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ЗАСТОСУВАННЯ МЕТОДУ ВЗАЄМОДIЮЧИХ
КОНФIГУРАЦIЙ У ЗОБРАЖЕННI КОМПЛЕКСНИХ
ЧИСЕЛ ДО РОЗРАХУНКIВ СПЕКТРОСКОПIЧНИХ
ХАРАКТЕРИСТИК АВТОIОНIЗАЦIЙНИХ
СТАНIВ АТОМIВ Ве, Мg, CaУДК 539.18, 539.184.3

Метод взаємодiючих конфiгурацiй у зображеннi комплексних чисел, який ранiше за-
стосовувався до опису квазiстацiонарних станiв атому гелiю, використовується для
розрахунку процесiв iонiзацiї бiльш складних атомних структур. Дослiджено спектро-
скопiчнi характеристики найнижчих квазiстацiонарних станiв атомiв Ве, Мg, Са в
задачi iонiзацiї цих атомiв електронним ударом. Виконано розрахунки енергетичних
положень та ширин найнижчих 1𝑆, 1𝑃 , 1𝐷, 1𝐹 автоiонiзацiйних станiв атомiв Be, Mg
та найнижчих 1𝑃 автоiонiзацiйних станiв атома Ca.
Ключ о в i с л о в а: автоiонiзацiйнi стани, квазiстацiонарнi стани, накладання конфiгу-
рацiй.

1. Вступ

Вивчення автоiонiзацiйних явищ у задачах iонi-
зацiї та розсiювання електронiв на атомах та iо-
нах в останнi десятилiття видiлилося в самостiй-
ний напрямок теоретичної атомної фiзики. Науко-
вий iнтерес до опису процесiв збудження та розпа-
ду квазiстацiонарних станiв зумовлений необхiднi-
стю уточнення характеристик елементарних про-
цесiв, якi використовуються при проведеннi теоре-
тичних оцiнок i розрахункiв у фiзицi плазми, ла-
зернiй спектроскопiї, фiзицi твердого тiла, криста-
лографiї, при розробцi технологiчних методiв роз-
дiлення iзотопiв на атомарному рiвнi, конструю-
ваннi генераторiв когерентного ультрафiолетового
та рентгенiвського випромiнювання, а також в iн-
ших областях фiзики.

Експериментальнi дослiдження автоiонiзацiй-
них станiв (АIС) мiж першим та другим порогом
iонiзацiї гелiю та гелiєподiбних iонiв якiсно були
поясненi на базi теорiї iзольованого резонансу Фа-
но та дiагоналiзацiйного наближення. Поява нових
експериментальних даних про резонанснi структу-
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ри у парцiальних перерiзах фотоiонiзацiї гелiю в
областi вище порога утворення збуджених iонiв
(точнiше, в областi мiж другим та третiм поро-
гами, до яких збiгаються енергетичнi положення
АIС у задачi iонiзацiї атома) поставили перед те-
орiєю низку проблем, пов’язаних, в першу чергу,
з описом взаємодiї великої кiлькостi квазiстацiо-
нарних станiв, якi перекриваються, i розпад яких
вiдбувається на декiлька вiдкритих каналiв. Теоре-
тичнi розрахунки та аналiз резонансних структур,
розпад яких вiдбувається на декiлька станiв зали-
шкового iона, в загальному випадку повиннi про-
водитись з врахуванням всiх мiжконфiгурацiйних
взаємодiй.

Одним з перших теоретичних методiв, на осно-
вi яких були отриманi результати, що збiглися з
експериментальними даними, став метод наклада-
ння конфiгурацiй (або метод взаємодiючих кон-
фiгурацiй). У прийнятiй в данiй роботi термiно-
логiї цей формалiзм називається методом взає-
модiючих конфiгурацiй у зображеннi дiйсних чи-
сел (див. роздiл 3 нижче). Суттєвим кроком
став метод взаємодiючих конфiгурацiй у зобра-
женнi комплексних чисел (МВКЗКЧ або метод
ВКЗКЧ).
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Метод ВКЗКЧ був розроблений в [1–5] i успiшно
застосований до опису квазiстацiонарних станiв ге-
лiю, якi утворюються при його iонiзацiї електрона-
ми, в областi енергiй вище порогу утворення збу-
джених iонiв.

На сучасному етапi розвитку цього методу прин-
циповим кроком є його застосування [6–9] до роз-
рахунку процесiв iонiзацiї бiльш складних атом-
них структур. Перспективними об’єктами для до-
слiджень, як видно з лiтератури [10–26], виявля-
ються атоми берилiю, магнiю, кальцiю. У наших
роботах МВКЗКЧ застосовано до розрахункiв спе-
ктроскопiчних характеристик АIС атомiв Ве, Мg,
Са в задачi iонiзацiї цих атомiв електронним уда-
ром, зокрема, виконано розрахунки енергетичних
положень та ширин найнижчих 1𝑆, 1𝑃 , 1𝐷, 1𝐹 АIС
атомiв Be, Mg та найнижчих 1𝑃 АIС атому Ca.

2. Загальна характеристика методу

Метод ВКЗКЧ застосовано для розрахункiв енер-
гетичних положень та ширин квазiстацiонарних
станiв у задачi iонiзацiї атомiв Be, Mg, Ca еле-
ктронним ударом. Коротко описано основнi поло-
ження та формалiзм методу.

Метод ВКЗКЧ є точним квантово-механiчним
методом розрахунку характеристик атомних си-
стем. Даний метод є подальшим розвитком та уза-
гальненням вiдомого методу взаємодiючих конфi-
гурацiй у зображеннi дiйсних чисел. Представле-
ний метод має переваги у порiвняннi зi стандар-
тним методом взаємодiючих конфiгурацiй у зо-
браженнi дiйсних чисел та у порiвняннi з iнши-
ми методами розрахункiв енергетичних положень
та ширин квазiстацiонарних станiв атомiв. По-пер-
ше – це можливiсть знаходити не лише положен-
ня, а i ширини квазiстацiонарних станiв, по-друге –
новi можливостi для iдентифiкацiї резонансiв. Ме-
тод ВКЗКЧ дозволяє на основi результатiв розра-
хункiв оцiнити внесок кожного резонансного ста-
ну в перерiз процесу i у випадку застосовностi ре-
зонансного наближення ввести набiр характери-
стик, що визначають положення i ширини ква-
зiстацiонарних станiв, а також контури резонан-
сної лiнiї у перерiзах iонiзацiї. Пiдхiд дає можли-
вiсть також дослiджувати застосовнiсть наближе-
них методiв оцiнки перерiзiв у конкретних задачах
i межi застосування наближених методiв. Вказанi
переваги дають можливiсть успiшно застосовува-

ти МВКЗКЧ не лише до процесiв розсiювання, а
i до значно складнiших процесiв iонiзацiї атомiв
електронами.

Мета даних дослiджень полягає в iлюстрацiї
можливостей методу ВКЗКЧ для знаходження
спектроскопiчних характеристик складних атомiв.
Для дослiдження квазiстацiонарних станiв вибра-
но [6–9] багатоелектроннi атомнi системи – атоми
Be, Mg та Ca. Можливостi методу проiлюстро-
вано на прикладi такого актуального для дослi-
джень процесу, яким є задача iонiзацiї атома еле-
ктронним ударом [6–9]. Аналiз спектра втрат ви-
битих електронiв дає можливiсть проводити опо-
середковане порiвняння одержаних результатiв з
результатами задачi розсiювання. Результати до-
повiдались на мiжнародних наукових конференцi-
ях [6–9].

3. Основнi положення методу
взаємодiючих конфiгурацiй у зображеннi
комплексних чисел у застосуваннi
до розрахункiв процесiв iонiзацiї
атомiв електронним ударом

Наведемо основнi положення МВКЗКЧ для до-
слiдження процесiв iонiзацiї атомiв електронним
ударом.

Нехай схема реакцiї, що розглядається, така:

𝐴(𝑛0𝐿0𝑆0)+𝑒−(k0) → 𝐴+(𝑛𝑙1)+𝑒−(k1)+𝑒−(k), (1)

де k0,k1,k – iмпульси налiтаючого, вибитого та
розсiяного електронiв, вiдповiдно. Тодi у борнiв-
ському наближеннi для налiтаючого електрона
узагальнена сила осцилятора переходу має вигляд:

𝑑𝑓𝑛𝑙1
𝑑𝐸

(𝑄) =
𝐸

𝑄2

∑︁
𝑙𝐿

|⟨𝑛𝐿1𝐸𝑙| ×

×
𝑛∑︁

𝑗=1

exp(𝑖Qr𝑖)|𝑛0𝐿0𝑆0⟩|2. (2)

У цiй формулi 𝐸 = 𝑘20 − 𝑘2 – енергiя втрат, Q =
= k0 − k – переданий iмпульс, |𝑛𝑙1𝐸𝑙 : 𝐿𝑆0⟩ – хви-
льова функцiя атома з повним моментом 𝐿 та спi-
ном 𝑆 (при цьому електрон з моментом 𝑙 та енер-
гiєю 𝐸 знаходиться у полi iона 𝐴+, електрон якого
має квантовi числа |𝑛𝑙1⟩. Функцiя основного стану
атома має вигляд |𝑛0𝐿𝑆0⟩).

Зауважимо, що процес (1) є значно складнiшим
фiзичним явищем у порiвняннi з розсiюванням
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електрона на атомi. Точнi теоретичнi розрахунки
таких процесiв є проблемою сучасної теоретичної
фiзики. Тому розгляд цiєї задачi для багатоеле-
ктронних атомiв методом ВКЗКЧ є важливим i
актуальним науковим кроком.

Вибiр хвильової функцiї основного стану дикту-
ється бажаною точнiстю кiнцевих результатiв роз-
рахунку. У випадку двоелектронної системи – це
багатопараметрична хвильова функцiя типу фун-
кцiї Гiлераасса, а у випадку атомiв Be, Mg, Ca – як
правило, хвильова функцiя Хартрi–Фока, отрима-
на в багатоконфiгурацiйному наближеннi. Систе-
ма рiвнянь МВКЗКЧ має такий вигляд:

(𝐸𝑛 − 𝐸)𝑎𝐸𝑖
𝜆𝑛 +

∑︁
𝜆′

∞∫︁
0

𝑏𝐸𝑖
𝜆𝜆′(𝐸′)𝑉𝑛𝜆′(𝐸′)𝑑𝐸′,

∑︁
𝑚

𝑎𝐸𝑖
𝜆𝑚𝑉 *

𝑚𝜆′(𝐸′) + (𝐸′ − 𝐸)𝑏𝐸𝑖
𝜆𝜆′(𝐸′) = 0.

(3)

Множники 𝑎𝐸𝑖
𝜆𝑚 та 𝑏𝐸𝑖

𝜆𝜆′(𝐸′) – це коефiцiєнти роз-
кладу хвильової функцiї Ψ𝐸

𝜆 (r1, r2) за базисом

Ψ𝐸
𝜆 (r1, r2) =

∑︁
𝑚

𝑎𝐸𝑖
𝜆𝑚|𝑚⟩+

+
∑︁
𝜆′

∞∫︁
0

𝑏𝐸𝑖
𝜆𝜆′(𝐸′)|𝜆′𝐸′⟩𝑑𝐸′. (4)

Базиснi хвильовi функцiї задовольняють умови:

⟨𝑚| ̂︀𝐻|𝑛⟩ = 𝐸𝑛𝛿𝑛𝑚, ⟨𝜆′𝐸′| ̂︀𝐻|𝜆𝐸⟩ = 𝐸𝛿𝜆𝜆′𝛿(𝐸−𝐸′),

(5)

де ̂︀𝐻 – повний гамiльтонiан системи.
Формальний розв’язок для 𝑏𝐸𝑖

𝜆𝜆′(𝐸′) вибираємо у
виглядi

𝑏𝐸𝑖
𝜆𝜆′(𝐸′) = 𝑃

∑︀
𝑚 𝑎𝐸𝑖

𝜆𝑚𝑉𝑚𝜆(𝐸)

𝐸 − 𝐸′ + [𝐴𝜆𝜆′ ±

± 𝑖𝜋
∑︁
𝑚

𝑎𝐸𝑖
𝜆𝑚𝑉𝑚𝜆′(𝐸)]𝛿(𝐸 − 𝐸′), (6)

де 𝑉𝑚𝜆(𝐸) = ⟨𝑚| ̂︀𝐻|𝜆𝐸⟩.
Матриця 𝐴𝜆𝜆′ залежить вiд асимптотичних вла-

стивостей функцiй базису |𝜆𝐸⟩. Пiдстановка (6) у
(3) приводить систему рiвнянь методу ВКЗКЧ до

системи алгебраїчних лiнiйних рiвнянь для коефi-
цiєнтiв 𝑎𝐸𝑖

𝜆𝑚:

(𝐸𝑛 − 𝐸)𝑎𝐸𝑖
𝜆𝑛 +

∑︁
𝑚

[𝐹𝑛𝑚(𝐸)− 𝑖𝛾𝑛𝑚(𝐸)]𝑎𝐸𝑖
𝜆𝑚 =

= −
∑︁
𝜆′

𝐴𝜆𝜆′𝑉𝜆′𝑛(𝐸), (7)

якi можна виразити через власнi вектори i власнi
значення комплексної матрицi

𝑊𝑛𝑚(𝐸) = 𝐸𝑛𝛿𝑛𝑚 + 𝐹𝑛𝑚(𝐸)− 𝑖𝛾𝑛𝑚(𝐸), (8)

де
𝛾𝑛𝑚(𝐸) = 𝜋

∑︁
𝜆

𝑉𝑛𝜆(𝐸)𝑉𝜆𝑚(𝐸);

𝐹𝑛𝑚(𝐸) =
1

𝜋

∞∫︁
0

𝛾𝑛𝑚(𝐸)

𝐸 − 𝐸′ 𝑑𝐸
′.

(9)

Аналiз формул (8), (9) дозволяє порiвняти рiзнi
наближення, якi можна зробити у МВКЗКЧ. Ви-
дно, що в межах методу ВКЗКЧ можливi наступнi
наближення:

1) метод взаємодiючих конфiгурацiй в зобра-
женнi дiйсних чисел; (це наближення вiдповiдає
нехтуванню в матрицi (8) комплексними складо-
вими 𝑖𝛾𝑛𝑚(𝐸));

2) дiагоналiзацiйне наближення в зображен-
нi дiйсних чисел полягає в тому, що в матрицi
𝑊𝑛𝑚(𝐸) нехтуємо сумою всiх недiагональних чле-
нiв 𝐹𝑛𝑚(𝐸)− 𝑖𝛾𝑛𝑚(𝐸);

3) дiагоналiзацiйне наближення з урахуванням
переходiв зовнi енергетичної поверхнi (або дiагона-
лiзацiйне наближення в зображеннi комплексних
чисел) виникає, якщо в розрахунках знехтуємо
членом 𝐹𝑛𝑚(𝐸).

Повне врахування всiх членiв матрицi (8) – це i
є, власне, МВКЗКЧ, переваги якого над перелiче-
ними наближеннями очевиднi.

Пiсля знаходження власних векторiв та власних
значень матрицi 𝑊𝑛𝑚(𝐸) отримуємо можливiсть
розраховувати положення i ширини квазiстацiо-
нарних станiв, якi знаходяться вище порога утво-
рення збуджених iонiв [1–5]. Парцiальнi амплiту-
ди резонансної iонiзацiї можна визначити таким
чином:

𝑇|0⟩→|𝜆𝐸⟩(𝐸) = 𝑡dir𝜆 (𝐸) +
∑︁
𝑚

𝐻𝑚𝜆(𝐸)

𝜀𝑚(𝐸) + 1
. (10)
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Величини, якi входять у формулу (10), визначаю-
ться спiввiдношеннями:

𝑡dir𝜆 (𝐸) =
√︀

𝐶(𝐸)⟨𝜆𝐸|𝑡|0⟩,

𝐻𝑚𝜆(𝐸) = 2̃︀𝑉𝑚𝜆(𝐸)[𝑡𝑚(𝐸)− 𝑖𝜏𝑚(𝐸)]Γ−1
𝑚 (𝐸),

(11)

де

𝑡𝑚(𝐸) =
√︀

𝐶(𝐸)⟨ ̃︀𝐹𝐸
𝑚 |𝑡|0⟩,

𝜏𝑚(𝐸) =
√︀
𝐶(𝐸)⟨𝜒𝐸

𝑚|𝑡|0⟩.
(12)

Таким чином, вирази для перерiзiв параметризу-
ються:

𝜎𝜆(𝐸) = 𝜎dir
𝜆 (𝐸)+

+
∑︁
𝑚

Γ𝑚(𝐸)𝑃𝑚𝜆(𝐸) + 𝜀𝑚(𝐸)𝑄𝑚𝜆(𝐸)

𝜀2𝑚(𝐸) + 1
. (13)

Дiйснi функцiї повної енергiї 𝑃𝑚𝜆(𝐸) i 𝑄𝑚𝜆(𝐸)
є подвоєними частинами вiдповiдно дiйсної i ком-
плексної частин комплексної функцiї 𝑁𝑚𝜆(𝐸), де
остання має такий вигляд:

𝑁𝛼𝑚(𝐸) =
∑︁
𝜆𝜀𝛼

𝐻𝑚𝜆(𝐸)(𝑡dir𝜆 (𝐸)+

+
∑︁
𝑛

𝐻𝑚𝜆(𝐸)

𝜀𝑛(𝐸)− 𝜀𝑚(𝐸) + 2𝑖
)*. (14)

Отже, перерiз резонансної iонiзацiї визначається
набором таких функцiй повної енергiї: 𝜎dir

𝜆 (𝐸),
𝑁𝛼𝑚(𝐸), 𝜀𝑚(𝐸), Γ𝑚(𝐸) [5]. Детальнiше про фор-
малiзм методу див. у [5].

4. Iонiзацiя атома Be
електронним ударом в областi
збудження автоiонiзацiйних станiв

У роботi [8] методом ВКЗКЧ розпочато дослi-
дження iонiзацiї атома Ве електронним ударом в
областi збудження АIС i проаналiзованi спектри
втрат. Дослiджувалась також фотоiонiзацiя дано-
го атома. Автоiонiзацiйнi стани, якi виникають при
цьому, можна порiвнювати з АIС, що утворюю-
ться в задачi розсiяння електронiв на вiдповiдно-
му iонi. У розрахунках як базиснi конфiгурацiї ви-
користано кулонiвськi хвильовi функцiї. Для ко-
жного терму було враховано до 25 базисних кон-
фiгурацiй.

Нижче, у табл. 1, наведено результати наших
розрахункiв енергетичних положень та ширин
найнижчих 1𝑆, 1𝑃, 1𝐷, 1𝐹 АIС атома Ве в задачi iонi-
зацiї цього атома електронним ударом, отриманих
у [8] методом ВКЗКЧ. Результати порiвнюються з
енергiями та ширинами АIC, отриманими в iншiй
задачi розсiяння [13] електронiв на iонi Be+. Тому
таке порiвняння є опосередкованим.

Таблиця 1. Енергетичнi положення
та ширини найнижчих 1𝑆, 1𝑃 , 1𝐷, 1𝐹 АIС атома
берилiю, отриманих у наближеннi МВКЗКЧ
у задачi iонiзацiї атома електронним ударом,
[13] – розрахунок положень автоiонiзацiйних
станiв у дiагоналiзацiйному наближеннi
у задачi розсiяння електронiв на iонi Be+

1𝑆 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

3𝑠2 16,42 0,0803 16,40 0,0818
3𝑝2 18,65 0,0110 18,57 0,0116
3𝑠4𝑠 18,82 0,0351 18,74 0,0358
3𝑠5𝑠 19,48 0,0163 19,45 0,0167
3𝑠6𝑠 19,77 0,00869 19,75 0,00884
3𝑠7𝑠 19,96 0,00518 19,92 0,00527

1𝑃 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

3𝑠3𝑝 17,70 0,157 17,68 0,169
3𝑠4𝑝 18,85 0,0318 18,83 0,0321
3𝑠5𝑝 19,45 0,00601 19,41 0,0062
3𝑠6𝑝 19,73 0,0157 19,68 0,0161
3𝑝4𝑠 19,81 0,00328 19,77 0,0033
3𝑠7𝑝 19,89 0,0274 19,82 0,0282
3𝑠8𝑝 19,95 0,0140 19,93 0,0143

1𝐷 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

3𝑠3𝑑 17,62 0,0214 17,56 0,0220
3𝑝2 18,31 0,0224 18,67 0,0230
3𝑠4𝑑 19,09 0,0378 19,09 0,0389
3𝑠5𝑑 19,60 0,0121 19,56 0,0128
3𝑑2 19,67 0,00789 19,63 0,0796
3𝑠6𝑑 19,81 0,00331 19,79 0,0034

1𝐹 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

3𝑝3𝑑 18,96 0,0203 18,95 0,0214
3𝑠4𝑓 19,43 0,0149 19,43 0,0155
3𝑠5𝑓 19,72 0,0070 19,70 0,00717
3𝑠6𝑓 19,88 0,0023 19,85 0,00235
3𝑠7𝑓 19,95 0,00021 19,94 0,00023
3𝑠8𝑓 19,97 0,0019 – –
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Крiм того, у табл. 2 для станiв 1𝑃 , якi знаходя-
ться мiж першим та другим порогами iонiзацiї ато-
ма берилiю, приведено порiвняння енергетичних
положень з рiзними розрахунками iнших авторiв
[10–15].

У лiтературi вiдсутнi подiбнi результати, одер-
жанi на основi точних методiв розрахунку, зокрема
на основi методу взаємодiючих конфiгурацiй, i тим
паче – на основi МВКЗКЧ. Проведене порiвняння
з розрахунками [13] в дiагоналiзацiйному набли-
женнi вiдповiдних положень автоiонiзацiйних ста-
нiв у задачi розсiювання електронiв на iонi Be+
(табл. 1), хоча i є лише опосередкованим, оскiльки
є iншим об’єктом у iншiй задачi, але цiлком ре-
ально свiдчить про достовiрнiсть одержаних нами
результатiв.

5. Iонiзацiя атома Mg
електронним ударом в областi
збудження автоiонiзацiйних станiв

Дослiдження iонiзацiї атома Mg (та iона Mg+) фо-
тонами та електронами є актуальною проблемою,
про що свiдчать як експериментальнi, так i тео-
ретичнi роботи багатьох авторiв, див., наприклад,
публiкацiї [13, 16–23]. Ми розпочали дослiджува-
ти методом ВКЗКЧ iонiзацiю атома Mg електрон-
ним ударом в областi збудження АIС у роботах
[6, 7]. Нижче, у табл. 3, наведено результати на-
ших розрахункiв енергетичних положень та ши-
рин найнижчих 1𝑆, 1𝑃, 1𝐷, 1𝐹 АIС атома Mg в зада-

Таблиця 2. Порiвняння положень АIС атома
Be, отриманих методом ВКЗКЧ, якi знаходяться
мiж першим та другим порогами iонiзацiї цього
атома, з результатами iнших авторiв

1𝑃 𝐸, еВ 𝐸, еВ [10] 𝐸, еВ [11] 𝐸, еВ [12]

2𝑝3𝑠 10,71 10,71 10,93 10,77
2𝑝3𝑑 10,84 11,86 11,86 11,86
2𝑝4𝑠 12,03 11,97 12,10 12,07
2𝑝4𝑑 12,42 12,47 12,50 12,49

1𝑃 𝐸, еВ 𝐸, еВ [13] 𝐸, еВ [14] 𝐸, еВ [15]

2𝑝3𝑠 10,71 10,73 10,63 10,91
2𝑝3𝑑 10,84 11,85 12,03 11,83
2𝑝4𝑠 12,03 12,09 12,09 12,09
2𝑝4𝑑 12,42 12,49 12,61 12,44

чi iонiзацiї атома електронним ударом, отриманих
в наближеннi МВКЗКЧ.

Порiвняння наших результатiв проведено, по-
перше, з аналогiчними станами, якi утворюються
в задачi розсiяння електронiв на iонi Mg+ [13],

Таблиця 3. Енергетичнi положення
та ширини найнижчих 1𝑆, 1𝑃 , 1𝐷, 1𝐹 АIС атома
Mg, отриманих в наближеннi МВКЗКЧ
в задачi iонiзацiї атома електронним ударом,
[13] – розрахунок положень автоiонiзацiйних
станiв у дiагоналiзацiйному наближеннi
у задачi розсiяння електронiв на iонi Mg+

1𝑆 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

4𝑠2 13,08 0,0987 13,06 0,1010
3𝑑2 14,61 0,0480 14,66 0,0502
4𝑠5𝑠 14,92 0,0425 14,97 0,0473
4𝑠6𝑠 15,48 0,0196 15,53 0,0185
3𝑑4𝑑 15,59 0,0140 15,64 0,0129
4𝑠7𝑠 15,78 0,0115 15,80 0,0107
4𝑠8𝑠 15,80 0,0069 – –

1𝑃 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

4𝑠4𝑝 14,15 0,157 14,18 0,143
3𝑑4𝑝 15,01 0,172 14,95 0,162
4𝑠5𝑝 15,34 0,0324 15,29 0,0301
4𝑠6𝑝 15,68 0,0682 15,64 0,0667
3𝑑4𝑓 15,77 0,0481 15,74 0,0448
4𝑠7𝑝 15,85 0,0059 15,86 0,0048
3𝑠8𝑝 19,95 0,0140 19,93 0,0143

1𝐷 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

3𝑑4𝑠 13,62 0,262 13,66 0,272
3𝑑2 14,31 0,253 14,38 0,269
4𝑑4𝑠 14,89 0,0192 14,96 0,0189
3𝑑5𝑠 15,28 0,0869 15,30 0,0951
4𝑝2 15,47 0,0570 15,49 0,0578
3𝑑4𝑑 15,58 0,0865 15,55 0,0876
4𝑠5𝑑 15,69 0,0258 15,66 0,0248

1𝐹 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

3𝑑4𝑝 14,15 0,0225 14,66 0,0230
4𝑠4𝑓 15,01 0,0110 15,28 0,0113
3𝑑5𝑝 15,34 0,0540 15,53 0,0589
3𝑑4𝑓 15,53 0,0052 15,63 0,0053
4𝑠5𝑓 15,68 0,0201 15,71 0,0205
3𝑑6𝑝 15,77 0,0104 15,88 0,0109
4𝑠6𝑓 15,85 0,0125 15,90 0,0131
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див. табл. 3. Оскiльки у [13] розглянута iнша за-
дача, а саме – задача розсiяння, то таке порiв-
няння є опосередкованим. У роботi [13] розра-
хунки проведенi в дiагоналiзацiйному наближен-
нi. Далi, оскiльки в задачi iонiзацiї атома еле-
ктронним ударом 1𝑃 -стани за енергетичними по-
ложеннями повиннi збiгатися з аналогiчними ста-
нами в задачi фотоiонiзацiї атома Mg, то для
1𝑃 -станiв, по-друге, можемо провести безпосере-
днє порiвняння наших результатiв з експеримен-
том [16] та розрахунками методом R-матрицi [17].
В табл. 4 розрахунки енергетичних положень та
ширин АIС атома магнiю, одержанi з використа-
нням МВКЗКЧ для 1𝑃 -станiв, безпосередньо по-
рiвнюються з експериментальними даними робо-
ти [16] та теоретичними даними, одержаними за
допомогою R-матричного формалiзму [17], а та-
кож – з задачею розсiяння електронiв на iонi
Mg+ [13].

Таблиця 4. Порiвняння розрахункiв положень
та ширин АIС атома магнiю, одержаних методом
ВКЗКЧ, з експериментом [16] та розрахунками [17]
для 1𝑃 -станiв ([17] – це задача фотоiонiзацiї,
фотоiонiзацiйна межа, [13] – задача розсiювання)

1𝑃 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [13] Γ, еВ [13]

4𝑠4𝑝 14,15 0,157 14,18 0,143
3𝑑4𝑝 15,01 0,172 14,95 0,162
4𝑠5𝑝 15,34 0,0324 15,29 0,0301
3𝑑5𝑝 15,53 0,0775 15,56 0,0758
4𝑠6𝑝 15,68 0,00682 15,64 0,00667
3𝑑4𝑓 15,77 0,0481 15,74 0,0448
4𝑠7𝑝 15,85 0,00592 15,86 0,00476
4𝑠8𝑝 15,90 0,0087 – –
3𝑑6𝑝 15,93 0,0295 – –
4𝑠9𝑝 15,95 0,0011 – –

1𝑃 𝐸, еВ Γ, еВ 𝐸, еВ [17] Γ, еВ [17] 𝐸, еВ [16]

4𝑠4𝑝 14,15 0,157 14,2213 0,3921 14,18
3𝑑4𝑝 15,01 0,172 14,9048 0,6078 –
4𝑠5𝑝 15,34 0,0324 15,3133 0,0931 –
3𝑑5𝑝 15,53 0,0775 15,7264 0,0890 15,24
4𝑠6𝑝 15,68 0,00682 15,6653 0,0142 15,61
3𝑑4𝑓 15,77 0,0481 – – –
4𝑠7𝑝 15,85 0,00592 15,8675 0,0095 15,83
4𝑠8𝑝 15,90 0,0087 15,9802 0,0111 15,98
3𝑑6𝑝 15,93 0,0295 16,007 0,0417 –
4𝑠9𝑝 15,95 0,0011 16,065 0,0019 16,06

Наведено оригiнальнi науковi результати, якi по-
лягають у розрахунку за допомогою МВКЗКЧ [1–
5] енергетичних положень та ширин найнижчих
1𝑆, 1𝑃 , 1𝐷, 1𝐹 АIС атома Mg в задачi iонiзацiї цьо-
го атома електронним ударом, див. табл. 3. Нови-
зна полягає у застосуваннi точного методу розра-
хунку, яким є метод взаємодiючих конфiгурацiй,
i тим паче – метод ВКЗКЧ. Проведене порiвня-
ння з розрахунками в дiагоналiзацiйному набли-
женнi вiдповiдних положень та ширин АIС у за-
дачi розсiювання електронiв на iонi Mg+ (табл. 3),
хоча i є лише опосередкованим (iнший об’єкт у iн-
шiй задачi), але цiлком реально свiдчить про до-
стовiрнiсть одержаних нами результатiв. Частина
одержаних тут результатiв, а саме енергетичнi по-
ложення 1𝑃 АIС атома Mg, безпосередньо порiв-

Таблиця 5. Порiвняння розрахункiв положень
та ширин АIС атома кальцiю, одержаних методом
ВКЗКЧ, з теоретичними результатами iнших
авторiв та з експериментом [24]

1𝑃 𝐸, еВ 𝐸, еВ [24] 𝐸, еВ [25] 𝐸, еВ [26]

3𝑑5𝑝 6,601 6,59 6,604 6,633
3𝑑6𝑝 7,033 7,02 7,038 7,080
3𝑑7𝑝 7,397 7,39 7,342 7,415
3𝑑8𝑝 7,465 7,47 7,471 7,502
3𝑑9𝑝 7,551 – 7,556 7,575
3𝑑10𝑝 7,610 – 7,614 7,624
4𝑝5𝑠 7,159 7,13 7,166 7,300
3𝑑4𝑓 6,937 – 6,938 6,960
3𝑑5𝑓 7,240 7,25 7,248 7,260
3𝑑6𝑓 7,425 – 7,427 7,427
3𝑑7𝑓 7,523 – 7,529 7,527
3𝑑8𝑓 7,591 – 7,596 7,593

1𝑃 Γ, еВ Γ, еВ [24] Γ, еВ [25] Γ, еВ [26]

3𝑑5𝑝 0,0801 0,21 0,0702 0,0846
3𝑑6𝑝 0,0059 0,17 0,0056 0,0067
3𝑑7𝑝 0,0451 – 0,0509 0,0399
3𝑑8𝑝 0,0261 0,14 0,0232 0,0315
3𝑑9𝑝 0,0163 – 0,0141 0,0282
3𝑑10𝑝 0,0140 – 0,0101 0,0207
4𝑝5𝑠 0,0129 0,15 0,0139 0,0132
3𝑑4𝑓 0,00006 – 0,000004 0,00001
3𝑑5𝑓 0,0059 – 0,0028 0,00003
3𝑑6𝑓 0,0019 0,17 0,0014 0,0024
3𝑑7𝑓 0,0009 – 0,0011 0,00007
3𝑑8𝑓 0,00007 – 0,00008 0,00006
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няна з експериментом та R-матричним розрахун-
ком, див. табл. 4. Результати розрахункiв, проведе-
них МВКЗКЧ, знаходяться в хорошому узгоджен-
нi з вiдповiдними розрахунками R-матричним ме-
тодом [17] та експериментальними результатами
[16], див. табл. 4.

6. Iонiзацiя атома Ca
електронним ударом в областi
збудження автоiонiзацiйних станiв

Застосування методу ВКЗКЧ до розрахункiв най-
нижчих АIС атома кальцiю започатковано у [9].
Розраховано енергетичнi положення та ширини
найнижчих 1𝑃 станiв. Результати порiвняно з да-
ними, одержаними iншими авторами. Нижче у
табл. 5, окрiм наших розрахункiв [9], представлено
експериментальнi данi [24] та теоретичнi розрахун-
ки [25, 26]. Аналiз одержаних результатiв показує,
що можливо дотримуватись класифiкацiї АIС, яка
запропонована у [25].

Результати наших обчислень добре узгоджую-
ться з теоретичними даними, одержаними iншими
авторами.

7. Висновки

Метод взаємодiючих конфiгурацiй у зображеннi
комплексних чисел, який ранiше застосовувався
до опису квазiстацiонарних станiв атома гелiю, за-
стосовано для розрахунку процесiв iонiзацiї бiльш
складних атомних систем. Дослiджено спектро-
скопiчнi характеристики найнижчих АIС атомiв
Ве, Мg, Са в задачi iонiзацiї цих атомiв електрон-
ним ударом. Виконано розрахунки енергетичних
положень та ширин найнижчих 1𝑆, 1𝑃, 1𝐷, 1𝐹 авто-
iонiзацiйних станiв атомiв Be, Mg та найнижчих 1𝑃
автоiонiзацiйних станiв атома Ca. Результати роз-
рахункiв порiвняно з вiдомими експериментальни-
ми даними та розрахунками на основi iнших мето-
дiв. На цiй основi робиться висновок про успiшну
апробацiю методу для розрахункiв автоiонiзацiй-
них станiв багатоелектронних атомiв та процесiв
iонiзацiї i збудження атомiв електронами.
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Застосування методу взаємодiючих конфiгурацiй
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ПРИМЕНЕНИЕ МЕТОДА
ВЗАИМОДЕЙСТВУЮЩИХ КОНФИГУРАЦИЙ
В ПРЕДСТАВЛЕНИИ КОМПЛЕКСНЫХ ЧИСЕЛ
К РАСЧЕТАМ СПЕКТРОСКОПИЧЕСКИХ
ХАРАКТЕРИСТИК АВТОИОНИЗАЦИОННЫХ
СОСТОЯНИЙ АТОМОВ Ве, Мg, Ca

Р е з ю м е

Метод взаимодействующих конфигураций в представлении
комплексных чисел, который ранее применялся к описа-
нию квазистационарных состояний атома гелия, используе-
тся для расчета процессов ионизации более сложных атом-
ных структур. Исследованы спектроскопические характе-
ристики нижайших квазистационарных состояний атомов
Ве, Мg, Са в задаче ионизации этих атомов электронным
ударом. Выполнены расчеты энергетических положений и
ширин нижайших 1𝑆,1 𝑃,1 𝐷,1 𝐹 автоионизационных состо-
яний атомов Be, Mg и нижайших 1𝑃 автоионизационных
состояний атома Ca.

V.M. Simulik, T.M. Zajac, R.V.Tymchyk

APPLICATION OF THE METHOD
OF INTERACTING CONFIGURATIONS
IN THE COMPLEX NUMBER REPRESENTATION
TO CALCULATING THE SPECTROSCOPIC
CHARACTERISTICS OF THE AUTOIONIZING
STATES OF Be, Mg, AND Ca ATOMS

S u m m a r y

The method of interacting configurations in the complex num-

ber representation, which was earlier applied to describe he-

lium quasistationary states, has been used for the calcula-

tion of ionization processes in more complicated atomic sys-

tems. The spectroscopic characteristics of the lowest quasista-

tionary states of the Be, Mg, and Ca atoms in the problem

of the electron impact ionization of these atoms are investi-

gated. The energies and the widths of the lowest 1𝑆, 1𝑃 , 1𝐷,

and 1𝐹 autoionizing states of Be and Mg atoms, and the lowest
1𝑃 autoionizing state of a Ca one are calculated.
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