
АТОМИ I МОЛЕКУЛИ

956 ISSN 0372-400X. Укр. фiз. журн. 2016. Т. 61, № 11

В.М. СИМУЛИК,1 Т.М. ЗАЯЦЬ,2 Р.В. ТИМЧИК 3

1 Iнститут електронної фiзики НАН України, вiддiл теорiї елементарних взаємодiй
(Вул. Унiверситетська, 21, Ужгород 88000; e-mail: vsimulik@gmail.con)

2 Ужгородський нацiональний унiверситет, кафедра електронних систем
(Вул. Капiтульна, 13, Ужгород 88000)

3 Iнститут електронної фiзики НАН України, вiддiл електронних процесiв
(Вул. Унiверситетська, 21, Ужгород 88000)

ВИБIР ХВИЛЬОВОЇ ФУНКЦIЇ ОСНОВНОГО
СТАНУ Не ДЛЯ ПРЕЦИЗIЙНИХ ОБЧИСЛЕНЬ
ПАРАМЕТРIВ КВАЗIСТАЦIОНАРНИХ СТАНIВУДК 539.18; 539.184.3

На прикладi атома Не обґрунтовано необхiднiсть вибору багатопараметричних хви-
льових функцiй для опису основного стану атома в задачах iонiзацiїї атомiв фотона-
ми та електронами. Обчислюються енергiї, ширини i парцiальнi ширини найнижчого
1𝑃 автоiонiзацiйного стану Не, що знаходиться вище порога утворення збуджених iо-
нiв. Порiвнюються результати, отриманi при використаннi рiзних хвильових функцiй
основного стану. Показано, що на вiдмiну вiд повних ширин автоiонiзацiйних станiв,
парцiальнi ширини є суттєво рiзними для рiзних хвильових функцiй основного стану.
К люч о в i с л о в а: автоiонiзацiйнi стани, квазiстацiонарнi стани, накладання конфiгу-
рацiй, багатопараметричнi хвильовi функцiї.

1. Вступ
У сучасних розрахунках перерiзiв iонiзацiї ато-
мiв фотонами, електронами чи iншими частинка-
ми хвильова функцiя початкового стану, як пра-
вило, вибирається в тому самому наближеннi, що
i хвильова функцiя кiнцевого стану, як це пока-
зано в роботах Берка [1] та Люка [2]. Фано в ро-
ботi [3] аргументовано довiв, що при аналiзi про-
цесiв збудження двочастинкових станiв у великої
кiлькостi атомiв хiмiчних елементiв в основному
станi в першу чергу слiд враховувати багатоеле-
ктроннi кореляцiї зразка 𝑛ℓ2. Це пов’язано з тим
фактом, що за наявностi всього двох електронiв
на єдинiй в атомi оболонцi важливими є кореляцiї
в основному станi. У випадку розрахункiв пере-
рiзiв iонiзацiї двоелектронних систем, наприклад
атома гелiю вище порога утворення збуджених iо-
нiв, а саме He+(𝑁 = 2), це питання набуває прин-

c○ В.М. СИМУЛИК, Т.М. ЗАЯЦЬ, Р.В. ТИМЧИК, 2016

ципового значення, оскiльки поряд з одночастин-
ковим каналом 1𝑠𝜀ℓ в данiй задачi слiд врахову-
вати зв’язок з двократно збудженими каналами
2𝑠𝜀𝐿, 2𝑝𝜀(𝐿 − 1), 2𝑝𝜀(𝐿 + 1). Амплiтуда збудже-
ння цих каналiв зумовлена як їхнiм зв’язком з
каналом 1𝑠𝜀ℓ в кiнцевому станi, так i багатоеле-
ктронними кореляцiями в основному станi. Зада-
ча розрахунку хвильової функцiї основного стану,
розглядуваної тут модельної системи, яка опису-
ється проекцiєю гамiльтонiана на пiдпростiр 1𝑠,
2𝑠, 2𝑝 станiв iона He+, вiдповiдає розв’язку задачi
на зв’язок трьох закритих каналiв. Система рiв-
нянь координатного зображення методу сильного
зв’язку каналiв в даному випадку перетворюється
до рiвнянь Хартрi–Фока в багатоконфiгурацiйно-
му пiдходi [4]. Розв’язок цiєї системи рiвнянь ме-
тодом взаємодiючих конфiгурацiй вiдповiдає про-
блемi знаходження власних значень матрицi дiй-
сного симетричного оператора нескiнченного ран-
гу. Стосовно двоелектронних систем це вiдповiд-
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атиме розв’язанню багатоконфiгурацiйної пробле-
ми з врахуванням 𝑛ℓ2 конфiгурацiй вiдповiдного
атома.

2. Важливiсть вибору функцiї
основного стану атома в задачi iонiзацiї
атомiв. Вибiр хвильової функцiї
основного стану атома He

У задачах iонiзацiї атомiв важливим є вибiр фун-
кцiї основного стану атома. Критерiєм вибору тi-
єї чи iншої хвильової функцiї основного стану є
значення енергiї основного стану атома, яке отри-
муємо в розрахунках, використовуючи ту чи iншу
хвильову функцiю. Розраховане значення енергiї
основного стану не завжди збiгається з експери-
ментальним значенням енергiї. А у випадку пре-
цезiйних розрахункiв параметрiв автоiонiзацiйних
станiв це матиме принципове значення. Тому для
таких розрахункiв вибирають хвильову функцiю,
яка точно вiдтворює експериментальне значення
енергiї основного стану. Найбiльш вiдомим класом
функцiй основного стану гелiєподiбних систем є
клас хвильових функцiй, представлених у роботах
Г’iллерааса [5, 6]:

Ψ0 =
∑︁
𝑛,ℓ,𝑚

𝐶𝑛ℓ𝑚𝜓𝑛ℓ𝑚, 𝜓𝑛ℓ𝑚 =
𝑒−𝑠/2𝑠𝑛𝑡ℓ𝑢𝑚

(𝑛+ ℓ+𝑚+ 2)!
, (1)

де ℓ = 0, 2, 4, ... . Детальний опис i вибiр параметрiв
див. у [5, 6].

Цi функцiї добре описують енергiю основного
стану He, але їх використання в задачах iонiза-
цiї в значнiй мiрi ускладнюється методикою роз-
рахунку амплiтуд, складнiсть обчислення яких зу-
мовлена, в основному, знаходженням iнтегралiв,
до яких входить множник вигляду |r1 − r2|𝑚. У
випадку використання координатного зображення
методiв сильного зв’язку каналiв розрахунок ам-
плiтуд проводиться один раз у кожнiй точцi за
енергiєю.

Детальний аналiз розрахунку параметрiв за ме-
тодикою Г’iллерааса проведено в роботi [7] з враху-
ванням модифiкацiї Фока [8]. У статтi [7] показано,
що вже у шостому наближеннi

Ψ6 = Ψ4 +
[︀
𝑐5𝑢

5𝑟−2 + 𝑐6(5𝑠+ 𝑡2/𝑠)𝑟3
]︀
𝑒−𝑧𝑆, (2)

де

Ψ4 = 𝑒−𝑧𝑆
{︀
1 + 𝑢/2 +𝐴+ 𝑐4𝑢

2𝑅1𝑟
−3
}︀
, (3)

𝐴 ≡ (1 + 𝑢/2)𝑅1

[︀
𝑐1𝑟

−1 + 𝑐2 + 𝑐3𝑟
]︀
.

Така функцiя основного стану дає значення енер-
гiї близьке до експериментального, а саме: 𝐸 =
= 2,903557 а.о. В розрахунках використовують,
як правило, багатопараметричнi хвильовi функцiї
Г’iллерааса (6-ти, 8-ми, чи, навiть, 56-ти параме-
тричнi функцiї). На вiдмiну вiд цього типу варiа-
цiйних функцiй, хвильовi функцiї, отриманi в ба-
гатоконфiгурацiйному наближеннi Хартрi–Фока,
не дають близькi до експериментального значен-
ня енергiї основного стану гелiю, див., наприклад,
[4, 9] i посилання там. Найбiльш точним аналiзом
багатопараметричних варiацiйних хвильових фун-
кцiй для атома гелiю вважаємо даний в роботах
Пекерiса, див., наприклад, [10] i посилання там.
Але використання таких функцiй в серiйних роз-
рахунках є надзвичайно складним i громiздким.

В iншому пiдходi аналiз хвильових функцiй
основного стану двоелектронних систем проводять
за допомогою метода Монте-Карло. В роботi [11]
це зроблено, наприклад, для функцiї вигляду

Ψ49 = (1 + 𝑃12) exp

(︂∑︀
𝑘=0 𝑎𝑘𝑟

𝑛
1 𝑟

ℓ
2𝑟

𝑚
12∑︀

𝑘=0 𝑏𝑘𝑟
𝑛
1 𝑟

ℓ
2𝑟

𝑚
12

+𝐵

)︂
, (4)

𝐵 ≡ 𝑐(𝑟21 + 𝑟22 − 𝑟212) ln[𝑟
2
1 + 𝑟22]− 𝛼𝑟1 − 𝛽𝑟2.

В цьому наближеннi отримано точне значення
енергiї основного стану гелiю. Однак повернемось
до ближчих до нас пiдходiв.

Розв’язок рiвняння Шредiнгера для основного
стану Не зручнiше шукати в класi функцiй зi змiн-
ними, що роздiляються. Найбiльш вiдомою фун-
кцiєю основного стану Не в класi функцiй зi змiн-
ними, якi роздiляються, є аналiтична форма хви-
льової функцiї Хартрi–Фока в одноконфiгурацiй-
ному наближеннi

𝜒(𝑟) = 𝑁𝑟

(︀
𝑒−𝜉𝑟 + 0, 6𝑒−𝜁𝑟

)︀
(5)

i кореляцiйна функцiя Еккарта

𝜒(𝛼𝑟) = 𝑁𝛼𝑒
−𝛼𝑟, 𝛼 = 2/𝑎0, (6)

де 𝑎0 – радiус Бора, а лiтерами 𝜉 i 𝜁 в (5) позначе-
но числовi параметри, поясненi, наприклад, у [12],
[13]. Коефiцiєнти 𝑁𝑟 та 𝑁𝛼 в цих функцiях виби-
раються iз умови нормування хвильової функцiї
Ψ0(r1, r2) на одиницю. Але такого вигляду функцiї
використовують тiльки для грубих оцiнок.
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Згiдно з [14] хвильова функцiя основного стану
записується у виглядi

Ψ0(r1, r2) =
∑︁
ℓ

𝐵ℓ𝑌
00
ℓ (r12)𝐹ℓ(𝑟1, 𝑟2), (7)

де 𝑌 00
ℓ можна представити таким чином:

𝑌 00
ℓ =

∑︁
𝜇

𝑌ℓ𝜇(𝜃1, 𝜙1)𝐶
00
ℓ𝜇ℓ−𝜇𝑌ℓ𝜇(𝜃2, 𝜙2). (8)

У формулах (7), (8) використанi позначення:
𝐵ℓ – коефiцiєнт розкладу, r𝑖 – радiус-вектор 𝑖-
го електрона, 𝑟𝑖 – вiдповiдний модуль, 𝐶𝐿𝑀

ℓ𝜇ℓ−𝜇 ≡
≡ ⟨ℓ𝜇ℓ− 𝜇|𝐿𝑀⟩ – коефiцiєнти векторного додава-
ння, 𝐹ℓ(𝑟1, 𝑟2) – радiальнi функцiї, що описують
внесок 𝑛ℓ2 конфiгурацiй в основний стан. Вибiр
пробних функцiй 𝐹ℓ(𝑟1, 𝑟2) у загальному випад-
ку довiльний. Вимагається тiльки лiнiйна незале-
жнiсть набору i забезпечення правильної асимпто-
тики розв’язку. В такому разi функцiї 𝐹ℓ(𝑟1, 𝑟2) мо-
жуть бути записанi таким чином:

𝐹ℓ(𝑟1, 𝑟2) =

=
∑︁
𝑚,𝑛

𝐴ℓ
𝑚𝑛

[︀
𝜒𝛼
𝑚(𝑟1)𝜒

𝛽
𝑛(𝑟2) + 𝜒𝛼

𝑛(𝑟2)𝜒
𝛽
𝑚(𝑟1)

]︀
, (9)

де 𝜒𝛼
𝑛 – довiльнi набори неперервних функцiй однi-

єї змiнної, 𝛼, 𝛽 – параметри, що вибираються з ва-
рiацiйного принципу. Взагалi кажучи, варiацiйний
принцип при розрахунку функцiй 𝐹ℓ(𝑟1, 𝑟2) можна
не використовувати, а функцiї 𝜒𝛼

𝑛 взяти у виглядi
кулонiвського базису. Але у цьому випадку роз-
клад типу (7), (9) буде збiгатися дуже повiльно i
для досягнення потрiбної точностi слiд врахувати
дуже велику кiлькiсть членiв розкладу. А от за-
стосування для вибору параметрiв 𝛼, 𝛽 варiацiй-
ного принципу значно прискорює збiжнiсть роз-
кладiв (9). Твiд в [14] сформулював однопараме-
тричну варiацiйну задачу для розкладу типу (7).
Вiн запропонував шукати функцiї 𝜒𝛼

𝑛(𝑟) в такому
виглядi:

𝜒𝛼
𝑛(𝑟) = 𝑟𝑛 exp

(︁
−𝛼
2
𝑟
)︁
, 𝛼 = 𝛽, (10)

де 𝛼 визначається iз умови мiнiмуму енергiї основ-
ного стану. Коефiцiєнти 𝐴ℓ

𝑚𝑛 обчислюються дiа-
гоналiзацiєю матрицi вiдповiдного гамiльтонiана.
В залежностi вiд числа врахованих в розкладi

(7) мультиполiв, в класс хвильових функцiй Твi-
да входять 21-, 31- i 41-параметричнi функцiї, якi
мiстять вiдповiдно (𝑛𝑝)2, (𝑛𝑑)2 та (𝑛𝑓)2 конфiгу-
рацiї. Для обчислювальної процедури використо-
вуємо таку формулу:

𝐹ℓ(𝑟1, 𝑟2) =

=
∑︁
𝑚,𝑛

𝐴ℓ𝑚𝑛(𝑟
𝑚
1 𝑟

𝑛
2 + 𝑟𝑛1 𝑟

𝑚
2 ) exp

[︂
−1

2
𝑘(𝑟1 + 𝑟2)

]︂
, (11)

запропоновану у роботi Твiда [14].

3. Методика розрахунку

Дiагоналiзацiйне наближення дає можливiсть про-
слiдкувати, в якi саме канали i в якому спiввiд-
ношеннi вiдбувається розпад автоiонiзацiйних ста-
нiв, що знаходяться в областi вище порога утво-
рення збуджених iонiв He+. Це питання особливо
актуальне, оскiльки дає можливiсть виявити резо-
нанси, якi розпадаються практично в один який-
небудь канал (i в такому випадку для таких ста-
нiв зв’язком каналiв можна знехтувати) i такi, що
розпадаються в декiлька каналiв, – тобто тi ре-
зонанси, для яких урахування зв’язку каналiв є
обов’язковим. В принципi цю iнформацiю можна
отримати з аналiзу даних, порiвнюючи значення
положень та ширин резонансiв в рiзних наближе-
ннях, але без знання парцiальних ширин розпаду
ця iнформацiя є однобокою.

Для розрахунку сили осциллятора переходу
(або перерiзу iонiзацiї) потрiбно визначити амплi-
туду iонiзацiї, яка в загальному випадку може бути
записана у виглядi:

𝑇|0⟩→|𝜆𝐸⟩ =
√︀
𝐶(𝐸)

⟨
Ψ

𝐸(−)
𝜆

⃒⃒
𝑡
⃒⃒
0
⟩
, (12)

де |0⟩ = |𝑛0𝐿0𝑆0⟩ i означає хвильову функцiю
початкового стану атома, 𝐶(𝐸) – кiнематичний
множник.

Нехай хвильовi функцiї |𝜆𝐸⟩ задовольняють
умови вiдповiдним асимтотичним умовам [15]. То-
дi хвильову функцiю Ψ

𝐸(−)
𝜆 (r1, r2) запишемо на-

ступним чином:⃒⃒⃒
Ψ

𝐸(−)
𝜆 (r1, r2)

⟩
= |𝜆𝐸⟩+

+
∑︁
𝑚

𝑉𝑚𝜆(𝐸)

𝐸 − 𝐸𝑚(𝐸) + 𝑖Γ𝑚(𝐸)/2

(︁
Φ̃𝐸

𝑚

⟩
− 𝑖

⃒⃒
𝜒𝐸
𝑚

⟩︀)︁
, (13)
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де⃒⃒⃒
Φ̃𝐸

𝑚

⟩
= |𝜙𝑐

𝑚⟩+ 1

𝜋

∞∫︁
0

⃒⃒⃒
𝜒𝐸′

𝑚

⟩
𝐸 − 𝐸′𝑑𝐸′,⃒⃒

𝜒𝐸
𝑚

⟩︀
= 𝜋

∑︀
𝜆 𝑉𝑚𝜆(𝐸)

⃒⃒
𝜒𝐸
𝑚

⟩︀
,

(14)

а iндексу 𝜆 ставимо у вiдповiднiсть набiр кванто-
вих чисел, що визначається спiввiдношенням для
асимптотики, див. [16].

Пiдстановка виразiв (13), (14) у (12) визначає
парцiальнi амплiтуди резонансної iонiзацiї:

𝑇|0⟩→|𝜆𝐸⟩ = 𝑡dir𝜆 (𝐸) +
∑︁
𝑚

𝐻𝑚𝜆(𝐸)

𝜀𝑚(𝐸) + 1
, (15)

де

𝜀𝑚(𝐸) =
2[𝐸 − 𝐸𝑚(�̃�𝑚)]

Γ𝑚(�̃�𝑚)
,

це ширини автоiонiзацiйних станiв. Цим переходом
ми роздiляємо амплiтуду на два доданки: перший
доданок фiксує вклад прямого процесу, а другий –
резонансного. Величини, якi входять в формулу
(15), визначаються наступними спiввiдношеннями:

𝑡dir𝜆 (𝐸) =
√︀
𝐶(𝐸)

⟨︀
𝜆𝐸

⃒⃒
𝑡
⃒⃒
0
⟩︀
,

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

𝑡𝑚(𝐸) =
√︀
𝐶(𝐸)

⟨
Φ̃𝐸

𝑚

⃒⃒
𝑡
⃒⃒
0
⟩
,

𝜏𝑚(𝐸) =
√︀
𝐶(𝐸)

⟨︀
𝜒𝐸
𝑚

⃒⃒
𝑡
⃒⃒
0
⟩︀
.

(16)

Парцiальна диференцiйна сила осцилятора пере-
ходу в канал iонiзацiї 𝜆 пропорцiйна квадрату мо-
дуля виразу (15). Розрахунок повного перерiзу iо-
нiзацiї здiйснюється пiдсумовуванням всiх парцi-
альних внескiв по iндексу 𝜆.

Стани гелiю в областi неперервного спектра, де
розмiщенi автоiонiзацiйнi стани, що сходяться до
третього порога, описувались хвильовою функцiєю
[15], яка враховує всi мiжконфiгурацiйнi взаємодiї
скiнченного числа базисних конфiгурацiй, що вiд-
повiдають двоелектронним збудженням в областi
мiж другим та третiм порогами (закритi канали),
та електрону з позитивним значення енергiї над
основним та першим збудженим станом iона He+
(вiдкритi канали). В розрахунках враховувались
стани з повним моментом атома гелiю 𝐿 ≤ 3.

Для кожного моменту 𝐿 пiдпростiр закритих
каналiв заповнювався двадцятьма конфiгурацiя-

ми, а в ролi базисних функцiй для їх опису вико-
ристовувались кулонiвськi хвильовi функцiї з за-
рядом 𝑧 = 2. Далi пiдпростiр цих станiв попере-
дньо дiагоналiзувався. Пiдпростiр вiдкритих ка-
налiв включав три конфiгурацiї для 𝐿 = 0 i
чотири – для iнших моментiв 𝐿. Це вiдповiдає
включенню в розрахунок каналiв, якi вiдповiда-
ють основному i першому збудженому стану iо-
на He+: 1𝑠𝜀𝐿, 2𝑠𝜀𝐿, 2𝑝𝜀(𝐿 − 1), 2𝑝𝜀(𝐿 + 1). В за-
дачах розрахунку диференцiйних характеристик
збудження автоiонiзацiйних станiв часто буває не-
обхiдним визначити парцiальнi ширини розпаду
квазiстацiонарних станiв у декiлька каналiв.

Введемо парцiальну ширину аналогiчно з дiаго-
налiзацiйним наближенням через матричний еле-
мент розпаду таким чином:

Γ̃𝑚(𝐸) = 2𝜋
∑︁
𝜆

⃒⃒⃒⟨
𝑚

⃒⃒⃒
𝑉
⃒⃒⃒
𝜆𝜀
⟩⃒⃒⃒ 2

, 𝜆 ∈ 𝛼. (17)

Повна ширина вiдповiдає 𝛼=Δ(Γ̃𝑚(𝐸))=ΓΔ𝑚(𝐸).
Зауважимо, що розрахунок повної ширини ква-
зiстацiонарного стану перерiзу iонiзацiї здiйснює-
ться пiдсумовуванням всiх парцiальних внескiв за
iндексом 𝜆, а 𝛼 в цьому випадку визначає видiлену
групу всiх каналiв, врахованих в данiй задачi.

У випадку взаємодiючих квазiстацiонарних ста-
нiв парцiальнi ширини вводимо аналогiчно:

Γ̃𝑗(𝐸) = 2𝜋
∑︁
𝜆

𝑉𝑚𝛼(𝐸)𝑉 *
𝑚𝜆(𝐸), (18)

де 𝑗 – iндекс парцiального каналу. Але, в дано-
му випадку, повна ширина Γ𝑚(𝐸), визначена дiа-
гоналiзацiєю комплексної матрицi, не спiвпадає з
сумою парцiальних ширин, як це було у випад-
ку (17).

4. Результати розрахункiв

Для опису основного стану атома He один iз спiв-
авторiв даної статтi та нашi колеги в роботах [15,
16] використали 41-параметричну хвильову фун-
кцiю Твiда [14] i отримали точнi значення параме-
трiв автоiонiзацiйних станiв атома гелiю, що зна-
ходяться в областi вище порога утворення збудже-
них iонiв. Цiкавим є аналiз впливу вибору фун-
кцiї основного стану на парцiальнi характеристи-
ки автоiонiзацiйних станiв. Розрахунок парцiаль-
них ширин автоiонiзацiйних станiв у задачi фо-
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Параметри найнижчого 1𝑃 автоiонiзацiйного
стану He в областi енергiй вище порога утворення збуджених iонiв

𝐸, еВ Γ, еВ 1𝑠𝑒𝑠, еВ 2𝑠𝑒𝑝, еВ 2𝑝𝑒𝑝, еВ 2𝑝𝑒𝑑, еВ

Робота [17], 6-ти параметр. функцiя Г’iллерааса 69,89 0,150 0,893(−3) 0,918(−1) 0,313(−1) 0,257(−1)
41-параметр. функцiя Твiда 69,92 0,165 0,312(−3) 0,945(−1) 0,320(−1) 0,389(−1)
6-ти параметр. функцiя Г’iллерааса 69,90 0,154 0,871(−3) 0,814(−1) 0,315(−1) 0,407(−1)
8-ми параметр. функцiя Г’iллерааса 69,81 0,158 0,852(−3) 0,836(−1) 0,310(−1) 0,425(−1)
Робота [11], функцiя Монте-Карло 69,91 0,159 0,476(−3) 0,991(−1) 0,235(−1) 0,359(−1)

тоiонiзацiї гелiю проведено в роботi [17] з вико-
ристанням 6-ти параметричної функцiї Г’iллера-
аса в дiагоналiзацiйному наближеннi. В роботах
[15, 16], окрiм дiагоналiзацiйного наближення, ви-
користано метод взаємодiючих конфiгурацiй в зо-
браженнi комплексних чисел i результати приве-
денi у всiх наближеннях, якi з нього випливають,
але у всiх варiантах розрахункiв в ролi функцiї
основного стану атома гелiю використовувалась
41-параметрична функцiя Твiда [14]. З iншого бо-
ку, тiльки в дiагоналiзацiйному наближеннi можна
надати змiсту поняттю парцiальних ширин, тому
ми також приводимо розрахунки у дiагоналiзацiй-
ному наближеннi [15, 16], але при цьому викори-
стовуємо рiзнi хвильовi функцiї основного стану
атома гелiю.

В таблицi приводимо параметри найнижчого 1𝑃
стану в задачi фотоiонiзацiї атома гелiю вище по-
рога утворення збуджених iонiв. Аналiз показує,
що параметри квазiстацiонарних станiв залежать
вiд вибору хвильової функцiї основного стану.

5. Висновки

1. Теоретичнi розрахунки резонансних перерiзiв у
задачах фотоiонiзацii та аналiз резонансних про-
фiлiв є джерелом вiдомостей про структуру атом-
них систем i дозволяють бiльш адекватно вiдби-
рати теоретичнi моделi, а вибiр хвильової функцiї
основного стану впливає на значення вiдповiдних
параметрiв резонансiв.

2. Дослiдження в областi енергiй збудження ви-
ще другого порога iонiзацiї, або вище порогу утво-
рення збуджених iонiв He+, в багатьох аспектах
подiбнi до бiльш раннiх дослiджень, якi проводи-
лись в областi енергiй мiж першим та другим по-
рогами iонiзацiї, але в цих дослiдженнях вiдкрива-
ються значно ширшi можливостi. Бiльш багатим

є спектр розглядуваних характеристик. Це визна-
чається можливiстю заселення в процесах прямої,
а також резонансної, iонiзацiї фотонами та еле-
ктронами як основного, так i збудженого станiв
залишкових iонiв, якi потiм переходять в основний
стан шляхом випромiнювання фотона. Таким чи-
ном вiдкривається можливiсть дослiдження про-
фiлiв резонансiв, якi збiгаються до порога 𝑁 = 3
атома He як у повних, так i у парцiальних пере-
рiзах iонiзацiї, а врахування зв’язку каналiв у цих
процесах є обов’язковим. Вибiр хвильової функцiї
основного стану прямо впливає на значення вiдпо-
вiдних матричних елементiв, що входять в перерi-
зи iонiзацiї.

3. Результати розрахункiв показують, що, на
вiдмiну вiд повних ширин автоiонiзацiйних станiв,
парцiальнi ширини є суттєво рiзними для рiзних
хвильових функцiй основного стану. З таблицi ви-
дно, що повнi ширини також вiдрiзняються однi
вiд iнших, коли вони обчисленi на основi рiзних
хвильових функцiй в рамках одного й того самого
пiдходу, але парцiальнi ширини при цьому рiзня-
ться мiж собою сильнiше. Це пояснюється зв’язком
каналiв, врахування впливу якого може вiдрiзня-
тися. Вияснення причин цього потребує подаль-
ших дослiджень.

Автори вдячнi рецензенту за слушнi зауваже-
ння, врахування яких дозволило покращити ви-
клад матерiалу статтi.
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V.M. Simulik, T.M. Zajac, R.V.Tymchyk

CHOICE OF THE WAVE FUNCTION
FOR THE HELIUM GROUND STATE FOR PRECISION
CALCULATIONS OF QUASISTATIONARY
STATE PARAMETERS

S u m m a r y

In the problems of ionization of atoms by photons and elec-

trons, the necessity of choosing the multiparametric wave func-

tions for the description of an atom in the ground state has been

substantiated. The helium atom is taken as an example. The

energies, widths, and partial widths of the lowest 1𝑃 autoion-

izing state of helium, located above the excited ions formation

threshold, are calculated. The results obtained with the use of

different ground-state wave functions are compared. It is shown

that, contrary to the total widths of autoionizing states, the

partial widths are substantially different for different ground-

state wave functions.

ISSN 0372-400X. Укр. фiз. журн. 2016. Т. 61, № 11 961


