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ЗБУДЖЕННЯ ЕЛЕКТРОННИМ УДАРОМ 

3s3p 3Po -СТАНУ МАГНІЮ З ОСНОВНОГО СТАНУ 
 

Метод R-матриці з B-сплайнами використаний для розрахунків ab initio дифе-
ренціальних перерізів збудження електронним ударом метастабільного стану 

3s3p 3Po атома магнію з основного стану при енергіях до 60 еВ. Для точного 

представлення хвильових функцій мішені використовувався багатоконфігура-

ційний метод Хартрі-Фока з неортогональними орбіталями. Розклад сильного 

зв’язку включав 37 нижніх зв’язаних станів атома магнію. Отримано прийнят-

не узгодження розрахованих перерізів збудження з новітніми експерименталь-

ними даними. 
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Вступ 
 

В наших попередніх працях [1-3] були 

розглянуті різноманітні аспекти розрахун-

ку структури атома магнію методом R-

матриці з B-сплайнами (BSR) [4] та харак-

теристик елементарних процесів, що су-

проводжують зіткнення e+Mg. Зокрема, в 

наближенні 37 станів сильного зв’язку ка-

налів (BSR37) нами були отримані [1] ди-

ференціальні перерізи (ДП) пружного роз-

сіяння електронів на магнії та ДП збу-

дження резонансного стану 3
1
P

o
, а також 

ДП переходів 3s
2
 
1
S – 3s4s 

1
S, 3s

2
 
1
S – 3s3d 

1
D і 3s

2
 
1
S – 3s4p 

1
P.  Результати були порі-

вняні з новітніми абсолютними експери-

ментальними вимірюваннями ДП [5-7], 

відносними вимірюваннями [8-9], а також 

з більш ранніми дослідженнями [10-11]. 

Порівняння наших даних з іншими теоре-

тичними розрахунками у методі збіжного 

сильного зв’язку (ССС) [9, 12], методах R-

матриці з псевдостанами (RMPS) [9] та ре-

лятивістських спотворених хвиль (RDW) 

[13], а також менш вишуканих наближень 

[14-19] показало на хорошу точність мето-

ду BSR, який майже не поступався за на-

дійністю передбачень прецизійному і тру-

домісткому методу ССС. У роботі [1] були 

наведені також і наші результати для ДП 

збудження метастабільного стану 3
3
P

o
 при 

енергіях 20 та 40 еВ. Проте за відсутності 

експериментальних даних в абсолютній 

шкалі одиниць, ці результати носили дещо 

академічний характер. Ситуація змінилася 

з появою новітніх абсолютних вимірювань 

ДП збудження стану 3
3
P

o
 атома Mg при 

п’яти різних енергіях: 10, 15, 20, 40 та 60 

еВ [20]. Виникла можливість прямого по-

рівняння теорії та експерименту з метою 

перевірки точності розрахунку чи вимірю-

вання, та внесення відповідних коректив у 

теоретичні моделі і обставини експериме-

нту. Нижче ми представляємо попередні 

результати розрахунку методом BSR від-

повідних ДП збудження метастабільного 

стану 3
3
P

o
 атома Mg. Наші BSR37-дані по-

рівнюються з експериментальними ДП 

[20], а також з результатами відносних ви-

мірювань [9], [21] і наявними теоретични-

ми обчисленнями. 

 

Методи розрахунку 

 

Ми застосовуємо до розрахунку збу-

дження метастабільного стану 3
3
P

o
 лужно-

земельного атома Mg ту ж методику, що і 

при розгляді пружного розсіяння електро-

нів на Mg та збудження станів 3
1
P

o
, 3

1
D, 

4
1
S і 4

1
P

o
. Загальна теорія BSR-розрахунків 

структури атомних мішеней і електрон-

атомного розсіяння, а також опис комп'ю-

терних програм пакету BSR наведені в [4]. 

Особливості застосування методу BSR та 

MCHF-BSR до розрахунку атома Mg дета-
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льно викладені у наших працях [1-3]. У да-

ній роботі обчислення структури мішені та 

розрахунки розсіяння здійснювалися в ра-

мках наближення BSR37 [1]. Для точного 

представлення хвильових функцій атома 

Mg використовувався багатоконфігурацій-

ний метод Хартрі-Фока з неортогональни-

ми орбіталями [4], а самі чисельні розра-

хунки були здійснені за допомогою пакетів 

BSR [4] і MCHF [22, 23].  

Даний розклад сильного зв’язку вклю-

чав 37 нижніх спектроскопічних станів Mg, 

аж до стану 3s8s 
1
S. Розмір a „боксу” R-

матриці приймався рівним a=80а0 (де 

а0=0.52910
-10

 м – борівський радіус). Збе-

реження суттєвих каналів у розкладі силь-

ного зв’язку дозволило нам додатково вра-

хувати частину валентної кореляції, у той 

час як корвалентна кореляція була включе-

на шляхом використання багатоконфігура-

ційного розкладу для станів мішені Mg у 

вигляді  









lnln

lnln

HFnl

lnlnpb

lnnlpalnnlp

)2(

)2()2(

5

66




, (1) 

де хартрі-фоківські хвильові функції φHF 

(2p
6
nl n`l`) були покращені кореляційними 

функціями χ при 2p-збудженому корі. Ко-

реляційні орбіталі ln  були оптимізовані 

для кожного стану окремо.  

У дані розрахунки ми включили 110 B-

сплайнів порядку 8. У кінцевому розкладі 

станів мішені ми зберігали тільки конфігу-

рації з коефіцієнтами розкладу більшими 

за 0.004. Отримані розклади містять від 20 

до 50 конфігурацій для кожного стану і їх 

використання для розрахунків розсіяння не 

викликає обчислювальних проблем. 

Стани мішені, включені в дані розра-

хунки розсіяння, наведені в табл. 1 [1], де 

розраховані енергії збудження порівняні з 

експериментальними значеннями [24]. За-

гальне узгодження між експериментом і 

теорією є достатньо хорошим, з похибками 

по енергії, в цілому, меншими за 0.1-0.15 

еВ, а здебільшого й 0.01 еВ.  

Розрахунки (N+1)-електронної задачі 

розсіяння e+Mg у внутрішній області (r ≤ 

a) аналогічні до виконаних нами для збу-

дження інших переходів атома Mg у пра-

цях [1-3]. Ми використовували ті ж 110 B-

сплайнів порядку 8, а R-матричний радіус 

також був рівним a=80а0. Парціально-

хвильові вклади чисельно розраховувалися 

аж до L = 60. Перерізи обчислювалися за 

стандартною R-матричною схемою, з ви-

користанням для зовнішньої області пакету 

FARM [25].  

 

Результати і їх обговорення 

 

На рис. 1-5 представлені ДП збуджен-

ня електронним ударом стану 3
3
P

o
 атома 

Mg при енергіях 10, 15, 20, 40 та 60 еВ, ві-

дповідно. На рис. 6 показана 3D-поверхня 

енергетичних і кутових залежностей ДП 

розсіяння e+Mg. Поряд з абсолютними ек-

спериментальними ДП [20] і нашими 

BSR37-перерізами на рис. 1, 3 та 4, пред-

ставлені також дані інших експеримента-

льних вимірювань та теоретичних розра-

хунків. Для енергій 15 і 60 еВ, рис. 2 і 5, 

наші теоретичні дані є наразі єдиними.  

 

 

Рис. 1. Диференціальні перерізи збудження елект-

ронним ударом стану 33Po атома Mg при енергії 10 

еВ. Теоретичні дані BSR37 порівнюються з експе-

риментом Predojevic et al. [20] та даними інших до-

сліджень: Williams and Trajmar [10], Houghton et al. 
[21], Meneses et al. [16], McCarthy et al. [15] та Kaur 
et al. [18]. Маркування кутових залежностей ДП 

наведено у графічному вікні. 
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Рис. 4. Диференціальні перерізи збудження елект-

ронним ударом стану 33Po атома Mg при енергії 40 

еВ. Позначення як на рис. 3. 

 

 

Рис. 2. Диференціальні перерізи збудження елект-

ронним ударом стану 33Po атома Mg при енергії 

15 еВ. Позначення як на рис. 1. 

 

Рис. 3. Диференціальні перерізи збудження елект-

ронним ударом стану 33Po атома Mg при енергії 

20 еВ. Позначення як на рис. 1. Крім даних розра-

хунку BSR37 і експерименту Predojevic et al. [20] 

наведені результати роботи Brown et al. [9], а також 

нормовані нами фактором 2.4 дані експерименту [9]. 

 

Рис. 5. Диференціальні перерізи збудження елект-

ронним ударом стану 33Po атома Mg при енергії 

60 еВ. Позначення як на рис. 2. 
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Для результатів всіх наведених експе-

риментальних і теоретичних досліджень 

характерною є достатньо значна відмін-

ність від даних аналогічних вимірювань чи 

розрахунків інших авторів. Винятком є ви-

падок збудження при енергії 40 еВ, де дані, 

отримані у наближеннях BSR37 та ССС 

[9], більш-менш збігаються між собою і з 

даними експериментів Predojevic et al. [20] 

та Brown et al. [9].  

Щодо результатів новітнього експери-

менту [20] варто зауважити, що, при всій 

точності представлених результатів, екст-

раполяція виміряних даних в області ма-

лих (менше~10
o
) і великих (більше~150

o
) 

кутів, носить достатньо довільний харак-

тер і не є самоочевидною. Це, зокрема, ви-

дно із порівняння даних різних досліджень 

для ДП при 10 еВ, рис. 1.  

Стосовно наших результатів для збу-

дження при 60 еВ, рис. 5, слід відмітити 

явно недостатню кількість врахованих па-

рціальних хвиль. Очевидно, їх число 

(L=60) є неповним для даного випадку, про 

що свідчить певна хвилястість у графічно-

му представленні кутових залежностей 

ДП. На жаль, наразі ми позбавлені можли-

вості довести кількість розрахованих пар-

ціальних хвиль хоча б до L=200.  

Для повноти картини збудження стану 

3
3
P

o
 на рис. 6 наведена відповідна 3D-

поверхня енергетично-кутових залежнос-

тей ДП, розрахованих у підході BSR37. На 

ній показано також зріз кутової залежності 

ДП при енергії збудження 10 еВ. З рис. 6 

видно, що пологий характер кутової зале-

жності ДП, що спостерігається нами при 

розсіяння на малі кути для енергії 10 еВ, 

рис. 1, вже при енергії 12-13 еВ стає більш 

крутим, як для енергій збудження 15 еВ, 

рис. 2.  Для енергії 20 еВ наші BSR37-дані 

чудово корелюють з перенормованими 

множником 2.4 відносними даними експе-

рименту [9]. Ці дані у свій час були нормо-

вані на результати ССС-розрахунків, вико-

наних у тій же роботі [9]. Щодо новітніх 

даних [20], то наші BSR37-перерізи, у рам-

ках експериментальних похибок, відмінно 

узгоджуються з виміряними даними при 

кутах розсіяння в діапазоні ~70-150
o
, проте 

проявляють помітну розбіжність з ними 

при кутах ~10-70
o
. Зауважимо, що дані ро-

зрахунків у методі ССС проявляють про-

тилежну тенденцію. 

Достатньо посереднє узгодження екс-

перименту [20] з результатами всіх без ви-

нятку теоретичних розрахунків, а також з 

іншими експериментальними даними при 

енергії 10 еВ, рис. 1, свідчить про необхід-

ність більш точного врахування кореля-

ційних ефектів, роль яких є визначальною 

в теоретичних розрахунках розсіяння елек-

тронів на атомах при низьких енергіях. 

Висновки 

Ми представили диференціальні перері-

зи збудження електронним ударом стану 

3
3
P

o
 атома Mg при енергіях 10, 15, 20, 40 

та 60 еВ. Обчислення були виконані мето-

дом R-матриці з B-сплайнами [4]. У розк-

ладі сильного зв’язку враховувалися 37 

нижніх спектроскопічних станів атома Mg. 

Результати BSR37-розрахунків диференці-

альних перерізів збудження стану 3
3
P

o
 

атома Mg у загальному прийнятно узго-

джуються з результатами новітнього екс-

перименту [20]. Зроблено висновок про 

необхідність більш точного врахування 

кореляційних ефектів при низьких енергіях 

та більшої кількості парціальних хвиль при 

високих.  

 

Рис. 6. 3D-поверхня енергетично-кутових залеж-

ностей ДП збудження метастабільного стану 33Po 
атома Mg при енергіях до 25 еВ. Значками „□” 

показано зріз кутової залежності ДП при енергії 

10 еВ. 
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ELECTRON IMPACT EXCITATION OF THE 3s3p 3Po 

STATE OF MAGNESIUM FROM THE GROUND 

STATE 
 

The B-spline R-matrix method is used to ab initio calculations of electron impact excita-

tion differential cross sections of 3s3p 3Po state of neutral magnesium from ground state 

in energies up to 60 eV. The multiconfiguration Hartree-Fock method with non-

orthogonal orbital sets is employed for an accurate representation of the target wave-

functions. The close-coupling expansion includes 37 lowest bound states of neutral 

magnesium. The present calculations of differential cross sections yield satisfactory 

agreement with the recently experimental data. 

Key words: calcium atom, electron-impact scattering, B-spline, R-matrix. 
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ВОЗБУЖДЕНИЕ ЭЛЕКТРОННЫМ УДАРОМ 3s3p 3Po -

СОСТОЯНИЯ МАГНИЯ ИЗ ОСНОВНОГО СОСТОЯНИЯ 
 

Метод R-матрицы з B-сплайнами использован для расчетов ab initio дифференци-

альных сечений возбуждения электронным ударом метастабильного состояния 

3s3p 3Po атома магния из основного состояния при энергиях до 60 эВ. Для точного 

представления волновых функций мишени использовался многоконфигурацион-
ный метод Хартри-Фока с неортогональными орбиталями. Разложение сильной 

связи включало 37 нижних связанных состояний атома магния. Получено прием-

лемое согласие рассчитанных сечений с новейшими экспериментальными данны-

ми. 

Ключевые слова: атом кальция, рассеяние электронов, B-сплайны, R-матрица. 
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