансної поведiнки перерiзiв, була вiддана наближенню

БСР39. Так от, в IП розсiяння, отриманих нами у вiдхиленому з вказа-

них мiркувань пiдходi БКХФ-БСР34 для даної областi енергiй, якраз i

з’являється припороговий пiк, аналогiчний до виявленого у роботi [109].

На рис. Б.12а показанi IП розсiяння у припороговiй областi, отриманi

у пiдходах БСР39, БКХФ-БСР34, РМПС [147], ДФ [111] та методi полюсiв

Редже [109]. З рисунка видно, що рiзниця у поведiнцi розрахованих нами

в пiдходах БСР39 та БКХФ-БСР34 перерiзiв спостерiгається тiльки при

енергiях, нижчих за ∼0.4 еВ. При вищих енергiях IП, отриманi у цих пiдхо-

дах, практично iдентичнi. Пороговий пiк, що спостерiгається у даних [109]

при енергiї в околi 0.022 еВ, є значно ширшим, нiж той, що отриманий

нами в наближеннi БКХФ-БСР34 при енергiї ∼0.005 еВ. Проте, на нашу

думку, i перший, i другий є проявом певної неадекватностi вибору фiзичної

моделi i/або чисельної процедури розрахунку структури атома Ca i, вiдпо-

вiдно, перерiзiв розсiяння. Зокрема, в пiдходi БКХФ-БСР34 вiдбувається

«змiщення» енергiї зв’язаного стану 4s24p 2P o вiд’ємного iона Ca− вище по-

рогу реакцiї, i цей зв’язаний стан iона проявляється як квазiстацiонарний

з усiма вiдповiдними наслiдками: у перерiзi розсiяння з’являється припо-

роговий резонансний пiк, рис. Б.12а. Причини появи подiбного ж пiку у

працi [109] вимагають додаткового аналiзу. У будь-якому випадку ясно, що

експеримент з визначення перерiзiв розсiяння e+Ca в областi енергiй до
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0.5 еВ був би дуже доречним.

Непрямим пiдтвердженням того, що обговорюванi резонанснi пiки спри-

чиненi зсувом зв’язаного стану 4s24p 2P o вiд’ємного iона Ca− у квазiстацiо-

нарну область слугують енергетичнi залежностi парцiальних перерiзiв роз-

сiяння, наведенi на рис. Б.12в. З рисунка видно, що основнi вiдмiнностi мiж

даними БКХФ-БСР34 i БСР39, а також даними наближення РМПС [147]

викликанi поведiнкою парцiального перерiзу 2P o. Парцiальнi ж перерiзи

для хвиль 2S та 2D, розрахованi у вказаних наближеннях, практично спiв-

падають.

На рис. Б.12б–г показано порiвняння енергетичних залежностей ДП та

фазових сум, отриманих у вказаних трьох пiдходах при наднизьких енергi-

ях. Детальне обговорення особливостей поведiнки цих характеристик роз-

сiяння у вказанiй областi енергiй дано в наших працях [7] та [6].

5.2.4. Розрахунки IП для рiзних серiй переходiв. Крiм розра-

хункiв перерiзiв збудження окремих станiв, великий iнтерес являють тео-

ретичнi дослiдження рiзноманiтних серiй переходiв. Вони дозволяють ви-

явити закономiрностi у змiнi характеристик розсiяння в залежностi вiд го-

ловного n i орбiтального ` квантових чисел, терму, мультиплетностi, тео-

ретичного пiдходу etc.

5.2.4.1. Переходи з основного стану 4s2 1S атома Ca в п’ять

нижнiх збуджених станiв 4s4p 3P o, 3d4s 3D, 3d4s 1D, 4s4p 1P o та

4s5s 3S. На рис. Б.13 проведене порiвняння наших БСР39-результатiв з

теоретичними IП збудження Самсон i Беррiнгтон [112], розрахованими в

R-матричному наближеннi РМ22. Представленi перерiзи переходiв з основ-

ного стану Ca 4s2 1S на рiвнi 4s4p 3P o, 3d4s 3D, 3d4s 1D, 4s4p 1P o та

4s5s 3S в припороговiй областi енергiй до 6–7 еВ. У нижньому правому

графiчному вiкнi рис. Б.13 показанi нашi IП переходiв iз метастабiльного

стану 4s4p 3P o атома Ca в останнi чотири з перелiчених рiвнiв. З рис. Б.13
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видно, що енергетичнi залежностi теоретичних перерiзiв, розрахованих у

наближеннях БСР39 та РМ22 [112], досить добре узгоджуються мiж со-

бою тiльки для збудження станiв 41,3P o. У перерiзах переходiв у стани 33D,

31D, 41P o та 53S, розрахованих у цих двох R-матричних наближеннях, спо-

стерiгаються суттєвi розходження, зв’язанi, насамперед, зi способами роз-

рахунку мiшенi. Структура наших рiвнiв енергiї є набагато ближчою до

експерименту [106], нiж представлена в роботi [112]. Як видно з рисунка,

БСР39-перерiзи бiльш гладкi, вони розрахованi з бiльшою густиною точок

по енергiї та у ширшому дiапазонi енергiй, у загальному вони меншi за аб-

солютними значеннями. Багато структурних елементiв, помiтних в енерге-

тичних залежностях перерiзiв [112], у наших розрахунках не пiдтвердженi.

Однак, якщо певнi особливостi наявнi в IП обох наближень, то з доста-

тньо великою iмовiрнiстю можна стверджувати, що вони мають пiд собою

реальне фiзичне пiдґрунтя.

5.2.4.2. Розрахунки збудження серiй n1,3L (n = 3, . . . , 8;L = S, P,

D, F ). На рис. Б.14–Б.15 наведенi IП збудження електронами атома Ca

як в основному, так i в збуджених станах, згрупованi за окремими серiями.

Розглядаються, наприклад, IП збудження окремо триплетних i синглетних

термiв для конфiгурацiй з рiзними значеннями головних квантових чисел

n (n = 3, 4, 5, 6, 7, 8) i однаковим L (L = S, P,D, F ); або рiзних термiв однi-

єї конфiгурацiї, наприклад, 3d4p 3,1P,D, F o. У кожному графiчному вiкнi

наведенi спектроскопiчнi позначення кiнцевого стану та енергетичнi зале-

жностi IП збудження як з основного 41S, так i метастабiльного 43P o станiв,

а також вказанi коефiцiєнти нормування. Як видно з рисункiв, кривi IП

збудження деяких слабких переходiв та переходiв у стани з великими но-

мерами не задовольняють критерiям гладкостi при енергiях порядку ∼15–
20 еВ, а деколи i ∼10–12 еВ. Тому, бiльшiсть «пилкоподiбних» структур,

що порушують плавний хiд кривих енергетичних залежностей IП збудже-
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ння в цих областях енергiй, слiд вважати проявами псевдорезонансiв. До

уваги має братися тiльки основа, «пiдкладка» кривих IП, яка, здебiльшо-

го, досить добре вiдтворюється за загальною поведiнкою цих перерiзiв у

областях енергiй, де вони не спотворенi псевдорезонансними структурами.

З рисункiв також видно, що прояви псевдорезонансiв для станiв однiєї серiї

зростають з ростом головного квантового числа n, у той час як значення

самих перерiзiв спадають з ростом n. Дослiдження особливостей кожної з

розглянутих серiй переходiв є самостiйною складною задачею, яка наразi

виходить за рамки нашої роботи.

Зупинимося тiльки на основних моментах. В лiтературi з електрон-

атомних зiткнень загальним мiсцем стало твердження, що перерiзи збу-

дження на мiшенi у метастабiльного станi на порядок-два перевищують

IП збудження з основного стану атома. З рис. Б.14–Б.15 ясно видна нео-

днозначнiсть подiбного твердження: IП окремих переходiв в атомi пiд дi-

єю електронного удару залежать не стiльки вiд початкового стану мiшенi,

як вiд виду спектроскопiчного переходу (дипольного, квадрупольного, iн-

теркомбiнацiйного) мiж початковим i кiнцевим станами атома. При цьому

перерiзи дипольних переходiв можуть у кiлька разiв — але не на два по-

рядки! — перевищувати IП слабких, або iнтеркомбiнацiйних переходiв при

збудженнi одного i того ж кiнцевого стану з рiзних початкових станiв.

Порiвняння БСР39-перерiзiв з ФЗ давнiшнього експерименту Гарга та

iн. [144] для дипольного збудження з основного рiвня 41S серiї np 1P o

(n = 4, 5, 6, 7) вказує на їх прийнятне узгодження, за винятком областей

енергiї до ∼15 еВ. Наявнi вiдмiнностi викликанi, на нашу думку, вкладом

каскадiв з автоiонiзацiйних станiв (АIС) у спостережуванi на експериментi

ФЗ. Аналогiчною є ситуацiя з узгодженням даних БСР39 зi спостережува-

ними ФЗ [144] для збудження серiй 31D − nf 1F o (n = 4, 5), 31D − np 1P o

(n = 5, 6, 7), 31D−3d4p 1L (L = P o, F o) та переходу 41P o−4p2 1D, рис. Б.11.

Пороговi пiки, якi мають мiсце на бiльшостi ФЗ, не є характерними для ди-
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польного збудження, а радше пов’язанi з iнтеркомбiнацiйними переходами.

У той же час для дипольних переходiв 41P o−nd 1D (n = 5, 6) теоретичнi IП

практично спiвпадають з нормованими на них спостережуваними ФЗ [144].

Звернемо також увагу на вiдсутнiсть помiтного вкладу каскадiв у розгля-

нутi теоретичнi IП, за винятком збудження 31D− 51P o. Це свiдчить, скорi-

ше за все, про недостатню величину розкладу сильного зв’язку для даних

переходiв. У загальному, для розглянутих серiй можна констатувати необ-

хiднiсть проведення наступного етапу теоретичних БСР-розрахункiв, якi б

включали у розклад сильного зв’язку також i АIС. У свою чергу, наявнi

експериментальнi ФЗ [144] окремих переходiв, отриманi в серединi 70-х ро-

кiв, є надто неточними, позбавляючи теоретикiв стимулу для застосування

в розрахунках вказаних IП все бiльш прецизiйних методiв.

5.2.4.3. Переходи з метастабiльного 4s4p 3P o стану атома Ca в

стани 4s5s 3S, 4s4d 3D, 4p2 3P , 3d4p 3P , 3d4p 3P , 4s5f 3F та 4d2 3P .

На рис. Б.16 наведено порiвняння теоретичних IП з даними експеримен-

ту Шафраньош та iн. [128] для збудження електронним ударом атома Ca

в метастабiльному станi 4s4p 3P o у сiм вище розмiщених станiв: 4s5s 3S,

4s4d 3D, 3d4p 3Do, 4p2 3P , 3d4p 3P o, 4s5f 3F o та 3p63d2 3P . На рисунку

представленi нашi результати БСР39 (як з урахуванням вкладу каскадiв з

вищих рiвнiв, так i без урахування) та БКХФ-БСР34 (без вкладу каскадiв).

Наводяться також IП, отриманi в наближеннях сильного зв’язку шести ка-

налiв (6СЗ) [128] та методу РСХ [148]. Експериментальнi функцiї збуджен-

ня [128] нормованi нами на перерiзи БСР39 (без урахування каскадiв) для

отримання якнайкращого вiзуального узгодження з ходом теоретичних IП.

Як видно з рис. Б.16, нашi IП, отриманi без врахування каскадiв у

наближеннях БСР39 та БКХФ-БСР34, є достатньо близькi, iнодi навiть

тотожнi мiж собою, за винятком IП збудження стану 4s5f 3F o. Втрата то-

чностi перерiзу БКХФ-БСР34 для цього стану, очевидно, зв’язана з тим,
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що рiвень 4s5f 3F o знаходиться на верхнiй межi врахованих нами у роз-

кладi сильного зв’язку спектроскопiчних станiв. У той же час, для рiвня

3p63d2 3P , який не був включений у розклад БСР39, розрахунки збудження

у пiдходi БКХФ-БСР34 дають хороше узгодження з експериментом [128] за

винятком вузької припорогової областi ∼6–9 еВ. Тут на експериментальнiй

залежностi IП спостерiгається помiтний пiк, вiдсутнiй у наших обчислен-

нях. З iншого боку, у наведеному у роботi [128] 6СЗ-перерiзi, пороговий пiк

є в наявностi, проте загальний хiд енергетичної залежностi IП збудження

6СЗ значно вiдрiзняється вiд експериментального.

З рис. Б.16 видно, що теоретичнi розрахунки у наближеннi 6СЗ дають

завищенi на 10–70% значення у порiвняннi з даними БСР39 для всiх пере-

ходiв, крiм збудження рiвня 4s5f 3F o, де результати цих розрахункiв дуже

близькi однi до одних. Що стосується наближення РСХ, то IП збудження

для всього розглядуваного дiапазону енергiй (вiд ∼5 до 30 еВ) наводяться

в [148] лише для станiв 4s5s 3S, 4s4d 3D та 4p2 3P . Для станiв 3d4p 3D,

3d4p 3P o та 4s5f 3F o РСХ-перерiзи наведенi тiльки для енергiй бiльших

15 еВ. У припороговiй областi енергiй (∼5-10 еВ) РСХ-перерiзи [148] прояв-

ляють тенденцiю до сильного — аж до фактора 2 — завищення у порiвняннi

з даними БСР39.

Як видно з рис. Б.16, данi БСР39 достатньо добре узгоджуються зi спо-

стережуваними ФЗ [128] при всiх енергiях, за винятком припорогових обла-

стей для збудження станiв 4s5s 3S та 4s4d 3D. Тут в експериментальних

ФЗ [128] при ∼5–10 еВ спостерiгаються досить потужнi пiки, вiдсутнi на

вiдповiдних теоретичних залежностях, в т.ч. розрахованих i в наближеннях

6СЗ та РСХ. Пояснити вказанi структури вкладом каскадiв з вищих рiв-

нiв наразi не вдається, оскiльки врахування каскадного вкладу за рахунок

дипольних переходiв, як видно з рис. Б.16а,б призводить тiльки до загаль-

ного збiльшення БСР39-перерiзу на 10–20% без якiсної змiни характеру

його енергетичної залежностi. Як i для випадку ФЗ [128], цi структури ви-
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ще порогу iонiзацiї, певно, викликанi вкладом каскадiв з вищих рiвнiв за

рахунок розпаду АIС. Зауважимо також, що при порiвняннi даних наших

LS-обчислень з експериментом [128] треба брати до уваги той факт, що

оригiнальнi експериментальнi данi вимiрювалися тiльки для домiнуючих

переходiв мiж мультиплетними станами триплетiв.

5.2.5. Ефективнi сили зiткнень для розсiяння e+Ca. В таблицi

Б.7 представленi ефективнi сили зiткнень для переходiв з основного стану

4s2 1S у всi стани, включенi в даний розклад сильного зв’язку в обла-

стi температур, важливiй для моделювання плазми. Аналогiчнi результати

для збудження з метастабiльних рiвнiв 4s4p 3P o та 4s3d 3D за браком мiсця

тут не наводяться. Щоб розрахувати ефективнi сили зiткнень для високих

температур, ми екстраполювали перерiзи в область великих енергiй еле-

ктронiв, використовуючи їх вiдомi асимптотичнi форми, зокрема ln(E)/E

для дипольно-дозволених переходiв, 1/E для спiн-дозволених, дипольно-

заборонених переходiв, та 1/E3 для спiн-заборонених переходiв. Виявлена

резонансна структура також може давати вклад в ефективнi сили зiткнень

для слабких переходiв при низьких температурах.

Порiвняння розрахованих нами ефективних сил зiткнень для переходу

4s2 1S − 4s4p 1P з розрахунками Самсон i Беррiнгтон [112] та експеримен-

тальними вимiрюваннями Кренделл та iн. [145] представлене на рис. Б.17.

Як видно з рисунка, у широкому дiапазонi температур електронiв ефектив-

нi сили зiткнень, розрахованi в наближеннi БСР39, практично спiвпадають

з R-матричними даними РМ22 [112]. У той же час, обидва R-матричнi роз-

рахунки дають ефективнi сили зiткнень, якi на 5–10% перевищують данi

експериментальних вимiрювань [145]. При електронних температурах ниж-

чих за 1000К, ефективнi сили зiткнень у наближеннi БСР39 трохи переви-

щують значення РМ22, проте у цьому дiапазонi енергiй вiдсутнi вiдповiднi

експериментальнi данi. Оскiльки нашi IП для резонансного переходу, як
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було показано вище, чудово узгоджуються з експериментом [121] при низь-

ких енергiях, це дає певнi пiдстави сподiватися на «добротнiсть» отриманих

нами даних i з ефективних сил зiткнень.

Висновки до роздiлу 5

1. Встановлено, що 3D-поверхня ДП пружного розсiяння e+Ca являє

собою складну структуру з поздовжнiми/скiсними максимумами, плато,

впадинами-жолобами, поперечними складками, а також локальними ко-

нусоподiбними впадинами-воронками. Розкрито зв’язок появи жолобiв на

3D-поверхнi з вiдкриттям нових каналiв розсiяння (захоплення електрона,

збудження, iонiзацiя). Встановлена наявнiсть енергетично-кутових обла-

стей, у яких домiнують процеси, альтернативнi до пружного розсiяння, —

що може дати механiзм ефективного впливу на перебiг цих елементарних

процесiв.

2. Встановлено суттєвi вiдмiнностi у виглядi спектральних функцiй S(E),

отриманих для рiзних енергетично-кутових дiапазонiв їх визначення. За-

пропоновано експеримент з перевiрки якiсних вiдмiнностей S(E) для рi-

зних смуг кутiв-енергiй i вказано на недоречнiсть наявного в лiтературi

прямого порiвняння IП пружного розсiяння та функцiї S(E).

3. Пiдтверджена наявнiсть поперечної (щодо осi енергiй) складки у ДП

пружного розсiяння на 90◦в областi енергiй вiд 1.8÷2.6 еВ, отримуваної

на експериментi. Показано її зв’язок з резонансноподiбною структурою в

повному IП розсiяння мiж порогами збудження станiв 43P o та 33D.

4. Кутовi розподiли ДП пружного розсiяння електронiв на Ca в основ-

ному станi 41S та збуджених станах 43P o, 33D, 31D та 41P o проявляють тен-

денцiю до зближення значень з ростом енергiй, аж до практично повного

злиття при E>20 еВ. Це може свiдчити про «нерозрiзнення» падаючим

електроном початкового стану атома-мiшенi при високих енергiях.
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РОЗДIЛ 6

БСР-РОЗРАХУНКИ НИЗЬКОЕНЕРГЕТИЧНОГО

РОЗСIЯННЯ ЕЛЕКТРОНIВ НА АТОМI AL ТА

ФОТОРОЗЩЕЛЕННЯ IОНА AL−

6.1. Розрахунки збудження та iонiзацiї алюмiнiю

електронним ударом методом R-матрицi з B-сплайнами i

псевдостанами

У даному пiдроздiлi представлено результати систематичного вивчен-

ня iнтегрованих по куту перерiзiв розсiяння електронiв на нейтральному

алюмiнiї, викладенi в нашiй працi [3]. Розрахунки охоплюють пружне роз-

сiяння, збудження 14 станiв 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 атома алюмiнiю, а також

iонiзацiю електронним ударом. Чутливiсть результатiв до змiн у теорети-

чнiй моделi перевiрялася шляхом порiвняння передбачень, отриманих у рi-

зних наближеннях, у тому числi великомасштабнiй моделi з бiльше нiж 500

континуальними псевдостанами. Поточнi результати, як очiкується, мають

точнiсть на рiвнi кiлькох вiдсоткiв i являють собою достатньо великий на-

бiр даних з електронних зiткнень для бiльшостi застосувань моделювання

за участю нейтрального алюмiнiю.

6.1.1. Вступнi зауваження. Зiткнення електронiв з атомом алю-

мiнiю та його сполуками знаходять застосування в рiзних галузях науки i

промисловостi. Наприклад, електрони, що падають на металоподiбний алю-

мiнiй, служать важливими iнструментами в електроннiй мiкроскопiї, еле-

ктроннiй спектроскопiї поверхнi, мiкролiтографiї i електронно-зондовому
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мiкроаналiзi, — щоб назвати тiльки деякi з них. Їхнє моделювання мето-

дом Монте-Карло вимагає надiйних перерiзiв [149]. Крiм того, дослiджен-

ня за допомогою iонiзацiї електронним ударом молекул оксидiв металiв з

Al є важливими при дослiдженнi рiзних матерiалiв. Алюмiнiй також ви-

явлений у виглядi домiшки в плазмовому шарi реакторiв термоядерного

синтезу [150], таких як Медiсонський симетричний тор [151], зi стiнками з

Al. Взаємодiї плазми зi стiнками в термоядерних пристроях вивiльняють

домiшки i моделювання можливого перенесення домiшок вимагає точних

значень швидкостей iонiзацiї та рекомбiнацiї [152].

До цього часу зiткнення електронiв з атомами алюмiнiю ще не були

ретельно дослiдженi, — як через експериментальнi, так i теоретичнi про-

блеми. Ми знаємо тiльки, що вимiрювання перерiзу були представленi для

оптично дозволених переходiв 3s23p− 3s24s та 3s23p− 3s23d у працi [153],

а для процесу iонiзацiї — у працi [154]. Через вiдсутнiсть експерименталь-

них даних, на даний час дослiдники в областi моделювання плазми повиннi

повнiстю покладатися на теоретичнi передбачення. З цiєї причини важли-

вою є оцiнка точностi доступних теоретичних даних. Однак теоретичних

дослiджень розсiяння електронiв на Al також дуже мало. Багато рокiв тому

Рябих i Фабрикант [155] провели розрахунок для низькоенергетичних пру-

жних перерiзiв у наближеннi двох станiв сильного зв’язку (CЗ2), резуль-

тати яких використовуються до цих пiр. Iонiзацiя Al електронним ударом

була вивчена бiльш докладно. Так, Кiм i Стоун [156] передбачили перерiзи

прямої iонiзацiї для Al, Ga та In, основуючись на напiвемпiричнiй моделi

бiнарних збiгiв Бете (БЗБ). Вони також виявили, що для цих атомiв є iсто-

тним внесок вiд процесiв автоiонiзацiйного збудження. Вiдносно нещодавно

iонiзацiя атома алюмiнiю ретельно дослiджувалася Лок та iн. [157] у рам-

ках бiльш сучасних пiдходiв: методу R-матрицi з псевдостанами (РМПС) i

залежного вiд часу методу сильного зв’язку (ЗЧСЗ). У той же час, в лiтера-

турi вiдсутнi повiдомлення про докладнi дослiдження пружного розсiяння
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i процесiв збудження для e+Al зiткнень.

Таким чином, метою наших дослiджень, описаних в даному пiдроздiлi,

було всебiчне вивчення зiткнень електронiв з нейтральним алюмiнiєм, у

тому числi ретельний аналiз чутливостi теоретичних передбачень у зале-

жностi вiд деталей обчислювальної моделi. Такий аналiз має вирiшальне

значення у свiтлi все зростаючого попиту на оцiнку теоретиками (причо-

му, в будь-якiй формi) невизначеностi їхнiх результатiв [158,159]. У якостi

побiчного продукту цих дослiджень були отриманi i стали доступними для

широкого загалу великi набори даних щодо зiткнень електронiв на ней-

тральному алюмiнiї, в тому числi для пружного розсiяння, передачi iм-

пульсу, збудження, а також iонiзацiї з основного стану.

Розрахунки, представленi нижче, були проведенi за допомогою про-

грамного коду BSR [15], основаного на методi R-матрицi з B-сплайнами

(сильний зв’язок). Розрахунки для багатьох нейтральних атомiв-мiшеней є

досить складним завданням через труднощi, з якими дослiдник стикається

вже на стадiї отримання хорошого опису структури мiшенi. Але особли-

во важкими вони є для систем з вiдкритими оболонками, таких як Al, де

важливими є внутрiшньоболонковi кореляцiї (тут мова йде про пiдоболон-

ки 3s та 3p). Вiдмiтною особливiстю пiдходу БСР та вiдповiдного загаль-

ного комп’ютерного коду BSR є його здатнiсть використовувати в описi

станiв мiшенi залежнi вiд терму набори неортогональних орбiталей. Це до-

зволяє нам незалежно оптимiзовувати окремi атомнi хвильовi функцiї i,

таким чином, генерувати бiльш точний опис станiв мiшенi, нiж тi, що, як

правило, можливi при накладаннi обмежень ортогональностi. За останнє

десятилiття, код BSR (поряд з його повною релятивiстським розширен-

ням, DBSR [160]) був успiшно застосований до ряду мiшеней (див. [161]) i,

як було показано, в багатьох випадках перерiзи є бiльш точними, нiж тi,

що отримувалися з використанням стандартної R-матричної технiки. За-

уважимо, що набiр програм BSR узагальненим програмним засобом для
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багатоелектронних мiшеней. Його переваги особливо помiтнi у випадках

розсiяння електронiв на системах зi складною конфiгурацiйною структу-

рою, в тому числi при наявностi кiлькох вiдкритих оболонок [161]. Його

застосування у великомасштабному непертурбативному режимi iз залуче-

нням псевдостанiв (РМПС) зазвичай вимагає масового використання запа-

ралелених комп’ютерiв.

Цей пiдроздiл органiзовано наступним чином: пiсля обговорення опису

структури мiшенi, ми пiдсумовуємо найбiльш важливi аспекти розрахун-

кiв зiткнення. Огляд результатiв супроводжується представленням пере-

рiзiв для найбiльш важливих переходiв, починаючи з пружного розсiяння

електронiв на Al у його основному станi, за яким слiдує опис переходiв

мiж окремими дискретними станами i, нарештi, данi з iонiзацiї. Порiвнян-

ня результатiв, отриманих за допомогою рiзних моделей, забезпечує оцiнку

ймовiрної точностi обговорюваного набору даних.

6.1.2. Деталi обчислень структури атома Al та розсiяння e+Al.

6.1.2.1. Розрахунки структури. Стани мiшенi атома Al у даних

розрахунках генерувалися шляхом поєднання багатоконфiгурацiйного ме-

тоду Хартрi-Фока i B-сплайнового обмеженого в боксi методу сильного

зв’язку [162]. Атом алюмiнiю трактувався як система трьох активних еле-

ктронiв над замороженим кором 1s22s22p6. Оскiльки релятивiстськi ефе-

кти для алюмiнiю вiдносно малi, ми використовували нерелятивiстське на-

ближення LS-зв’язку. Основний стан Al має головну конфiгурацiю 3s23p

i спектр зв’язаних станiв, очевидно, має просту структуру 3s2n`. Однак, рi-

дбергiвськi серiї 3s23d, сильно збурюються 3s-збудженими станами 3s3p2 2D.

Це є класичним прикладом надзвичайно сильної взаємодiї мiж пертурба-

цiями та рiдбергiвськими серiями, коли пертурбацiя втрачає iдентичнiсть

i «розмазується» по всiй серiї [163]. Незважаючи на свiй одноелектронний

характер, стани 3s2n` також є радше корельованими станами через значне
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конфiгурацiйне змiшування зi станами 3p2n` i глибоке дипольне проникне-

ння 3s-електрона в 3p-оболонку.

Щоб охопити всi цi ефекти, структура багатоканального розкладу мi-

шенi була обрана у виглядi

Φ(3s2n`, LS) =
∑
n`

(φ(3s2P (n`)))LS +
∑
n`,L′S′

(φ(3s3p, L′S ′)P (n`))LS

+
∑
n`,L′S′

(φ(3p2, L′S ′)P (n`))LS + aϕ(3s23p)2P o + bϕ(3s3p2)LS

(6.1)

Тут P (n`) позначає орбiталь зовнiшнього валентного електрона, в той час

як φ i ϕ - функцiї, що вiдображають розклади конфiгурацiйної взаємодiї

(ВК) необхiдних iонних та конкретних атомних станiв, вiдповiдно. Цi роз-

клади були отриманi в окремих БКХФ-розрахунках для кожного стану,

використовуючи програму MCHF [126, 127]. Вони включають всi однора-

зовi i подвiйнi збудження 3s- та 3p-орбiталей на кореляцiйнi 4`-орбiталi

(` = 0, 1, 2, 3). Цi хвильовi функцiї забезпечують належне включення ва-

жливих короткодiйних кореляцiйних ефектiв.

Розклад (6.1) можна розглядати як модель для всiх рiдбергiвських се-

рiй 3s2n` спектру алюмiнiю, в тому числi континуальних псевдостанiв, що

лежать вище границi iонiзацiї. Розклад може також забезпечувати хоро-

ше наближення для 3s23p-конфiгурацiї основного стану, як i для станiв

(3s3p2)LS зi збудженим кором. Альтернативно, ми можемо вибрати ви-

користання окремих ВК-розкладiв для цих станiв шляхом прямого вклю-

чення релаксацiйних ефектiв через одноелектроннi орбiталi з визначени-

ми станами. Останнiй шлях є прийнятнiшим i дозволяє контролювати то-

чнiсть цих висококорельованих станiв за допомогою бiльш розширених ВК-

розкладiв. Це є, зокрема, важливим у випадку сильної взаємодiї пертурба-

цiї з рiдбергiвськими серiями, де невелика змiна пертурбацiйного розкладу

може призвести до радикальних змiн її положення вiдносно iнших станiв.
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Невiдомi функцiї P (n`) для зовнiшнього валентного електрона були

розкладенi за B-сплайновим базисом, а вiдповiднi рiвняння були розв’язанi

за умови, що хвильовi функцiї обертаються в нуль на границi. B-сплайновi

коефiцiєнти для валентних орбiталей P (n`), разом з коефiцiєнтами a i b

(при потребi для конкретного LS симетрiї), були отриманi шляхом дiаго-

налiзацiї N -електронного атомного гамiльтонiана. Кiлькiсть спектроскопi-

чних зв’язаних станiв, якi можуть бути отриманi у наведенiй вище схемi,

залежить вiд радiуса B-сплайнового «боксу». У бiльшостi даних розрахун-

кiв останнiй був прийнятий рiвним 50a0, де a0 = 0.529 × 10−10м — радiус

Бора. Це дозволило нам отримати хороший опис станiв атома алюмiнiю з

головним квантовим числом для валентного електрона до n = 6. Решта

вiсiм псевдостанiв з вiд’ємною енергiєю (див [164] для загального обговоре-

ння базових iдей) є — в цьому пiдходi з обмеженими в боксi псевдостанами

— наближеним способом урахування нескiнченного числа рiдбергiвських

станiв.

Розклад (6.1) також здатний генерувати континуальнi псевдостани, що

лежать вище порогу iонiзацiї. Густина i кiлькiсть цих станiв головним чи-

ном залежить вiд радiуса боксу i, меншою мiрою, вiд iнших параметрiв

B-сплайнiв, таких як їх порядок або розподiл по сiтцi iнтервалiв. Такий

пiдхiд є водночас найпростiшим i найбiльш загальним способом отримання

континуального псевдоспектру. Це забезпечує чудову гнучкiсть щодо його

якостi, дозволяючи нам вибирати рiзнi радiуси боксу або змiнювати щiль-

нiсть B-сплайнового базису. Однак, оскiльки цi розрахунки генерують рiзнi

неортогональнi набори орбiталей для кожного стану атома, їх подальше ви-

користання вимагає вмiння поводитися з неортогональними орбiталями у

загальному виглядi. Така можливiсть якраз i забезпечується використан-

ням коду BSR.

В таблицi Б.8 порiвнюється розрахований нами спектр алюмiнiю з екс-

периментальними значеннями [163] для рiзних LS-мультиплетiв, включе-
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них у розрахунки розсiяння (див нижче). Загальне узгодження мiж експе-

риментом i теорiєю є добрим, з вiдхиленнями у значеннi енергiї, що ста-

новить менше 42 меВ для всiх станiв, включаючи важливi стани 3s3p2 зi

збудженим кором. Особливої уваги, зокрема, заслуговує стан 3s3p2 2D. Зав-

дяки сильнiй взаємодiї з рiдбергiвськими 3s1nd-серiями, стан 3s3p2 2D пов-

нiстю втрачає свою iдентичнiсть i «розмазується» по всiй серiї. Наприклад,

його домiшки до кiлькох перших рiвнiв енергiї рiвнi 21%, 23%, 14% i 10%

для станiв 3d, 4d, 5d i 6d, вiдповiдно. Таким чином, вiдповiдно до аналi-

зу [163] жодний зi станiв серiї 2D не можна однозначно iдентифiкувати зi

станом 3s3p2 2D. Цей висновок пiдтверджується також шляхом визначення

кiлькостi вузлiв у вiдповiдних nd-орбiталей. У цьому вiдношеннi маркува-

ння «3d, nd, 4d, 5d, 6d» вiдповiдних станiв у НIСТ-компiляцiї [165], як

вбачається, не є гарним вибором. Ми пропонуємо замiнити спiрний мар-

кер «nd» на «4d», а потiм почергово зменшити головнi квантовi числа для

наступних рiвнiв цiєї серiї.

Якiсть нашого опису мiшенi може бути додатково оцiнена шляхом по-

рiвняння результатiв сил осциляторiв рiзних переходiв з експерименталь-

ними даними та iншими теоретичними передбаченнями. Точнi сили осциля-

торiв дуже важливi для отримання достовiрних абсолютних значень пере-

рiзiв збудження, особливо для оптично дозволених переходiв при високих

енергiях електронiв. У таблицi Б.9 наведено порiвняння наших сил осци-

ляторiв з компiльованими даними, рекомендованими НIСТ [165]. Значення

сил осциляторiв у f -представленнi для переходiв мiж рiвнями тонкої стру-

ктури були перетворенi до мультиплетних LS значень. Ми бачимо добре

узгодження з експериментом для всiх цих переходiв, з середньою розбiжнi-

стю в процентному вираженнi у 5% вiдсоткiв.

У таблицi Б.9 також наведенi вiдношення мiж теоретичними силами

осциляторiв, отриманими у формi довжини i швидкостi оператора електри-

чного диполя. Це вiдношення можна, у певнiй мiрi, вважати також показни-
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ком точностi для обчислених f -значень. Для бiльшостi переходiв, значення

у формi довжини (fL) i швидкостi (fV ) узгоджуються в межах кiлькох вiд-

соткiв. Винятками є переходи 3s24p 2P − 3s25s 2S та 3s24d 2D − 3s26p 2P ,

де вiдхилення мiж значеннями в двох формах перевищують 10%.

6.1.2.2. Розрахунки зiткнення. Для того, щоб перевiрити чутли-

вiсть результатiв до розмiру розкладу сильного зв’язку ми провели ряд

розрахункiв з рiзною кiлькiстю станiв мiшенi. Ми починали з найпростi-

шої моделi обчислень, що включала першi десять спектроскопiчних станiв

алюмiнiю, якi переважно i являють практичний iнтерес. Ця модель буде по-

значатися як БСР10. Потiм ми включали всi стани аж до автоiонiзацiйного

стану 3s3p2 2P , щоб перевiрити вплив важливих внутрiшньооболонкових

збуджень 3s− 3p (модель БСР32). В якостi основної моделi, ми здiйснили

розрахунки iз зовнiшнiми 81-станами (модель БСР81). Ця модель додатко-

во включає у себе континуальнi псевдостани аж до 10 еВ вище порогiв iонi-

зацiї. Як правило, вважається, що цього достатньо для врахування впливу

основного зв’язку з континуумом мiшенi. Ми також здiйснили ряд розра-

хункiв у наближеннi двох станiв, якi (розрахунки) близькi до наближення

спотворених хвиль. Всi цi обчислення, як i ранiше, можна здiйснити на

стандартних однопроцесорних комп’ютерах.

З iншого боку, опис ab initio процесiв iонiзацiї вимагає врахування наба-

гато бiльше континуальних псевдостанiв. Щоб мати змогу у бiльшiй степенi

перекрити континуум мiшенi, ми зменшили радiус боксу до 30a0 i розгляну-

ли модель БСР587 — з 13-ма станами, що представляють зв’язаний спектр

i рештою 574-ма станами континууму мiшенi, що вiдповiдають iонiзацiї 3p

i 3s-пiдоболонок. Ми включили всi дублетнi i квартетнi стани мiшенi кон-

фiгурацiй 3s2n` i 3s3p (1,3P )n` з орбiтальним моментом ` = 0, 1, 2, 3 для

зовнiшнього електрона i повним орбiтальним моментом L = 0, 1, 2, 3, 4.

Псевдостани континууму в цiй моделi охоплюють область енергiй до 60 еВ
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вище границi iонiзацiї. Ця модель вимагає розпаралеленої версiї програм-

ного коду для запуску на суперкомп’ютерах iз сотнями процесорiв.

Рiвняння сильного зв’язку були розв’язанi за допомогою методу R-

матрицi, з використанням послiдовної або паралельної версiї програмного

коду BSR [15]. Вiдмiнною особливiстю методу є використання B-сплайнiв

в якостi унiверсального базису для представлення орбiталей розсiяння у

внутрiшнiй областi r 6 a. Отже, розклад R-матрицi в цiй областi має

вигляд

Ψk(x1, . . . , xN+1) = A
∑
ij

Φ̄i(x1, . . . , xN+1;~rN+1, σN+1)r
−1
N+1Bj(rN+1)aijk

+
∑
i

χi(x1, . . . , xN+1)bik

(6.2)

Тут Φ̄i позначають канальнi функцiї, побудованi з N -електронних станiв

мiшенi, в той час як сплайни Bj(r) представляють орбiталi континууму.

Функцiї χi — це додатковi (N + 1)-електроннi зв’язанi стани. У стандар-

тних R-матричних розрахунках [72] останнi включають одну конфiгура-

цiю, щоб забезпечити повноту загальної пробної хвильової функцiї i ком-

пенсувати обмеження ортогональностi на континуальнi орбiталi. З iншого

боку, використання в методi БСР неортогональних одноелектронних радi-

альних функцiй дозволяє повнiстю позбутися цих конфiгурацiй для ком-

пенсацiї обмежень ортогональностi. Ця процедура має практичнi переваги

в зменшенi псевдорезонансної структури в розв’язках розсiяння (див., для

прикладу, обговорення в працi [166]). Як правило, зв’язанi канали в БСР-

розрахунках використовуються для бiльш точного опису дiйсно зв’язаних

станiв у системi зiткнення.

У даних розрахунках зв’язанi канали були використанi тiльки для то-

чного опису 3s23p2 3P , 1D, i 1S-станiв вiд’ємного iона. Цi стани знаходяться

дуже близько до основного стану i, отже, їхнє положення є дуже чутли-
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вим до балансу кореляцiйних поправок у N -електроннiй функцiї мiшенi i

(N + 1)-електроннiй функцiї розсiяння. Для пiдтримки цього балансу ба-

гатоконфiгурацiйнi розклади для 3s23p2-станiв були отриманi в тому ж

наближеннi, що i для станiв мiшенi алюмiнiю. Ми включили всi одноразовi

i подвiйнi збудження 3s- та 3p-орбiталей на 4`-кореляцiйнi орбiталi. Нашi

значення спорiдненостi −0.404 та −0.093 еВ для 3s23p2 3P i 1D станiв до-

бре узгоджуються з експериментальними значеннями −0.433 та −0.095 еВ,

вiдповiдно [167]. Стан 3s23p2 1S є резонансом вiд’ємного iона i, за нашими

розрахунками, вiн лежить на 0.333 еВ вище основного стану Al.

У даних розрахунках B-сплайновий базис з боксом розмiру r = 50a0

(30a0) мiстить 111 (77) сплайнiв порядку 8. Максимальний iнтервал в обох

сiтках складав 0.65a0, що є достатнiм для доброго представлення хвильо-

вої функцiї розсiяного електрона при енергiях до 150 еВ. Модель зiткне-

ння БСР587 мiстить до 1515 каналiв розсiяння, що призводить до узаль-

нених задач на власнi значення з розмiрами матриць аж до 100 000 у B-

сплайновому базисi. Прямi числовi розрахунки були виконанi для парцi-

альних хвиль iз повним орбiтальним моментом до L 6 25. Приймаючи до

уваги повний спiн i парнiсть, у цiлому отримуємо 104 парцiальнi хвилi. Роз-

рахунок для зовнiшньої областi було виконано за допомогою розпаралеле-

ної версiї програми STGF [168], у якiй, при необхiдностi, були використанi

т. з. «top-up»-процедури для оцiнки вкладу вiд бiльш високих значень L.

6.1.3. Результати розрахункiв зiткнення e+Al. Перерiзи пру-

жного розсiяння, показанi на рис. 6.1, проявляють складну енергетичну

залежнiсть завдяки рiзноманiтним парцiально-хвильовим i резонансним

вкладам. Зокрема, «плече» при низьких енергiях обумовлене 3s23p2 1S-

резонансом, у той час як гострий пiк при 3.7 еВ обумовлений 3s3p3 3Do-

резонансом. Перерiз пружного розсiяння поблизу порогу в основному ви-

значається 3s23pks 3P o-каналом, з передбачуваною довжиною розсiювання
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−2.33a0. Ця 3P o-парцiальна хвиля також має мiнiмум Рамзауера.

Рис. 6.1: Перерiзи пружного розсiяння електронiв на атомах алюмiнiю в їх

основному станi 3s23p 2P o:

1–3 — результати даних розрахункiв [3] у наближеннях БСР587, БСР81 та

БСР32, вiдповiдно; 4 — наближеннi двох станiв сильного зв’язку Рябих i

Фабрикант [155].

Для наближеннях БСР587 показано також внесок домiнуючих парцiальних

хвиль 1S, 3P o, 1D та 3Do.

Порiвняння результатiв вiд рiзних моделей вказує на повiльну збiжнiсть

для пружних перерiзiв при низьких енергiях. Включення континуальних

псевдостанiв у моделi БСР587 призводять до змiн порядку 10% у порiв-

няннi з передбаченнями БСР81. Почасти цей результат пов’язаний з мiрою

урахування поляризацiя зарядової хмарки мiшенi розсiюваним електро-

ном. Розклад БСР587 дає поляризованiсть основного стану 58.5a3
0, що добре

узгоджується з iншими наявними розрахунками [169], котрi передбачають
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поляризованiсть у дiапазонi 55a3
0–60a3

0. Результати наближення двох станiв

сильного зв’язку (СЗ2) Рябих i Фабрикант [166] бiльш-менш узгоджуються

з нашими БСР-перерiзами десь до 2 еВ, але при вищих енергiях зiткнення

енергетичнi залежностi вказаних наближень значно вiдрiзняються.

На рис. Б.19–Б.21 представленi енергетичнi залежностi IП для найва-

жливiших дипольно-дозволених, недипольних та обмiнних переходiв, вiдпо-

вiдно, як з основного стану 3p 2P o атома Al, так i з двох нижнiх збуджених

станiв 4s 2S та 3s3p2 4P . Через майже повну вiдсутнiсть iнших теоретичних

i експериментальних даних, ми порiвнюємо мiж собою нашi передбачення,

отриманi за допомогою рiзних моделей, якi вiдрiзняються мiрою включе-

ння континуальних псевдостанiв. Це дозволяє нам перевiрити збiжнiсть

розкладу сильного зв’язку.

Як видно з рис. Б.19, бiльш повне врахування зв’язку каналiв приво-

дить до значного зменшення передбачуваних перерiзiв при низьких i про-

мiжних енергiях електронiв. Це стосується зв’язку як для зв’язаних станiв,

так i для континуальних псевдостанiв. Зв’язок мiж дискретними станами

iлюструється порiвнянням моделей БСР10 i БСР2, остання iз яких близь-

ка до наближення спотворених хвиль. Цей зв’язок значно знижує перерiзи

в областi припорогових енергiй. Включення автоiонiзацiйних 3s3p2-станiв

i кiлькох низькорозташованих континуальних псевдостанiв у наближеннi

БСР32 додатково знижує максимальний перерiз, але при цьому сильно за-

лежить у деталях вiд розглядуваного переходу. Бiльш помiтний ефект був

виявлений для переходiв 3p− ns, нiж для переходiв з 3p− nd. Включення

додаткових псевдостанiв у моделi БСР81 додатково знижує перерiзи при

промiжних енергiях, але це зниження є меншим за величиною. Як пока-

зано на прикладi збуджень 3p − 4s та 3p − 3d, подальше включення

псевдостанiв у моделi БСР587 не приводить до помiтної змiни перерiзiв.

Вiдповiдно, ми розглядаємо результати БСР81 як збiжнi, з точнiстю на

рiвнi кiлькох вiдсоткiв. На рис. Б.19 також показанi важливi збудження
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автоiонiзацiйних станiв 3s3p2 2P та 2S. Це є сильнi переходи, якi в зна-

чнiй мiрi сприяють iонiзацiї Аl (див нижче). Нашi БСР-передбачення до-

бре узгоджуються з перерiзами, отриманими у борнiвському наближеннi

плоских хвиль (ПХБ) [156] пiсля масштабування останнiх за допомогою

експериментальних сил осциляторiв i зсуву максимуму за допомогою емпi-

ричної процедури, описаної в [133]. Сильний вплив зв’язку каналiв також

встановлено для недипольних переходiв, представлених на рис. Б.20.

Тут великi поправки, пов’язанi з ефектами сильного зв’язку, проявляю-

ться для переходiв з основного стану, а також для переходiв мiж збуджени-

ми станами. Деякi з цих переходiв є вiдносно сильними, i порiвнянними по

величинi з дипольними збудженнями. Порiвняння моделей БСР10, БСР32 i

БСР81 показує, що зв’язок мiж зв’язаними станами є домiнуючим, а вплив

континуальних псевдостанiв вiдносно невеликий. Це може бути пояснено

припущенням, що недипольнi переходи можуть мiстити великий внесок вiд

двох вiртуальних дипольних переходiв через промiжний стан. Для збудже-

ння 3p − 4p моделi БСР81 i БСР587 забезпечують дуже близькi результати,

пiдтверджуючи тим самим повну збiжнiсть наших перерiзiв.

Всi обмiннi переходи, показанi на рис. Б.21, зв’язанi з метастабiльним

станом 3s3p2 4P . Всi обмiннi перерiзи мають сильний низькоенергетичний

максимум i швидко спадають з ростом енергiї налiтаючих електронiв. Ефе-

кти сильного зв’язку тут набагато менш помiтнi, з бiльш сильним впливом

зв’язку дискретних станiв, нiж впливом континуальних псевдостанiв.

Результати для перерiзiв iонiзацiї наведено на рис. Б.22. Результати для

БСР587 були отриманi як сума перерiзiв збудження всiх автоiонiзацiйних

станiв алюмiнiю i континуальних псевдостанiв. Ми припустили, що радi-

ацiйним розпадом автоiонiзацiйних станiв можна знехтувати в порiвняннi

з автоiонiзацiйним каналом, за винятком стану 3s3p2 2P . Тут ми викори-

стовували значення коефiцiєнта автоiонiзацiйного розгалуження, рiвне 0.9,

вiдповiдно до розрахункiв ширини автоiонiзацiї в працi [156]. Нашi резуль-
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тати БСР587 добре узгоджуються з експериментальними даними [3] для

всiх енергiй електронiв. РМПС-перерiзи [157] наведенi тiльки для малих

енергiй до 30 еВ. На рис. Б.22 також представлено перерiз прямої iонiзацiї.

Його вiдмiннiсть вiд повного перерiзу iонiзацiї показує на iстотний внесок

автоiонiзацiйного збудження, яке в основному зумовлене сильним внутрi-

шньоболонковим збудження 3s − 3p у стани 3s3p2 2P та 2S. Звернемо увагу

на те, що модель ЗЧСЗ не включає цi важливi внески вiд автоiонiзацiйного

збудження i, отже, її передбачення є занадто малими. Близьке узгодження

також виявлено з БЗБ-розрахунками [156]. Як уже згадувалося вище, це

частково пояснюється використанням для збудження 3s3p2-станiв наших

перерiзiв, якi перебувають у близькому узгодженнi з результатами методу

масштабованого ПХБ, використовуваного у БЗБ-розрахунках.

Нарештi, на рис. Б.23 представлено сумарний повний перерiз зiткнення

електронiв з атомами алюмiнiю в їх основному станi 3s23p, тобто суму iнте-

грованих по кутах перерiзiв пружного розсiяння, збудження та iонiзацiї. У

той час як перерiз пружного розсiяння забезпечує найбiльший внесок при

низьких i середнiх енергiях, iонiзацiя домiнує при енергiях 30 еВ i вище. В

цiлому, процеси збудження, складають менше 10% вiд сумарного повного

перерiзу.

Оскiльки перерiз переносу iмпульсу, як правило, є важливiшим за пру-

жний перерiз при моделюваннi плазми, вiн також показаний на рис. Б.23.

Рiзниця мiж перерiзами пружного розсiяння та переносу iмпульсу є iсто-

тною у всьому дiапазонi енергiй. Отже, пряме використання перерiзу пру-

жного розсiяння не рекомендується в якостi замiнника перерiзу передачi

iмпульсу, якщо результати для останнього недоступнi.

6.1.4. Короткий пiдсумок дослiдження розсiяння e+Al.

Ми представили великий набiр даних з розсiяння електронiв на нейтраль-

ному алюмiнiї, в тому числi для пружного розсiяння, передачi iмпульсу,
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процесiв збудження та iонiзацiї основного стану.

Перерiзи збудження були отриманi для всiх переходiв мiж 14 станами

алюмiнiю, а результати були представленi i обговоренi для вибраних пере-

ходiв. Розрахунки проводилися за допомогою програмного коду BSR [15],

в якому для представлення функцiй континууму всерединi R-матричної

сфери використовувавсяB-сплайновий базис. Вiдмiнною особливiстю БСР-

розрахункiв є використання неортогональних орбiталей як при побудовi

хвильових функцiй мiшенi, так i представлення функцiй розсiяння. Цей

метод дозволяє генерувати точний опис мiшенi i мiнiмiзувати псевдоре-

зонансну структуру при вищих енергiях. Зокрема, ми точно представи-

ли сильну взаємодiю стану 3s3p2 2D з рiдбергiвськими серiями 3s2nd, якi

є розрiзнюваною особливiстю спектру Аl. Враховуючи вiдсутнiсть досту-

пних експериментальних i теоретичних даних, важливим є той факт, що

теоретичнi передбачення перевiрялися кiлькома шляхами. Нашi найбiльш

обширнi розрахунки включали 587 станiв. Для перевiрки таких важливих

ефектiв, як поляризацiї мiшенi i збудження континууму мiшенi, ми порiв-

няли цi результати з бiльш обмеженими моделями, в якi входять тiльки

зв’язанi та автоiонiзацiйнi стани. Було встановлено, що вплив континууму

мiшенi є набагато меншим, нiж той, який був виявлений ранiше (у тому

числi й нами) для атомiв з частково заповненою 2p-оболонкою, таких як

C [170], N [171] та F [13]. Близьке узгодження наших моделей БСР81 та

БСР587 показує, що данi перерiзи можна розглядати як збiжнi з точнi-

стю до кiлькох вiдсоткiв. Перерiз пружного розсiяння має при низьких

енергiях кiлька вiдмiтних резонансних особливостей. Збiжнiсть розкладу

сильного зв’язку в цьому випадку є повiльнiшою, нiж для перерiзiв збу-

дження. Перерiз переносу iмпульсу, який зазвичай використовується при

моделюваннi плазми, iстотно вiдрiзняється вiд перерiзу пружного розсiян-

ня. Ми також отримали добре узгодження з експериментом для перерiзу

iонiзацiї. Це гарантує нам, що БСР-наближення (сильний зв’язок) з псевдо-



173

станами працює дуже добре, як було ще раз показано в даному пiдроздiлi

дисертацiї. Отримання в результатi єдиного розрахунку одразу цiлої су-

купностi характеристик пружного розсiяння, збудження та iонiзацiї при

зiткненнi e+Al фактично пiдтверджує статус методу БСР, як iнструменту

для здiйснення «повного» розрахунку розсiяння. Єдине, що наразi дещо

обмежує потенцiйно можливий комплексний характер нашого дослiджен-

ня зiткнень e+Al, — це практично повна вiдсутнiсть експериментальних

вимiрювань характеристик розсiяння електронiв на атомi Al.

6.2. Низькоенергетичне фоторозщеплення зовнiшньої

оболонки вiд’ємного iона алюмiнiю

У цьому пiдроздiлi ми дослiджуємо фоторозщеплення вiд’ємного iона

алюмiнiю, насамперед як у основному станi Al− (3s23p2) 3P , так i в збу-

дженому 1D станi. Для генерування точних хвильових функцiй початко-

вого зв’язаного стану та кiнцевого континуального стану використовується

метод Хартрi-Фока з неортогональними, залежними вiд терму орбiталями.

Зiткнення вибитого електрона в полi залишкового iона описується методом

R-матрицi з B-сплайнами в дiапазонi енергiй фотона вiд порога до 12 еВ.

У розклад сильного зв’язку включенi всi канали розсiяння для фотороз-

щеплення як з 3p-, так i з 3s-орбiталей. Ми передбачаємо ряд помiтних

резонансних особливостей, перевiрка яких призводить до нових викликiв у

вивченнi цього висококорельованого процесу. При класифiкацiї резонансної

структури обговорюються парцiальнi перерiзи, разом iз внесками основних

каналiв розсiювання. Передбаченi перерiзи, як очiкується, є найбiльш пов-

ним i точним, iз наразi доступних, набором даних для фоторозщеплення

Al− при низьких енергiях.

6.2.1. Вступнi зауваження. Фоторозщеплення вiд’ємного iона є ви-

сококорельованим процесом, який забезпечує строге випробування теорiї та
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обчислювальних методiв, тим самим спонукаючи їх до подальшого розви-

тку. Процес, що включає вiд’ємний iон, принципово вiдрiзняється вiд iонi-

зацiї нейтрального атома. Зокрема, вiдсутнiсть далекодiйної кулонiвської

взаємодiї мiж вибитим електроном i отриманим нейтральним атомом дає

унiкальну можливiсть вивчення електронних кореляцiй. Збудженi стани

вiд’ємних iонiв можуть проявлятися як помiтнi особливостi в спектрi фо-

торозщеплення, тим самим виявляючи деталi структури та динамiки цих

iонiв. Завдяки своїм унiкальним властивостям, вiд’ємнi iони були об’єктом

численних експериментальних i теоретичних дослiджень [94].

Як вiдомо вiд’ємнi iони з групи IIIB перiодичної системи мають конфi-

гурацiю основного стану (ns2np2) 3P , а фотозбудження ns-електрона при-

зводить до помiтних nsnp3-резонансiв (див. [172, 173]). Точний опис цих

резонансiв є головним завданням для теорiї. Як показано в нещодавньо-

му дослiдженнi фоторозщеплення B− [172] та Ga− [173], їх iнтерпретацiя

не є тривiальною i призвела до рiзних уточнень у результатах попереднiх

розрахункiв.

Вiд’ємний iон алюмiнiю був предметом суттєвої експериментальної та

теоретичної роботи з особливими зусиллями, спрямованими на точне ви-

значення електронної спорiдненостi. Використовуючи електронну спектро-

метрiю для лазерного фоторозщеплення, Feigerle та iн. [174] вимiряли спо-

рiдненiсть електронiв Al− 442 (10) меВ, а також встановили наявнiсть рiвня

Al− (1D2) з енергiєю зв’язку 110 (10) меВ. Останнє значення для рiвня 1D2

узгоджується з результатом, отриманим через дисоцiацiю електричного по-

ля Oparin та iн. [175], де була отримана енергiя зв’язку 95 меВ. Пiзнiше

Calabrese та iн. [176] вимiряли вiдносний перерiз фоторозщеплення Al− у

вузькiй припороговiй областi вiд 0.440 до 0.512 еВ за допомогою коаксi-

ального iонно-лазерного пучкового апарату з пересувним регульованим F -

центровим лазером. Шляхом пiдгонки даних з перерiзiв до Вiгнерiвського

порогового закону, значення електронної спорiдненостi Al було визначене
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як 440.94 (+0.66 / −0.48) меВ. Всi цi раннi вимiрювання не змогли роз-

дiлити вiдповiдну тонку структуру та дослiдити цiкаву для нас порогову

область. Тонка структура основного стану Al− (3s23p2) 3PJ вперше була

розрiзнена Scheer та iн. [167], з використанням налаштовуваної iнфрачер-

воної лазерної спектроскопiї. Було встановлено покращене значення спорi-

дненостi електрона, яке рiвне 3491.0 (4) см−1 (або 432.83 (5) меВ), а для

розщеплення J = 0, 1 та J = 1, 2 були встановленi значення 22.7 (3) i

45.7 (2) см−1, вiдповiдно. Цi результати для значень електронної спорiдне-

ностi мiстять iстотнi поправки у порiвняннi з попереднiми вимiрюваннями.

З теоретичної сторони, розрахунки були зробленi Arnau та iн. [177],

якi застосували метод взаємодiї конфiгурацiй (ВК) з псевдопотенцiала-

ми, Woon and Dunning [178], якi застосовували метод ВК з кореляцiйно-

послiдовними базисними наборами, i Wijesundera [179], який застосував ба-

гатоконфiгурацiйний метод Дiрака-Фока. Вони отримали значення 450 меВ

[177], 437 меВ [178], 433 меВ [179], вiдповiдно. Ми вiдзначаємо дуже близьке

узгодження повнiстю релятивiстських ab initio передбачень [179] з остан-

нiми експериментальними даними [167].

Iснує обмежена кiлькiсть прямих дослiджень фоторозщеплення Al−. На

додаток до вищезгаданих вимiрювань [176] поблизу порогу вiдриву, фото-

розщеплення Al− (3s23p2) 3P поблизу першого збудженого стану нейтраль-

ного алюмiнiю, Al (3s24s) 2S, вивчалося як експериментально, так i теоре-

тично Девiс та iн. [180]. Масово-роздiлений пучок Al− енергiєю 19 кеВ пе-

ретинався з частотно-подвоєним, легованим неодимом, iтрiєво-алюмiнiєво-

гранатово накачаним забарвленим лазерним променем, i були виявленi

швидкi атоми, створюванi в результатi процесiв розщеплення. Вимiрюва-

ння в областi енергiй трохи нижче порога Al (3s24s) 2S, виявили вели-

кий резонансний пiк у сигналi розщеплення. Розрахунок власних каналiв

R-матрицi генерував резонансну структуру, якiсно подiбну до цих даних,

й iдентифiкував великий резонансний пiк як такий, що виникає внаслi-
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док подвiйного збудження стану вiд’ємного iона, переважно (3s24s4p) 3P o

-характеру. Форма теоретичної кривої для цього резонансу якiсно узгоджу-

валася з експериментом, але була значно вужчою. Розрахунки виконували-

ся в рамках моделi, в якiй лише два зовнiшнi електрони вважалися актив-

ними, i тим самим не враховувалися мiжоболонковi переходи, що включали

би пiдоболонку 3s. Таке допущення якраз i було визначене в якостi можли-

вої причини вiдмiнностей мiж теорiєю та експериментом.

Мета даного пiдроздiлу роботи полягала у забезпеченнi ретельного та

всебiчного дослiдження фоторозщеплення Al− при низьких енергiях. Це

включає в себе аналiз ранiше спостережуваних резонансiв, а також кла-

сифiкацiю додаткових резонансних особливостей, якi передбачаються на

основi попереднiх розрахункiв для iнших iонiв з групi IIIB перiодичної си-

стеми [172,173]. Данi розрахунки виконувалися за допомогою програмного

коду R-матрицi з B-сплайнами (BSR) [15], де B-сплайновий базис викори-

стовується для представлення функцiй континууму. В рамках цього методу

неортогональнi набори орбiталей широко використовуються як для опису

мiшенi, так i для представленнi функцiй розсiювання. Вищезгадана мето-

дика дозволяє залежну вiд терму оптимiзацiю зв’язаних орбiталей. У поєд-

наннi з багатоконфiгурацiйними розкладами мiшенi, це забезпечує систе-

матичний спосiб врахування рiзних кореляцiй та ефектiв релаксацiї кору,

якi, як очiкується, вiдiграють важливу роль у процесах фоторозщеплення.

Крiм того, скасування обмежень ортогональностi (що зазвичай вводяться

з обчислювальних, а не з фiзичних мiркувань) для орбiталей розсiяння в

методi БСР гарантує чисельно-послiдовну обробку N -електронної мiшенi

та (N + 1)-електронної задачi зiткнення. Це дуже важливо для точного

опису припорогової резонансної структури.

6.2.2. Методика комп’ютерних обчислень.
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6.2.2.1. Структурнi розрахунки. Стани мiшенi алюмiнiю в даних

розрахунках були генерованi шляхом поєднання багатоконфiгурацiйного

методу Хартрi-Фока (MCHF) та обмеженого в боксi методу сильного зв’язку

з B-сплайнами [162]. Окрiм зв’язаних станiв, цей метод також генерує не-

перервний спектр мiшенi в наближеннi з псевдостанами. Структура бага-

токанального розкладу мiшенi мала таку ж форму, як i в наших розрахун-

ках електронного розсiювання на нейтральному Al [3], i з деталями можна

ознайомитися там. Атом алюмiнiю ефективно розглядався як система трьох

активних електронiв над замороженим кором 1s22s22p6. Оскiльки реляти-

вiстськi ефекти в алюмiнiї вiдносно невеликi, ми використовували нереля-

тивiстське наближення LS-зв’язку. У таблицi Б.10 наведенi стани мiшенi

нейтрального алюмiнiю, використанi в поточних розрахунках фоторозще-

плення. Основний стан Al має головну конфiгурацiю 3s23p, i багато збудже-

них станiв мають очевидно просту структуру 3s2n`. Однак рiдбергiвська

серiя 3s2nd сильно збурюється 3s-збудженим станом (3s3p2) 2D. Це класи-

чний приклад надзвичайно сильної взаємодiї мiж пертурбацiєю i рiдбергiв-

ською серiєю, коли пертурбацiя втрачає свою iдентичнiсть i «розмазується»

по всiй серiї [163]. Тому жоден зi станiв серiї 2 D не може бути чiтко iденти-

фiкований як (3s3p2) 2D-стан. Незважаючи на свiй квазi-одинелектронний

характер, стани 3s2n` сильно корельованi через значнi домiшки конфiгура-

цiй 3p2n` та сильного дипольного просування 3s-електрона до пiдоболонки

3p. У таблицi Б.10 порiвнюється розрахований спектр нейтрального алюмi-

нiю з експериментальними значеннями [165] для рiзних LS-мультиплетiв.

Загальне узгодження мiж експериментом та теорiєю дуже добре, з вiдхи-

ленням у розщепленнi енергiї меншим 42 меВ для всiх станiв, включаючи

також важливi 3s3p2-стани зi збудженим кором. Як буде показано нижче,

включення станiв зi збудженим кором має вирiшальне значення для пра-

вильного опису резонансної структури фоторозщеплення. Данi розклади

сильного зв’язку набагато меншi, нiж тi, що використовувалися для роз-
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гляду задачi розсiяння e+Al [3], де ми включили до 587 станiв мiшенi (як

фiзичних, так i псевдостанiв неперервного спектру). Такi обширнi зусилля

були необхiдними для коректного опису процесу iонiзацiї. З iншого боку,

як показано в порiвняльному БСР-аналiзi рiзних моделей процесу фото-

розщеплення B− [172], розклади сильного зв’язку для вибитого електрона

швидко збiгаються. Зокрема, було встановлено, що вплив континууму мi-

шенi є незначним, за винятком автоiонiзацiйних станiв nsnp2, якi представ-

ляють пряме ns-фоторозщеплення анiонiв ns2np2. Отже, стани, включенi

в таблицю Б.10, вважаються достатнiми для точного опису процесу фо-

торозщеплення. Для подальшого пiдвищення точностi кiнцевих перерiзiв

у наших розрахунках фоторозщеплення, описаних у наступному роздiлi,

ми застосували експериментальнi енергiї мiшенi. Визначенi пороги енергiй

фотонiв (якi були отриманi з нашою спорiдненiстю та експериментальними

енергiями збудження) наведенi в таблицi Б.10.

6.2.2.2. Розрахунки фоторозщеплення. Розрахунки фоторозще-

плення були виконанi за допомогою коду BSR [15]. Оскiльки основна теорiя

була детально описана в [181], ми наводимо тут лише короткий опис. У R-

матричному пiдходi хвильова функцiя (N + 1)-електронної системи у вну-

трiшнiй областi з 0 < r < a розкладається за енергетично незалежними

базисними функцiями

Ψk(x1, . . . , xN+1) = A
∑
i,j

Φ̄i(x1, . . . , xN+1;~rN+1, σN+1)
uj(rN+1)

rN+1
aijk

+
∑
i

χi(x1, . . . , xN+1)bik

(6.3)

Тут Φ̄i позначають канальнi функцiї, побудованi з N -електронних станiв

мiшенi, а uj — радiальнi базиснi функцiї, що описують рух розсiяного (тут

— вибитого) електрона. χi — додатковi (N + 1)-електроннi зв’язанi ста-

ни. В стандартних R-матричних розрахунках [72] останнi включають одну
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конфiгурацiю i, водночас, забезпечують повноту загальної хвильової фун-

кцiї розсiяння та компенсують обмеження ортогональностi, накладенi на

орбiталi континууму. З iншого боку, використання у методi БСР неортого-

нальних одноелектронних радiальних функцiй, дозволяє нам уникати цих

конфiгурацiй виключно для компенсацiї обмежень ортогональностi. Незва-

жаючи на це, в iснуючих розрахунках БСР були використанi деякi зв’язанi

канали χi у розкладi (6.3) для бiльш точного опису станiв 3s23p2 i 3s3p3

Al−. Для цих станiв ми також використовували окремi багатоконфiгура-

цiйнi розклади з одно-, дво- та трикратним збудженням з 3s- i 3p-рiвневих

пiдоболонок. Важливе питання стосується вибору параметрiв вiдсiкання в

цих розкладах. Щоб зберегти розумний розмiр остаточних розкладiв для

атомних станiв, всi ВК-розклади були обмеженi шляхом вiдкидання кон-

фiгурацiй з коефiцiєнтами, меншими за параметр вiдсiкання 0.01. Зазна-

чимо, що збiжнiсть для станiв вiд’ємного iона набагато повiльнiша, нiж

для нейтрального атома. Вибравши менший параметр вiдсiкання (0.005)

для цих станiв, ми одержали спорiдненiсть електрона 0.437 еВ, що дуже

близько до експериментального LS-значення 0.440 еВ, отриманого як рi-

зниця мiж усередненими по J енергiями мультиплетiв Al− (3s23p2) 3PJ [167]

та Al (3s23p) 2PJ [165]. Той же параметр вiдсiкання використовувався для

всiх iнших станiв 3s23p2 та 3s3p3 iона Al−. Вiдокремлений розгляд ста-

нiв вiд’ємного iона також дозволяє нам акуратно врахувати релаксацiйнi

ефекти, якi, як очiкується, повиннi бути важливими. У нашiй реалiзацiї ме-

тоду R-матрицi радiальнi функцiї uj для розсiяного електрона розкладенi

за сплайновим базисом як

uj(r) =
∑
l

cljBl(r) (6.4)

де коефiцiєнти clj, так як i коефiцiєнти aijk та bik у рiвняннi (6.3), визначаю-

ться шляхом дiагоналiзацiї загального (N + 1)-електронного гамiльтонiана
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всерединi R-матричного боксу радiусу a. Використання B-сплайнового ба-

зису призводить до узагальненої задачi на власнi значення вигляду

Hc = ESc (6.5)

де S — матриця перекриття. Ми не накладаємо жодних граничних умов

на функцiї uj на зовнiшньому краю боксу. Натомiсть додається оператор

Блоха [72], щоб зробити матрицю взаємодiї ермiтовою у внутрiшнiй обла-

стi. Тодi амплiтуди хвильових функцiй розсiяння в рiзних каналах на ме-

жi, необхiднi для побудови R-матрицi, задаються коефiцiєнтом останнього

сплайна, який є єдиним ненульовим сплайном на межi. У даних розрахун-

ках ми використовували радiус R-матрицi a = 40a0, де a0 = 0.529 10−10м

— радiус Бора. Ми використали 111 B-сплайнiв порядку 8, щоб перекрити

цей радiальний дiапазон напiвекспоненцiальною сiткою вузлiв. Це дозво-

лило нам отримати хорошi описи зв’язаних станiв з основним квантовим

числом валентного електрона аж до n = 6. Модель розсiяння у даних роз-

рахунках мiстить всi стани мiшенi, наведенi в таблицi Б.10. Вона об’єднує

дев’ять станiв мiшенi 3s2n` i три стани зi збудженим кором 3s3p2. Таким

чином, рiвняння сильної взаємодiї, в загальному, мiстять 12 станiв мiшенi,

що дає в результатi до 21 каналу розсiяння (для парцiальної хвилi 3P ). З

обчислювальної точки зору, це проста модель, i всi розрахунки виконува-

лися на звичайному портативному комп’ютерi (ноутбуцi). Тим не менше,

очiкується, що ця модель точно описує фоторозщеплення як з 3p-, так i

з 3s-пiдоболонок разом з точним MCHF описом як атомних станiв, так i

станiв вiд’ємного iона. В теорiї R-матрицi перерiз фоторозщеплення визна-

чається через дипольнi матричнi елементи мiж початковим станом Ψ0 i

базисними станами R-матрицi Ψk, за умови, що всi радiальнi орбiталi по-

чаткового стану добре обмеженi внутрiшньою областю. Загальний перерiз

фотоiонiзацiї (в одиницях a2
0) для енергiї фотонiв (у Рiдбергах) та поча-
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ткового стану з сумарним орбiтальним кутовим моментом L0 задається у

виглядi

σ(ω) =
8

3
π2αω±1 1

2L0 + 1

∑
j

|(Ψ−j ||D||Ψ0)|2 (6.6)

де α ≈ 1/137 — константа тонкої структури, аD — електричний дипольний

оператор. Степенi ω (+1 або −1) вiдповiдають формам довжини та швид-

костi. Iндекс j пробiгає всi рiзноманiтнi вiдкритi канали. Розкладаючи Ψ−j

за станами R-матрицi, знаходимо

(Ψ−j ||D||Ψ0) =
1

a

∑
k

(Ψk||D||Ψ0)

Ek − E0 − ω
wT
kR

−1F−j (a) (6.7)

де (Ψk||D||Ψ0) — редукованi матричнi елементи мiж початковим станом

та базисними функцiями R-матрицi, wT
k позначає поверхневу амплiтуду

розв’язкiв у внутрiшнiй областi при r = a, а матриця R−1 є оберненою

до R-матрицi [15]. Енергiї Ek i E0 також задаються в Рiдбергах. Якщо всi

канали вiдкритi (про необхiднi модифiкацiї у випадку закритостi деяких

каналiв, докладнiше див. [72]), асимптотичнi форми радiальних хвильових

функцiй Fi(r) для розсiяного електрона можуть бути вираженi у виглядi

F(r) ∼ k−1/2(S + CK) (6.8)

Тут ми записали iмпульс каналу, k, як дiагональну матрицю. Дiагональнi

матрицi S та C вiдповiдають регулярним i нерегулярним функцiям Кулона

(або Рiккатi-Бесселя) у кожному каналi розсiяння. Асимптотичний вираз

(6.8) визначає реактансну K-матрицю, K, яка пiдходить для граничних

умов стоячої хвилi. З iншого боку, для фоторозщеплення розв’язки вiдпо-

вiдають асимптотичним умовам з плоскою хвилею в напрямку iмпульсу

k вибитого електрона i розбiжним хвилям у всiх вiдкритих каналах. Вiд-

повiднi радiальнi функцiї F− вiдносяться до F iз асимптотичної форми

K-матрицi як

F− = −iF(1− iK)−1 (6.9)
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Для генерування асимптотичних розв’язкiв F була використана програ-

ма ASYPCK [182].

6.2.3. Результати для фоторозщеплення.

6.2.3.1. Результати 3P -фоторозщеплення. На рисунку 6.2 пока-

занi нашi результати для повного перерiзу фоторозщеплення Al− (3s23p2) 3P

у дiапазонi енергiй фотонiв вiд порога до 12 еВ. Як видно з рисунка, нашi

передбачення у формi довжини i у формi швидкостi дуже добре узгоджу-

ються мiж собою при всiх енергiях, причому вiдмiнностi не перевищують

15%. Хоча подiбне не є строгим доказом, але це сильний iндикатор загаль-

ної високої якостi хвильових функцiй, що використовуються в розрахун-

ках. Вiдмiнностi, що залишаються, зв’язанi з обмеженнями, накладеними

на розклади мiшенi. Енергетична залежнiсть перерiзiв фоторозщеплення

проявляє помiтну структуру з декiлькома максимумами та мiнiмумами, як

вузькими, так i широкими.

Рис. 6.2: Повний перерiз фоторозщеплення Al− (3s23p2) 3P :

1 — перерiз, отриманий у формi довжини електричного дипольного опера-

тора; 2 — перерiз, отриманий у формi швидкостi.

Нижче ми класифiкуємо бiльшiсть цих особливостей як можливi резонанси

вiд’ємного iона або як такi, що зв’язанi з вiдкриттям каналiв при рiзних по-
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рогах. Це буде зроблено шляхом ретельного аналiзу парцiально-хвильових

перерiзiв i внескiв домiнуючих iндивiдуальних каналiв iонiзацiї.

Щоб правильно розрiзняти можливi резонанснi структури, у даних роз-

рахунках ми використовували невеликi кроки 10−4 Ry при змiнi енергiї

падаючих фотонiв. Резонанси вiдповiдають тимчасовому захопленню еле-

ктрона з утворенням короткоживучого квазiзв’язаного стану, i вони є клю-

човими особливостями, необхiдними для розумiння багатьох процесiв елек-

трон-атомного розсiяння при малих енергiях. У безпосереднiй близькостi

вiд резонансу перерiз часто рiзко змiнюється з енергiєю, а власна фазова

сума змiнюється на π радiан у вiдносно вузькому енергетичному дiапазонi.

Для отримання резонансних параметрiв ми спочатку використовували

стандартну процедуру, в якiй ширина резонансу визначається з iнверсiї по-

хiдної по енергiї вiд фазового зсуву при резонанснiй енергiї, припускаючи

постiйним фоновий зсув фази [183]. Аналiзуючи суми власних фаз для за-

даної парцiальної хвилi, ми отримали параметри резонансiв (положення та

ширину), наведенi у таблицi Б.11, разом iз їх попередньою класифiкацiєю.

Ця процедура, однак, є дещо неоднозначною у випадку широких ре-

зонансiв, коли енергетична залежнiсть фазового зсуву може значно вiд-

рiзнятися. Для додаткової перевiрки точностi резонансних параметрiв ми

також використовували метод матрицi часової затримки [184]. У цьому ме-

тодi матриця часової затримки [185] використовується для встановлення

додаткового часу польоту налiтаючої частинки через її взаємодiю з мi-

шенню. Поблизу резонансу, час затримки виявляє форму лоренцiана, який

може бути пiдiгнаний для встановлення резонансних параметрiв. Резонан-

си переважають найдовшу часову затримку настiльки, що фон, насправдi,

взагалi можна розглядати як константу. Однак, як зазначалося вище, в iн-

терпретацiї слiд проявляти особливу обережнiсть, коли резонанс є широким

i перекриває один або навiть кiлька порогiв. Параметри резонансiв, визна-

ченi методом часової затримки, порiвнюються з даними зсуву фаз у таблицi
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Б.11. Як i очiкувалося, найбiльшi вiдмiнностi мiж результатами, отрима-

ними двома методами, були виявленi для широких (3s3p3)-резонансiв, за

винятком найвищих 3So-термiв, де фоновий внесок невеликий. Згаданi вище

розбiжностi можуть служити оцiнкою точностi резонансних параметрiв.

Тепер ми проаналiзуємо та прокоментуємо результати для кожної пар-

цiальної хвилi окремо. Вiдповiдно до правил дипольного вiдбору, фотороз-

щеплення основного стану Al− (3s23p2) 3P призведе до трьох результуючих

станiв неперервного спектру iз загальною симетрiєю 3Do, 3P o або 3So, вiдпо-

вiдно. На рисунку Б.24 видно парцiальний перерiз для переходу 3P e − 3Do

та вiдповiдних домiнантних каналiв. Перший широкий пiк у парцiальному

перерiзi походить вiд каналу розсiяння 3s23p (2P o) kd, який є домiнуючим

каналом для цiєї парцiальної хвилi. На перерiз для цього каналу сильно

впливає широкий резонанс Al− (3s3p3) 3D при 3.870 еВ. Цей сильно асиме-

тричний резонанс Фано має вiконну особливiсть при 3.658 еВ i закiнчується

при вiдкриттi нового порогу збудження мiшенi Al (3s3p2) 4P . Цей резонанс

є основною загальною особливiстю у фоторозщепленнi атомiв з групи IIIB.

Його було також виявлено в БСР-дослiдженнях фоторозщеплення B− [172]

та Ga− [173]. Всi iншi особливостi цiєї парцiальної хвилi пов’язанi з вiдкри-

ттям нових каналiв. Зокрема, широкий максимум при 7.73 еВ пов’язаний з

вiдкриттям каналу 3s3p2 (2P ) kp. Загалом ми виявили, що пряме фотороз-

щеплення через переходи 3s−kp та 3p−kd вiдображає домiнуючi процеси.

Всi iншi канали розсiювання дають лише дуже малi внески.

На рисунку Б.25 ми показуємо перерiз, що призводить до кiнцевої си-

метрiї 3P o. Крутий пiдйом бiля порогу зумовлений каналом 3s23p (2P o) ks,

який демонструє характеристики s-хвильового розсiювання. Зi збiльшен-

ням енергiї фотонiв, канал 3s23p (2P o) kd пiдвищує iнтенсивнiсть i стає

домiнуючим. Перший рiзкий резонансний пiк, розташований при 3.56 еВ,

iдентифiкується як (3s24s4p) 3P o резонанс Фано i буде обговорюватися пi-

знiше у порiвняннi з експериментом.
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Другий гострий пiк при 4.424 еВ, трохи нижче стану мiшенi 3s23d,

пов’язаний з резонансом (3s23d4p) 3P o. Широка вiконна структура при

4.055 еВ та наступним пiком пов’язана з iншим асиметричним резонансом

Фано основної конфiгурацiї (3s3p3) 3P o. Його параметри наведенi в табли-

цi Б.11. Лiве «крило» цього резонансу сильно збуджується багатьма iнши-

ми вiдкритими каналами, тим самим приводячи до додаткових невеликих

структур. Два максимуми при бiльш високих енергiях пов’язанi з вiдкри-

ттям каналiв 3s3p2 (2S) kp та 3s3p2 (2P ) kp через 3s-фоторозщеплення.

Подальша автоiонiзацiя цих 3s3p2-станiв призводить до подвiйного фото-

розщеплення та, зрештою, до Al+.

На рисунку Б.26 показанi парцiальнi перерiзи для симетрiї 3So. Ця пар-

цiальна хвиля включає в себе лише два стани мiшенi Al (3s3p2) 4P та

Al (3s3p2) 2P , а в перерiзi переважає сильний широкий пiк при 7.062 еВ.

Ми класифiкуємо цю особливiсть як резонанс Al− (3s3p3) 3So. Вiн лежить

мiж своїми «батькiвськими» станами з основною конфiгурацiєю 3s3p2 i,

отже, не може розглядатися як звичайний резонанс Фешбаха. У нейтраль-

них атомах або додатних iонах фешбахiвськi резонанси часто можуть бу-

ти представленi батькiвськими станами плюс захоплений електрон. Однак

для квазiзв’язаних станiв вiд’ємних iонiв така фiзична картина не працює,

оскiльки за рахунок слабкого кулонiвського притягання ядра захоплений

електрон може значно впливати на орбiталi в батькiвських станах, осо-

бливо у випадку еквiвалентних електронiв. У нашому випадку, наприклад,

середнiй радiус 3p-електрона змiнюється з 3.24a0 в початкових станах Al

(3s3p2) до 4.37a0 у станах Al− (3s3p3). Це призводить до значної змiни в

силi електрон-електронної взаємодiї мiж валентними електронами, що, в

свою чергу, може збiльшити енергiю результуючого квазiзв’язаного стану

вiд’ємного iона. Ще одним наслiдком є те, що такий клас резонансiв не

може бути добре описаний у «чистому» розкладi сильного зв’язку з фiксо-

ваними хвильовими функцiями мiшенi.
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На рисунку Б.27 представленi перерiзи фоторозщеплення для окремих

залишкових станiв мiшенi. Як i очiкувалося, основний внесок отримується

вiд вiдриву 3p-електрона, залишаючи, таким чином, мiшень в основному

станi Al (3s23p) 2P o, у той час як 3s-вiдрив залишає мiшень у збуджених

станах Al (3s3p2) 4P o i Al (3s3p2) 2P o. В околi резонансу Al− (3s3p3) 3So

3s-фоторозщеплення навiть стає домiнуючим. Всi iншi канали роблять пра-

ктично незначнi внески, за винятком каналiв, що ведуть до кiнцевого стану

Al (3s24p) 2P o, де за процесом фоторозшеплення вiдбувається струс еле-

ктрона 3p до орбiталi 4p.

Порiвняння з наявними теоретичними та експериментальними дани-

ми наведено на рисунку Б.27. Розрахунок у наближеннi власних каналiв

R-матрицi Девiс та iн. [180] включає лише 3p-фоторозщеплення. Хоча в

припороговiй областi результати тiсно узгоджуються з нашими перерiза-

ми, вiдмiнностi значно зростають при пiдвищеннi енергiї, особливо поблизу

3.5 еВ. Як обговорювалося вище, ця область сильно впливає на резонанс

Al− (3s3p3) 3Do, що з’являється завдяки 3s-фоторозщепленню. Нехтуван-

ня цим процесом у попередньому розрахунку [180] пояснює рiзницю мiж

результатами у вказанiй енергетичнiй областi.

Обидва розрахунки передбачають сильний вузький резонанс, Al− —

(3s24s4p) 3P o, розташований трохи нижче першого порогу збудження Al

(3s24s). Цей резонанс також був виявлений при вiдносних вимiрах Девiс

та iн. [180]. Права вставка на рисунку 6 показує експериментальнi перерiзи,

нормованi для отримання найкращого вiзуального узгодження з поточни-

ми розрахунками. Хоча щодо позицiї цього резонансу є добре узгодження,

ми бачимо помiтнi вiдмiнностi мiж їх експериментальними та теоретични-

ми ширинами. Експериментальна ширина 13 меВ майже вдвiчi перевищує

нашу величину 7 меВ. Розрахунок власних каналiв [180] також передбачає

значно вужчий резонанс, нiж експериментальне значення.

Як можливу причину цiєї невiдповiдностi автори [180] запропонували
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розглядати нехтування переходами мiж оболонками, що включають 3s-

пiдоболонку. Нашi розрахунки, однак, включають в себе 3s-пiдоболонку,

проте й вони все ще передбачають вужчу ширину. На рисунку Б.28 також

показанi вiдноснi вимiрювання Calabrese та iн. [176] у припороговiй областi.

Загалом енергетичнi залежностi перерiзiв у цiй енергетичнiй областi добре

узгоджуються, проте експериментальнi перерiзи показують бiльш крутий

пiдйом, а наше значення порогу 437 меВ, трохи нижче, нiж експеримен-

тально визначений порiг 441 меВ. Як згадувалося вище, пiзнiшi вимiрюва-

ння Scheer та iн. [167] запропонували нижчий порiг фоторозщеплення. Ще

бiльш детальне обговорення порогової областi, однак, вимагає роздiлення

тонкої структури рiвнiв Al та Al−. Це виходить за межi даної теоретичної

моделi.

6.2.3.2. Результати 1D-фоторозщеплення. Згiдно з нашими роз-

рахунками, Al− має збуджений зв’язаний стан (3s23p2) 1De з енергiєю зв’яз-

ку 0.097 еВ. Таким чином, цей стан може робити вклад у повне фоторозще-

плення Al−, i вiдповiднi перерiзи є необхiдними для iнтерпретацiї будь-яких

експериментальних вимiрювань. Повний та парцiальнi перерiзи фотороз-

щеплення для початкового стану 1De представленi на рисунку Б.29.

У порiвняннi з результатами для основного стану 3P e, перерiзи є бiльши-

ми i також мають помiтнi резонансно-подiбнi структури. Однак не всi пiки

можуть бути пов’язанi з певними резонансами. Аналiз власних фаз показує,

що лише два пiки (при 5.629 еВ для парцiальної хвилi 1Do та 6.076 еВ для

парцiальної хвилi 1P o) обумовленi вiдповiдними станами вiд’ємного iона

3s3p3 (див. Таблицю Б.11). Всi iншi структури вiдображають близькi до по-

рогових максимуми, викликанi вiдкриттям нових каналiв. Найбiльш помi-

тними є припороговi максимуми в каналах 3s23pks, 3s24skp та 3s3p2 (2P ) kp

для парцiальної хвилi 1P o, каналi 3s3p2 (2P ) kp для парцiальної хвилi 1Do

та каналах 3s23pkd i 3s23dkp для парцiальної хвилi 1F o. Звернемо увагу, що
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багато пiкiв розташованi над порогом iонiзацiї Al при 5.96 меВ (вiдносно

основного стану Al) i пов’язанi з кiнцевими станами мiшенi 3s3p2. Подаль-

ша автоiонiзацiя цих станiв призведе до подвiйного фоторозщеплення, що

приводить до додатного iона Al+ як кiнцевого продукту реакцiї.

6.2.4. Заключнi зауваження. Ми провели детальне вивчення фо-

торозщеплення Al− i представили результати для повних, а також парцi-

альних перерiзiв для основних каналiв розсiювання. Розрахунки проводи-

лися за допомогою методу БСР, у якому використання неортогональних

наборiв орбiталей дозволяє забезпечити високу гнучкiсть i, отже, точнiсть

при побудовi хвильових функцiй мiшенi. Для цiєї задачi дуже важливою

є можливiсть iндивiдуальної оптимiзацiї одноелектронних орбiталей для

кожного вибраного стану, особливо через те, що ми виявили значну ор-

бiтальну релаксацiю пiд час процесу фоторозщеплення. Нашi результати,

отриманi в формi довжини та швидкостi електричного дипольного опера-

тора, дуже добре узгоджуються мiж собою.

Енергетична залежнiсть перерiзу фоторозщеплення має кiлька помi-

тних особливостей. Для уточнення порогу та резонансної структури де-

тально проаналiзованi як парцiальнi перерiзи, так i основний внесок окре-

мих каналiв iонiзацiї в парцiальнi перерiзи. Ми пiдтверджуємо вузький ре-

зонанс Al− (3s24s4p) 3P o визначений експериментально [180], але ми отри-

муємо ширину резонансу значно меншу, нiж в експериментi.

Найголовнiше, що нашi розрахунки показують сильний вплив 3s-фото-

розщеплення, що, в свою чергу, призводить до яскраво виражених 3sp3-

резонансiв. Цi резонанси вiдповiдальнi за вiдзначенi особливостi низько-

енергетичного фоторозщеплення з основного стану (3s23p2) 3P та збудже-

ного стану (3s23p2) 1D iона Al−. Цi особливостi повиннi бути виявленi експе-

риментально. Отже, передбачуванi перерiзи фоторозщеплення дають новi

можливостi для майбутнiх дослiджень вiд’ємного iона Al−. Нарештi, вiд-
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значимо дуже близьку схожiсть резонансної структури, виявленої у фото-

розщепленнi Al− iз резонансними структурами B− та Ga−, розглянутими

ранiше [172, 173]. Порiвняння та аналiз цих результатiв разом проливають

бiльше свiтла на кореляцiї у вiд’ємних iонах групи IIIB.

Висновки до роздiлу 6

1. Вперше проведено систематичне дослiдження пружного розсiяння

повiльних електронiв на атомах алюмiнiю. Виявлено складну енергетичну

залежнiсть перерiзiв пружного e+Al розсiяння, зумовлену рiзними парцi-

ально-хвильовими та резонансними внесками. Показано, що при низьких

енергiях (3s23p2) 1S-резонанс призводить до утворення глибокого мiнiмуму

в енергетичнiй залежностi перерiзу, тодi як (3s3p3) 3Do-резонанс проявля-

ється у виглядi рiзкого пiку при 3.7 еВ. З’ясовано причини наявних розбi-

жностей мiж результатами чотирьох варiантiв БСР-розрахункiв (БСР10,

БСР32, БСР81 та БСР587) перерiзiв пружного e+Al розсiяння, що вiд-

рiзняються кiлькiстю врахованих в R-матричному розкладi спектроскопi-

чних 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 пе-

рерiзи пружного e+Al розсiяння зумовлює розбiжностi мiж результатами

двох основних БСР81 та БСР587 моделей розсiяння у межах 10%.

2. Порiвняння результатiв чотирьох варiантiв БСР-розрахункiв (БСР10,

БСР32, БСР81 та БСР587) характеристик e+Al розсiяння демонструє: 1)

добре узгодження передбачень двох основних (БСР81 та БСР587) моде-

лей розсiяння; 2) сильну чутливiсть положень енергетичних рiвнiв станiв

(3s23p2) 3P , 1D та 1S вiд’ємного iона Al− до балансу кореляцiйних попра-

вок у хвильових функцiях N -електронної мiшенi та (N + 1)-електронної

системи розсiяння e+Al; 3) помiтний вплив поляризацiї мiшенi на перерiзи



190

пружного розсiяння, збудження та iонiзацiї атома Al електронним ударом.

Встановлено також, що вплив зв’язку дискретних станiв мiшенi Al з кон-

тинуумом 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.

3. Вперше проведено систематичнi розрахунки енергетичних залежно-

стей 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, 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 збудженими станами. Вперше дослiдженi резонанснi ефекти,

що пов’язанi зi збудженням АIС (3s3p2) 2P , 2S в атомi алюмiнiю. Розрахо-

вано положення цих резонансiв.

4. На основi моделi розсiяння БСР587 проведено дослiдження iонiза-

цiї атома Al в основному станi (3s23p) 2P електронним ударом в дiапазонi

енергiй зiткнення вiд порогу до 110 еВ. Показано, що процес прямої iонiза-

цiї атома Al супроводжується збудженням одного з електронiв внутрiшньої

3s-оболонки, тобто утворенням квазiстацiонарних АIС (3s3p2) 2P та 2S, ав-

тоiонiзацiйний розпад яких дає додатковий суттєвий внесок а iонiзацiю Al.

Результати БСР587 розрахункiв перерiзiв iонiзацiї Al електронним ударом

добре узгоджуються з наявними експериментальними даними та теорети-

чними передбаченнями iнших авторiв.

5. Розраховано i докладно проаналiзовано перерiзи фоторозщеплення

вiд’ємного iона Al− в основному (3s23p2) 3P i збудженому (3s23p2) 1D ста-

нах. Виявлено складну резонансну структуру в енергетичних залежностях

повних та парцiальних перерiзiв фоторозщеплення hν+Al− (3s23p2) 3P та

hν+Al− (3s23p2) 1D, зумовлену утворенням автовiдривних станiв Al−.
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ВИСНОВКИ

В дисертацiйнiй роботi отримано такi результати:

1. 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

та характеристики елементарних процесiв взаємодiї повiльних електронiв

та фотонiв з будь-яким складним атомом та вiд’ємним iоном.

2. Запропоновано новий метод дискретизацiї неперервного спектра (N+

1)-електронної системи «атом + налiтаючий електрон», який базується

на одноразовiй дiагоналiзацiї матрицi повного гамiльтонiана HN+1 у B-

сплайновому базисi.

3. З використанням залежних вiд терму неортогональних орбiталей роз-

роблено новий ефективний спосiб урахування резонансних ефектiв, який

дозволяє мiнiмiзувати псевдорезонансну структуру в перерiзах розсiяння.

4. На основi розширеної БСР-версiї методу R-матрицi одержано вели-

кий 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−.

5. З використанням розширеної версiї БСР-версiї R-матричного мето-

ду 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
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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 резонан-

сом форми 4s23d 2D, тодi як резонанси форми (4s4p 1P o)kp вiдповiдають

за рiзкi пiки в перерiзах фоторозщеплення Ca−.

6. Комбiнованим методом БКХФ-БСР, що ґрунтується на концепцiї

«стиснутого атома» та використаннi B-сплайнiв як базисних функцiй, роз-

раховано 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 розрахункiв

енергiй зв’язку зазначених станiв атома Al добре узгоджуються з наявними

експериментальними даними, рекомендованими НIСТ.

7. Виконано чисельнi розрахунки сил осциляторiв для найважливiших

переходiв в атомi Al. Для досягнення хорошого опису структури мiшенi ви-

користовувався комбiнований БКХФ-БСР-метод, який дозволяє найбiльш

повно врахувати внутрiшньооболонковi кореляцiї (мiж 3s i 3p пiдоболон-

ками) для систем з вiдкритою оболонкою, таких як Al. Результати розра-

хункiв сил осциляторiв у формi довжини i в формi швидкостi практично

збiгаються i добре узгоджуються з даними, рекомендованими НIСТ.

8. Вперше проведено систематичне дослiдження пружного розсiяння

повiльних 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 розсiяння, 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 дис-

кретних станiв мiж собою та з iонiзацiйним континуумом на перерiзи пру-
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жного e+Al розсiяння зумовлює розбiжностi мiж результатами двох основ-

них БСР81 та БСР587 моделей розсiяння у межах 10%.

9. Вперше проведено систематичнi розрахунки енергетичних залежно-

стей 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.

10. На основi моделi розсiяння БСР587 проведено дослiдження iонiзацiї

атома 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 iонi-

зацiю Al. Результати БСР587-розрахункiв перерiзiв iонiзацiї Al добре узго-

джуються з наявними експериментальними даними та теоретичними пе-

редбаченнями iнших авторiв.

11. Розраховано i докладно проаналiзовано перерiзи фоторозщеплення

вiд’ємного iона Al− в основному (3s23p2) 3P i збудженому (3s23p2) 1D ста-

нах. Виявлено складну резонансну структуру в енергетичних залежностях

повних та парцiальних перерiзiв фоторозщеплення Al− (3s23p2) 3P та Al−

(3s23p2) 1D, зумовлену утворенням автовiдривних станiв Al−.
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Додаток Б

Таблицi i графiки

Таблиця Б.1: Енергiї збудження (Eзбуд) i зв’язку (Eзв) (в еВ) для спектро-

скопiчних станiв мiшенi Ca. Експериментальнi значення взятi з бази даних

НIСТ [106]. Наведенi також рiзницi (∆Eзв) мiж теоретичними та експери-

ментальними енергiями зв’язку.

№ Конфiгурацiя Терм НIСТ*[106] БСР39 [1]

п/п Eзбуд Eзв Eзв ∆Eзв

1 4s2 1S 0.000 −6.113 −5.953 0.160

2 4s4p 3P o 1.892 −4.221 −4.116 0.105

3 3d4s 3D 2.524 −3.589 −3.503 0.086

4 3d4s 1D 2.709 −3.404 −3.328 0.076

5 4s4p 1P o 2.933 −3.181 −3.100 0.081

6 4s5s 3S 3.910 −2.203 −2.154 0.049

7 4s5s 1S 4.131 −1.982 −1.933 0.049

8 3d4p 3F o 4.442 −1.671 −1.684 −0.013

9 3d4p 1Do 4.443 −1.670 −1.681 −0.011

10 4s5p 3P o 4.534 −1.580 −1.565 0.015

11 4s5p 1P o 4.554 −1.559 −1.546 0.013

12 4s4d 1D 4.624 −1.489 −1.476 0.013

13 4s4d 3D 4.681 −1.432 −1.422 0.010

14 3d4p 3Do 4.740 −1.373 −1.401 −0.028

15 4p2 3P 4.774 −1.339 −1.275 0.064

16 3d4p 3P o 4.877 −1.236 −1.256 −0.020

* Данi для триплетiв усередненi по термах
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Продовження таблицi Б.1

№ Конфiгурацiя Терм НIСТ*[106] БСР39 [1]

п/п Eзбуд Eзв Eзв ∆Eзв

17 3d4p 1F o 5.026 −1.087 −1.131 −0.044

18 4s6s 3S 5.028 −1.095 −1.077 0.018

19 4s6s 1S 5.045 −1.068 −1.032 0.036

20 4p2 1D 5.049 −1.065 −1.022 0.043

21 4s6p 1P o 5.168 −0.946 −0.957 −0.011

22 4p2 1S 5.181 −0.932 −0.894 0.038

23 4s4f 3F o 5.229 −0.885 −0.882 0.003

24 4s4f 1F o 5.250 −0.863 −0.868 −0.005

25 4s6p 3P o 5.272 −0.841 −0.833 0.008

26 4s5d 3D 5.300 −0.813 −0.812 0.001

27 4s5d 1D 5.321 −0.792 −0.786 0.006

28 3d2 3F 5.393 −0.721 −0.684 0.037

29 3d4p 1P o 5.447 −0.666 −0.679 −0.013

30 4s7s 3S 5.453 −0.660 −0.652 0.008

31 4s7s 1S 5.490 −0.624 −0.615 0.009

32 4s5f 3F o 5.550 −0.563 −0.562 0.001

33 4s5f 1F o 5.555 −0.558 −0.558 0.000

34 4s6d 1D 5.578 −0.535 −0.540 −0.005

35 4s7p 3P o 5.579 −0.539 −0.534 0.005

36 4s6d 3D 5.586 −0.528 −0.531 −0.003

37 4s7p 1P o 5.632 −0.481 −0.484 −0.003

38 4s8s 3S 5.671 −0.442 −0.435 0.007

39 4s8s 1S 5.689 −0.424 −0.414 0.010

* Данi для триплетiв усередненi по термах
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Таблиця Б.2: Сили осциляторiв для атома Ca

Початковий стан Кiнцевий стан БСР39 БКХФ [107] НIСТ [108]

4s2 1S 4s4p 1P o 1.78 1.76 1.75

4s5p 1P o 0.0007 0.0059 0.0009

4s4p 3P o 3d4s 3D 0.078 0.081

4s5s 3S 0.158 0.161 0.162

3d4s 3D 3d4p 3F o 0.369 0.355 0.361

4s5p 3P o 0.055 0.037 0.045

4s4p 1P o 4s5s 1S 0.127 0.119

3d4s 1D 4s4p 1P o 0.0011 0.0009

3d4p 1Do 0.375 0.299 0.274

4s5p 1P o 0.063 0.044 0.060

4s5s 3S 4s5p 3P o 1.21 1.30

4s5s 1S 4s5p 1P o 0.861 0.965
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Рис. Б.1: Схема розмiщення 39 нижчих енергетичних рiвнiв атома Са.

Справа наведенi значення енергiй збудження згiдно даних НIСТ [106].
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Таблиця Б.3: Експериментальнi значення енергiй збудження (Eзбуд)

НIСТ [106] для спектроскопiчних станiв мiшенi Ca (в еВ) та рiзницi

(∆Eзбуд) мiж теоретичними та експериментальними даними. Теоретичнi

данi, отриманi нами в пiдходi БКХФ-БСР34, порiвнянi з результатами на-

ближень БКХФ [107], РM24 [119], РМПС22 [112], РМ6 [90], РМ5 [91] та

РМ5 [102].

№ Стан Eзбуд ∆Eзбуд еВ

НIСТ*

[106]

БКХФ-

БСР34

БКХФ

[107]

РM24**

[119]

РМПС

[112]

РМ6***[90]

1 4s2 1S 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

2 4s4p 3P o 1.892 0.062 −0.00056 −0.144 −0.09 −0.088

3 3d4s 3D 2.524 0.013 0.00059 0.163 0.12 0.458

4 3d4s 1D 2.709 −0.040 0.00034 0.075 0.11 0.338

5 4s4p 1P o 2.933 0.068 0.00037 0.047 0.05 0.145

6 4s5s 3S 3.910 0.023 0.00050 0.007 0.11 0.675

7 4s5s 1S 4.131 0.002 0.00053 0.051 0.12

8 3d4p 3F o 4.443 −0.022 0.00147 −0.021 0.05 RM5 [91]

9 3d4p 1Do 4.534 0.093 0.00023 −0.060 0.02 0.0

10 4s5p 3P o 4.443 0.218 −8.53e−5 −0.032 0.02 0.138

11 4s5p 1P o 4.554 0.112 0.00069 −0.039 0.04 0.521

12 4s4d 1D 4.624 0.074 0.00059 0.098 0.20 0.428

13 4s4d 3D 4.740 −0.041 0.00055 0.370 0.35 0.244

14 3d4p 3Do 4.681 0.084 0.00082 0.034 0.13

15 4p2 3P 4.774 0.004 0.00135 −0.179 −0.11 RM5 [102]

16 3d4p 3P o 4.877 0.031 0.00135 0.243 0.36 0.0

* Данi для триплетiв усередненi по терму.
** Ще три конфiгурацiйнi стани, розрахованi в роботi [119], не були включенi у даний розклад силь-

ного зв’язку.
*** В колонцi послiдовно приведенi значення енергiй 5–6 нижнiх рiвнiв, розрахованi в працях [90,91,

102].



Продовження таблицi Б.3

№ Стан Eзбуд ∆Eзбуд еВ

НIСТ*

[106]

БКХФ-

БСР34

БКХФ

[107]

РM24**

[119]

РМПС

[112]

РМ6***[90]

17 3d4p 1F o 5.026 0.002 0.00064 0.862 0.97 −0.008

18 4s6s 3S 5.018 0.043 0.008

19 4s6s 1S 5.045 0.037 0.034

20 4p2 1D 5.049 0.063 0.243 0.28 −0.044

21 4s6p 1P o 5.168 0.075

22 4p2 1S 5.181 0.099 0.109 0.21

23 4s4f 3F o 5.250 0.047 −0.117 −0.03

24 4s4f 1F o 5.228 0.069 0.019 0.01

25 4s6p 3P o 5.272 0.044

26 4s5d 3D 5.300 0.061

27 4s5d 1D 5.321 0.068

28 3d2 3F 5.393 0.056

29 3d4p 1P o 5.453 0.001

30 4s7s 3S 5.490 −0.009

31 4s7s 1S 5.447 0.054 0.961 1.04

32 4s5f 3F o 5.555 0.036

33 4s5f 1F o 5.550 0.054

34 3d2 3P 6.019 −0.003

* Данi для триплетiв усередненi по терму.
** Ще три конфiгурацiйнi стани, розрахованi в роботi [119], не були включенi у даний розклад силь-

ного зв’язку.
*** В колонцi послiдовно приведенi значення енергiй 5–6 нижнiх рiвнiв, розрахованi в працях [90,91,

102].



Таблиця Б.4: Порiвняння БКХФ-БСР34-значень сил осциляторiв з iншими

теоретичними (БКХФ [107], MП [130], БКХФ [131]) та експериментальними

[129] (див. також [107]) даними для переходiв мiж станами атома кальцiю

Початков.

стан

Кiнцевий

стан

Теорiя Експеримент

БКХФ-БСР34 БКХФ [107] MП

[130]

БКХФ

[131]

Мiтрой

[129]

Iншi експер.

(див. [107]*)(gfl) (gfv) (gfl) (gfv)

4s2 1S 4s4p 1P o 1.760 1.723 1.760 1.827 1.746 1.74 (1.71-1.81) ±0.03 1.754(10)c, 1.79(3)d

4s5p 1P o 0.0002 0.0003 0.0059 0.0051 0.0020 0.0011 0.00091±0.0019 0.00091(19)g

4s6p 1P o 0.060 0.051 0.027 0.041±0.006
3d4p 1P o 0.098 0.084 0.055 0.066±0.008

4s4p 1P o 4s5s 1S 0.366 0.327 0.356 0.369

4s6s 1S 0.0002 0.0015 0.0105 0.0270±0.0018
4p2 1S 0.352 0.316 0.348 0.342±0.012
4s7s 1S 0.097 0.041 0.0408 0.0399±0.0018
4s4d 1D 0.485 0.403 0.640 0.762 0.619 0.744 0.618±0.015 0.62(2)h

4p2 1D 1.870 1.858 1.491 1.737±0.039
4s5d 1D 0.637 0.619 0.909 0.840±0.018

* Посилання на джерела (a, b, c, d, e, f, g, h, i, j, k, l) з експериментальними силами осциляторiв наведенi згiдно [107]



Продовження таблицi Б.4

Початков.

стан

Кiнцевий

стан

Теорiя Експеримент

БКХФ-БСР34 БКХФ [107] MП

[130]

БКХФ

[131]

Мiтрой

[129]

Iншi експер.

(див. [107]*)(gfl) (gfv) (gfl) (gfv)

3d4s 1D 4s4p 1P o 0.007 0.043 0.0045 0.0092 0.0073 0.0046(12)i, 0.0051j

3d4p 1Do 2.014 3.072 1.495 1.590 1.84 1.37(4)k

4s5p 1P o 0.295 0.280 0.219 0.270 0.293 0.299(7)k

3d4p 1F o 0.7736 0.6415 0.416 0.376 0.357 0.499(24)l

4s5s 1S 4s5p 1P o 1.199 0.847 0.965 1.467

3d4p 1Do 4s4d 1D 0.017 0.030 0.010 0.022

4s5p 1P o 4s4d 1D 0.134 0.058 0.309 0.496

4s4d 1D 3d4p 1F o 0.562 0.627 0.660 0.848 0.9733 0.65(24)l

4s4p 3P o 3d4s 3D 0.550 0.319 0.725

4s5s 3S 1.373 1.333 1.451 1.374 1.44 1.08±0.18 1.46(22)b

4s4d 3D 3.600 3.577 3.722 3.411 3.393 3.96±0.63 3.86(53)b

4p2 3P 4.156 4.218 4.727 4.527 5(1)c

4s5d 3D 0.914 0.878 1.008 1.08±0.27

* Посилання на джерела (a, b, c, d, e, f, g, h, i, j, k, l) з експериментальними силами осциляторiв наведенi згiдно [107]



Продовження таблицi Б.4

Початков.

стан

Кiнцевий

стан

Теорiя Експеримент

БКХФ-БСР34 БКХФ [107] MП

[130]

БКХФ

[131]

Мiтрой

[129]

Iншi експер.

(див. [107]*)(gfl) (gfv) (gfl) (gfv)

3d4s 3D 3d4p 3F o 6.135 5.261 5.322 5.066 5.42(13)d

4s5p 3P o 0.727 0.483 0.556 0.7031 0.67(2)d

3d4p 3Do 5.201 7.550 5.040 4.98 5.47(14)d

3d4p 3P o 3.163 2.096 3.171 2.848 3.11(8)d

4s5s 3S 4s5p 3P o 4.250 3.935 3.891

3d4p 3P o 0.508 0.554 0.117

3d4p 3F o 4s4d 3D 0.016 0.576 0.025

4s5p 3P o 4s4d 3D 2.532 3.528 2.410

* Посилання на джерела (a, b, c, d, e, f, g, h, i, j, k, l) з експериментальними силами осциляторiв наведенi згiдно [107]
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Рис. Б.2: Перерiзи фоторозщеплення Ca−: (а) парцiально-хвильовi вклади

у фоторозщеплення Ca−: 1 — БСР39; 2 — RM5, Юань [102]; (б) БСР39-

перерiзи, що приводять до рiзних кiнцевих станiв атома Ca.

Рис. Б.3: 3D-поверхня ДП переходу 4s2 1S − 4s4p 1P o в атомi Са.

1 — 3D-поверхня ДП, БСР39; 2 — експеримент, Мiлiсавлевич та iн. [122].
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Рис. Б.4: ДП збудження стану 4 3P o атома Са електронним ударом при

енергiях 30, 40 та 60 еВ: 1 – данi БСР39 [2]; 2 — РСХ, Срiвастава та iн. [113].

Рис. Б.5: ДП збудження станiв n 1,3D (n = 3, 4, 5) атома Са електронним

ударом при енергiях 20 i 40 еВ: 1 — данi БСР39 [2]; 2 — РСХ, Муктават та

iн. [114].
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Рис. Б.6: Диференцiальнi перерiзи пружного розсiяння e+Ca:

(а) Кутовi залежностi ДП при фiксованих значеннях енергiї до ∼3 еВ.

(б) Залежнiсть iнтегрованих по енергiї (в межах вiд 0.002 до 6.83 еВ) ДП

пружного розсiяння вiд кутiв розсiяння.
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Рис. Б.7: Кутовi (a) та енергетичнi (б) БСР39-залежностi ДП пружного

розсiяння електронiв на Са для фiксованих значень енергiй (в еВ) та кутiв

(у градусах), вiдповiдно.
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Рис. Б.8: ДП пружного розсiяння електронiв на атомi Са (наближення

БСР39) у рiзних початкових станах 4 1S, 4 3P o, 3 3D i 4 1P o:

(а) кутовi залежностi ДП пружного розсiяння e+Ca: 1 — початковий стан

4 1S; 2 — 4 3P o; 3 — 3 3D; 4 — 4 1P o;

(б) 3D-поверхня ДП пружного розсiяння електронiв на атомi Ca в поча-

тковому станi 3 3D; 1 — кутова залежнiсть ДП при E = 18.1 еВ; 2 —

3D-поверхня ДП.
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Рис. Б.9: Енергетичнi залежностi пружного та повного IП розсiяння e+Ca:

1 — калiбрований згiдно [1] експерименнт [82];

2 — експеримент [146];

3, 4 — повний та пружний БСР39-перерiзи;

5, 6 — повний та пружний ОП-перерiзи [86].
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Таблиця Б.5: Параметри особливих точок на поверхнi ДП пружного розсi-

яння e+Ca

№, п/п Emin, еВ θmin, ◦ ≈ σmax, Мб σmin, Мб

1 0.1361 99.47 − −
2 1.3473 73.89 16 4.80e−3

3 1.4185 134.53 3 1.50e−3

4 2.1310 82.42 3 5.30e−1

5 2.2022 136.89 1 4.10e−1

6 6.1208 57.79 0.25 3.59e−5

7 11.6069 125.40 0.1 6.75e−7

8 16.4517 83.84 0.01 5.33e−5

Таблиця Б.6: Найбiльш чiткi резонанси в IП зiткнення e+Ca в областi енер-

гiй до 4.3 еВ

Енергiя,

еВ

Ширина,

меВ

Зсув фази,

π

Класифiкацiя

Поч. стан Кiн. стан

1.193 700 0.83 4s23d 2D 4s2 1S

2.121 59 0.83 4s4p[3P ]3d 4F o 4s4p 3P o

2.251 140 0.84 4s3d[3D]5p 2Do 4s3d 3D

2.523 13 0.85 4s4p[3P ]3d 4Do 4s4p 3P o

3.659 101 0.72 4s3d[1D]4d 2S 4s3d 1D

3.826 16 0.9 4s5s[3S]5p 4P o 4s5s 3S

3.875 3 0.98 4s5s2 2S 4s5s 3S

3.877 7 0.96 4s5s[3S]5p 2P o 4s5s 3S

3.917 4 0.77 4s5s[3S]4d 2D 4s5s 3S

4.099 3 0.86 4s5s[1S]6s 2S 4s5s 1S

4.143 11 0.67 4s5s[1S]4d 2D 4s5s 1S
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Рис. Б.10: Iнтегральнi перерiзи пружного розсiяння e+Ca i збудження ста-

нiв 4 3P o, 3 3D, 3 1D, 4 1P o та 5 3S атома Ca (—). Для кожного IП показано

розклад по парцiальних хвилях 2S, 2P o, 2D та 2F o. Вертикальнi тонкi лiнiї

вказують на пороги збудження станiв атома Ca.
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Рис. Б.11: Парцiально-хвильовий аналiз IП розсiяння e+Ca в областi енер-

гiй до 4.3 еВ:

(а) Iнтегральний перерiз пружного розсiяння електронiв на атомi кальцiю

у метастабiльному станi 4 3P o та його розклад по парцiальних хвилях. Вер-

тикальнi тонкi лiнiї вказують на пороги збудження станiв атома Ca.

(б) Парцiально-фазовий аналiз резонансних особливостей IП для 2D-хвилi:

Верхнє вiкно: парцiальнi 2D-перерiзи пружного розсiяння та збудження при

розсiяннi електронiв на Са в основному станi 4 1S (суцiльна лiнiя) та мета-

стабiльному станi 4 3P o (штрих-пунктирна лiнiя);

Середнє вiкно: парцiальнi 2D-фазовi суми, в одиницях π радiан;

Нижнє вiкно: похiднi вiд парцiальних 2D-фазових сум.
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Рис. Б.12: Перерiзи та фазовi суми для розсiяння e+Ca в ультрахолоднiй

областi енергiй:

(а) IП: 1, 2 — данi БСР39 i БКХФ-БСР34; 3 — ДФ, Yuan [111]; 4 — РМПС,

Bartschat and Sadeghpour [89]; 5 — метод полюсiв Редже — Felfli et al. [109];

(б) ДП при кутах розсiяння 0◦, 90◦та 180◦, позначення як у вiкнi (а): зна-

чення ДП показанi в лiнiйнiй та логарифмiчнiй шкалах;

(в) парцiальнi 2S, 2P o та 2D-перерiзи, позначення як у вiкнi (а);

(г) фази розсiяння для 2S, 2P o та 2D-хвилi: 1–5 — позначення як у вiкнi (а);

6 — SEP, Yuan and Zhang [89].
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Рис. Б.13: IП збудження станiв 4 3P o, 3 3D, 3 1D, 4 1P o та 5 3S атома Са

електронним ударом:

1 — нашi данi БСР39; 2 — РМ22, Самсон i Беррiнгтон [112] для IП збудже-

ння з основного стану 4 1S;

у нижньому правому вiкнi — данi БСР39 для IП збудження станiв 3 3D,

3 1D, 4 1P o та 5 3S iз метастабiльного стану 4 3P o.
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Рис. Б.14: IП збудження станiв серiй ns 3,1S (n = 5, 6, 7, 8), серiй np 3,1P o

(n = 4, 5, 6, 7), nd 3,1D (n = 3, 4, 5, 6), nf 3,1F o (n = 4, 5), а також станiв

4p2 (3P o,1S,1D):

1, 2 — БСР39-збудження з рiвнiв 4 1S i 4 3P o; 3 — експ. Гарга та iн. [144].



239

Рис. Б.15: Iнтегральнi перерiзи рiзних переходiв для розсiяння e+Ca:

(а) — IП збудження станiв серiї 3d4p 3,1L (L = 1, 2, 3): 1, 2 — БСР39-

збудження з рiвнiв 4 1S i 4 3P o;

(б), (в) — порiвняння даних БСР39 з експериментом Гарга и др. [144] для

рiзних серiй переходiв в атомi Са: 1 — БСР39; 2 — БСР39+каскади; 3 —

експ. Гарга та iн. [144].
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Рис. Б.16: IП збудження електронами атома Са в станi 4s4p 3P o:

1 — експ. Шафраньош та iн. [128]; 2 — 6CC, Шафраньош та iн. [128]; 3,

4, 5 — данi БСР39, БСР39+каскади, БКХФ-БСР34; 6 — РСХ, Шарма та

iн. [148].
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Таблиця Б.7: Розсiяння e+Ca: ефективнi сили зiткнень збудження з основ-

ного стану (для вибраних температур)
К
.с
та
н Температура, ×103 K

25 50 75 100 250 500 1000

1 4.811 5.165 5.367 5.576 6.585 7.046 6.991

2 6.026−1 4.510−1 3.799−1 3.359−1 2.142−1 1.375−1 8.036−2

3 9.163−1 7.773−1 6.745−1 5.992−1 3.731−1 2.350−1 1.360−1

4 3.301−1 4.680−1 5.866−1 6.906−1 1.039 1.161 1.137

5 1.676 3.477 5.153 6.666 1.1981 1.4591 1.4791

6 4.110−2 3.485−2 3.085−2 2.773−2 1.785−2 1.165−2 6.967−3

7 1.104−1 1.533−1 1.985−1 2.381−1 3.600−1 3.852−1 3.636−1

8 1.273−1 1.075−1 9.344−2 8.309−2 5.146−2 3.206−2 1.838−2

9 5.119−2 5.429−2 5.738−2 5.988−2 6.328−2 5.358−2 3.856−2

10 5.961−2 5.109−2 4.593−2 4.199−2 2.819−2 1.826−2 1.069−2

11 8.736−2 1.543−1 2.047−1 2.430−1 3.529−1 4.108−1 4.315−1

12 1.207−1 1.989−1 2.582−1 3.045−1 4.501−1 5.423−1 5.875−1

13 6.691−2 7.108−2 6.750−2 6.246−2 4.071−2 2.574−2 1.491−2

14 9.683−2 8.383−2 7.263−2 6.394−2 3.739−2 2.227−2 1.236−2

15 7.568−3 7.154−3 7.235−3 7.330−3 6.690−3 4.974−3 3.128−3

16 5.683−2 5.441−2 4.914−2 4.428−2 2.735−2 1.678−2 9.508−3

17 8.754−2 8.332−2 7.953−2 7.701−2 7.314−2 7.513−2 7.693−2

18 1.375−2 1.161−2 1.016−2 9.066−3 5.674−3 3.595−3 2.096−3

19 2.690−2 4.201−2 5.407−2 6.359−2 9.668−2 1.197−1 1.340−1

20 1.689−1 2.960−1 3.703−1 4.154−1 4.803−1 4.622−1 4.193−1

21 1.878−2 3.171−2 4.440−2 5.618−2 1.097−1 1.577−1 1.943−1

22 1.404−2 2.134−2 2.697−2 3.147−2 4.565−2 5.306−2 5.622−2

23 1.572−2 1.733−2 1.665−2 1.549−2 1.007−2 6.234−3 3.538−3
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Продовження таблицi Б.7
К
.с
та
н Температура, ×103 K

25 50 75 100 250 500 1000

24 4.086−2 5.494−2 6.187−2 6.582−2 7.111−2 7.000−2 6.658−2

25 2.203−2 2.064−2 1.895−2 1.744−2 1.171−2 7.523−3 4.372−3

26 2.901−2 3.513−2 3.411−2 3.170−2 2.031−2 1.251−2 7.088−3

27 1.002−1 1.809−1 2.301−1 2.617−1 3.231−1 3.332−1 3.241−1

28 4.658−2 4.742−2 4.378−2 3.992−2 2.520−2 1.558−2 8.863−3

29 4.204−2 8.450−2 1.213−1 1.526−1 2.731−1 3.659−1 4.306−1

30 5.727−3 5.385−3 4.887−3 4.428−3 2.809−3 1.772−3 1.027−3

31 9.659−3 1.680−2 2.244−2 2.696−2 4.251−2 5.248−2 5.818−2

32 1.120−2 1.232−2 1.186−2 1.105−2 7.137−3 4.369−3 2.452−3

33 3.001−2 3.858−2 4.309−2 4.580−2 5.024−2 5.057−2 4.919−2

34 5.377−2 7.709−2 9.065−2 9.948−2 1.189−1 1.262−1 1.277−1

35 2.775−2 2.403−2 2.070−2 1.820−2 1.083−2 6.591−3 3.723−3

36 3.078−2 3.310−2 3.095−2 2.826−2 1.758−2 1.076−2 6.089−3

37 4.508−2 6.936−2 8.961−2 1.066−1 1.702−1 2.173−1 2.487−1

38 6.209−3 6.028−3 5.537−3 5.054−3 3.258−3 2.067−3 1.201−3

39 1.393−2 2.315−2 2.818−2 3.129−2 3.799−2 4.027−2 4.035−2
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Рис. Б.17: Ефективнi сили зiткнень для резонансного переходу 4s2 1S −
4s4p 1P o в атомi Са:

1 — експ. Кренделл та iн. [145]: 2 — нашi данi БСР39; 3 — РМ22, Самсон i

Беррiнгтон [112].

Рис. Б.18: Похiднi повних перерiзiв розсiяння електрона на атомi кальцiю.

1 — данi БСР39; 2 — експеримент Джонстон та. iн. [84]; 3 — калiброванi

данi Романюк та. iн. [82] (похiднi розрахованi нами)
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Таблиця Б.8: Енергiї зв’язку (в еВ) для спектроскопiчних станiв мiшенi

атома Al, включених у наш СЗ розклад

Конфiг. Терм НIСТ [165] БСР [3] Рiзниця

3s23p 2P o −5.976 −5.946 0.030

3s24s 2S −2.843 −2.808 0.035

3s3p2 4P −2.378 −2.384 −0.006

3s23d 2D −1.964 −1.950 0.014

3s24p 2P o −1.899 −1.890 0.009

3s25s 2S −1.313 −1.302 0.011

3s24d 2D −1.159 −1.158 0.001

3s25p 2P o −0.992 −0.988 0.004

3s24f 2F o −0.863 −0.863 0.000

3s26s 2S −0.761 −0.751 0.010

3s25d 2D −0.749 −0.747 0.002

3s26p 2P o −0.613 −0.590 0.023

3s3p2 2S 0.431 0.423 −0.008

3s3p2 2P 1.044 1.086 0.042
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Таблиця Б.9: Порiвняння сил осциляторiв для Al

Перехiд fL рiзниця a, % [165] рiзницяb, %

3p− 4s 1.16e−1 2.8 1.16e−1 0.0

3p− 3d 1.74e−1 1.6 1.70e−1 2.3

3p− 5s 1.44e−2 3.8 1.50e−2 4.1

3p− 4d 4.62e−2 1.4 4.90e−2 5.9

3p− 6s 5.14e−3 4.1 4.85e−3 5.8

3p− 5d 1.26e−1 1.7 1.28e−1 1.6

4s− 4p 1.22 1.2 1.24 1.6

4s− 5p 1.95e−2 4.1 2.03e−2 4.0

4s− 6p 3.34e−3 7.2 3.19e−3 4.6

3d− 4p 2.37e−2 4.8 2.27e−2 4.3

3d− 5p 1.05e−3 4.4 9.94e−4 5.5

3d− 4f 4.01e−1 0.1 3.70e−1 8.0

4p− 5s 2.56e−1 1.1 2.01e−1 24.1

4p− 4d 7.80e−1 1.6 8.28e−1 6.0

4p− 6s 2.40e−2 1.7 2.36e−2 1.7

4p− 5d 4.60e−3 7.3 4.78e−3 3.8

5s− 5p 1.71 0.6 1.74 1.7

5s− 6p 4.91e−2 1.9 4.65e−2 5.4

4d− 5p 2.09e−1 3.0 1.94e−1 7.4

4d− 4f 7.93e−1 0.1 7.90e−1 0.4

4d− 6p 4.77e−3 7.8 5.35e−3 11.5

5p− 6s 4.01e−1 0.6 3.94e−1 1.8

5p− 5d 1.21 1.4 1.25 3.3

4f − 5d 1.60e−1 0.4 1.63e−1 1.9

6s− 6p 2.24 0.4 2.18 2.7

5d− 6p 3.85e−1 1.8 3.53e−1 8.7
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Рис. Б.19: Залежнiсть IП вiд енергiї зiткнення для обраних дипольно-

дозволених переходiв в атомi Al:

1–5 — результати даних розрахункiв [3] у наближеннях БСР587, БСР81,

БСР32, БСР10 та БСР2 вiдповiдно; 6 — f -масштабоване борнiвське набли-

ження плоских хвиль для збудження станiв 3s3p2 2S, 2P Кiм i Стоун [156].
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Рис. Б.20: Залежнiсть IП вiд енергiї зiткнення для найважливiших неди-

польних переходiв в атомi Al:

1–5 — результати даних розрахункiв [3] у наближеннях БСР587, БСР81,

БСР32, БСР10 та БСР2 вiдповiдно.

Данi БСР-результати, отриманi в рiзних наближеннях, iлюструють збi-

жнiсть СЗ-розкладу.
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Рис. Б.21: Залежнiсть IП вiд енергiї зiткнення для найважливiших обмiн-

них переходiв в атомi Al:

1–4 — результати даних розрахункiв [3] у наближеннях БСР587, БСР81,

БСР32 та БСР10 вiдповiдно.

Данi БСР-результати, отриманi в рiзних наближеннях, iлюструють збi-

жнiсть СЗ-розкладу.
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Рис. Б.22: Перерiз iонiзацiї електронним ударом атома Al з основного стану

3s23p 2P o:

1 — експериментальнi данi Фройнд та iн. [154]; 2 — БСР587, даний розраху-

нок [3]; 3, 4 — РМПС та ЗЧСЗ вiдповiдно [157]; 5 — БЗБ, Кiм i Стоун [156];

6 — БСР587 [3], перерiз прямої iонiзацiї.
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Рис. Б.23: Сумарний повний перерiз зiткнень електронiв з атомами Al в їх

основному станi 3s23p 2P o (згiдно наших БСР587-розрахункiв [3]):

1 — сумарний повний перерiз; 2 — перерiз пружного розсiяння; 3 — перерiз

пружного розсiяння плюс збудження; 4 — перерiз передачi iмпульсу.
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Таблиця Б.10: Енергiї зв’язку (в еВ) для станiв мiшенi Al, включених у

даний СЗ-розклад, порiвнянi з даними НIСТ [165]. Також наведенi пороговi

енергiї фотонiв для фоторозщеплення рiвнiв Al− (3P ) i (1D), вiдповiдно

Конфiг. Терм НIСТ [165] БСР [4] Рiзниця 3P 1D

3s23p 2P o −5.976 −5.946 0.030 0.437 0.097

3s24s 2S −2.843 −2.808 0.035 3.570 3.230

3s3p2 4P −2.378 −2.384 −0.006 4.035 3.695

3s23d 2D −1.964 −1.950 0.014 4.449 4.109

3s24p 2P o −1.899 −1.890 0.009 4.514 4.174

3s25s 2S −1.313 −1.302 0.011 5.101 4.761

3s24d 2D −1.159 −1.158 0.001 5.255 4.915

3s25p 2P o −0.992 −0.988 0.004 5.421 5.081

3s24f 2F o −0.863 −0.863 0.000 5.551 5.211

3s26s 2S −0.761 −0.751 0.010 5.653 5.313

3s3p2 2S 0.431 0.423 −0.008 6.844 6.504

3s3p2 2P 1.044 1.086 0.042 7.457 7.117

Таблиця Б.11: Параметри iдентифiкованих резонансiв для Al− (в еВ)

Стан Зсув фази Часова затримка

Енергiя Ширина Енергiя Ширина

3s24s4p 3P o 3.565 0.007 3.564 0.007

3s3p3 3Do 3.870 0.360 3.891 0.391

3s24p5s 1Do 4.141 0.019 4.141 0.017

(3s3p3) 3P o 4.200 0.850 4.208 0.860

(3s23d4p) 3P o 4.431 0.005 4.430 0.005

3s3p3 1Do 5.744 1.160 5.714 1.020

3s3p3 1P o 6.076 0.860 6.090 0.821

3s3p3 3So 7.211 1.170 7.211 1.172
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Рис. Б.24: Парцiальнi перерiзи для переходу 3P e − 3Do та вiдповiдних до-

мiнантних каналiв.

Верхня панель: парцiальний перерiз для переходу 3P e − 3Do: 1 — перерiз у

формi довжини електричного дипольного оператора; 2 — перерiз у формi

швидкостi; вертикальнi лiнiї — пороги енергiй мiшенi.

Нижня панель: головнi вклади (у формi довжини) окремих каналiв розсi-

яння для 3Do-парцiального перерiзу: 1 — 3s23p(2P o)kd; 2 — 3s3p2 (4P )kp; 3

— 3s3p2 (2P )kp.
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Рис. Б.25: Парцiальнi перерiзи для переходу 3P e − 3P o та вiдповiдних до-

мiнантних каналiв.

Верхня панель: позначення як на рис. Б.24, але для переходу 3P e − 3P o.

Нижня панель: позначення як на рис. Б.24, але для 3Do-парцiального пере-

рiзу: 1 — 3s23p(2P o)ks; 2 — 3s3p2 (2P o)kd; 3 — 3s3p2 (4P )kp; 4 — 3s3p2 (2P )kp.
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Рис. Б.26: Парцiальнi перерiзи для переходу 3P e − 3So та вiдповiдних до-

мiнантних каналiв.

Верхня панель: позначення як на рис. Б.24, але для переходу 3P e − 3So.

Нижня панель: позначення як на рис. Б.24, але для 3So-парцiального пере-

рiзу: 1 — 3s3p2 (4P )kp; 2 — 3s3p2 (2P )kp.
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Рис. Б.27: Домiнуючi перерiзи фоторозщеплення для кiнцевих атомних ста-

нiв Al:

1 — 3s23p(2P o); 2 — 3s3p2 (4P ); 3 — 3s3p2 (2P ); 4 — 3s24p(2P o).

Рис. Б.28: Порiвняння перерiзiв фоторозщеплення Al− (3s23p2) 3P при

низьких енергiях з наявними теоретичними i експериментальними дани-

ми:

1 — даний БСР-перерiз; 2 — R-матричнi власноканальнi розрахунки Девiс

та iн. [180]; а) вiдноснi вимiрювання Calabrese та iн. [176]; б) вiдноснi вимi-

рювання Девiс та iн. [180]. Вiдноснi експериментальнi данi були нормованi

до теоретичних передбачень БСР шляхом вiзуальної пiдгонки.
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Рис. Б.29: Повний та парцiальнi перерiзи фоторозщеплення Al− (3s23p2) 1D

Верхня панель: 1 — повний перерiз у формi довжини електричного диполь-

ного оператора; 2 — повний перерiз у формi швидкостi;

Нижня панель: найбiльш важливi парцiальнi перерiзи фоторозщеплення (у

формi довжини): 1 — 1F o; 2 — 1Do; 3 — 1P o.


