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Опис потенцiального розсiювання електрона молекулою запропоновано в межах моделi
незалежних атомiв методом оптичного потенцiала з урахуванням скалярно-релятивiстських
ефектiв та спiн-орбiтальної взаємодiї. Для узгодженого опису електронного розсiювання на
атомах молекули потенцiали взаємодiї та атомнi характеристики визначають у локальному, з
виключенням енерґiї самодiї електронiв, скалярно-релятивiстському наближеннi стацiонарної
теорiї функцiоналу густини.
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ВСТУП

Теоретичний опис потенцiального розсiювання
електрона молекулою як багатоатомною системою
украй важливий iз фундаментального та прикладно-
го поглядiв. Для виконання таких дослiджень вико-
ристовують просту модель незалежних атомiв (МНА,
або латиною IAM) [1–3] як без, так i з поправкою на
мiжатомне екранування (IAM-SCAR, Screening Cor-
rection Additivity Rule) для повних [4] i диференцi-
альних [5] перерiзiв; методи сферичних [6] та одно-
центровиx [7] потенцiалiв. У першому, МНА, пiдходi
опис проводять через амплiтуди розсiювання на ато-
мах молекули. У другому та третьому пiдходах, що
близькi один до одного, для опису використовують ха-
рактеристики молекули, якi знаходять у симетрично-
адаптованому одноцентровому розкладi повної хви-
льової функцiї молекули-мiшенi.

Потенцiальне розсiювання частинки молекулою є
важливим процесом: вiн характеризується великими
перерiзами. Цiкавим тут є вплив рiзних потенцiаль-
них складникiв взаємодiї електрона з атомами моле-
кули. Як i у випадку розсiювання електрона на атомi,
фундаментально важливим є вивчення поведiнки ха-
рактеристик розсiювання у всьому дiапазонi енерґiй
зiткнень: малих (до 10 еВ), середнiх та великих.

Зауважимо, що є багато атомiв, якi важко спосте-
рiгати саме в атомарному станi, у виглядi пари. Але
такi атоми наявнi в рiзних хiмiчних та твердотiльних
сполуках. Аналогiчна ситуацiя — у випадку хiмiчно
небезпечних атомiв, з якими важко експериментува-
ти. Теоретичнi данi, отриманi для всiх таких атомiв,
широко застосовують у вивченнi розсiювання рiзних
частинок молекулами.

ПЕРЕРIЗИ ТА АМПЛIТУДИ РОЗСIЮВАННЯ

Для вивчення поведiнки пружних диференцiаль-
них (ДП) та iнтеґральних — пружного, передачi iм-

пульсу, в’язкостi — перерiзiв потенцiального розсiю-
вання електрона на молекулах ми застосували метод
оптичного потенцiалу (ОП) [8–10] у МНА [1–3]. Ди-
ференцiальний перерiз пружного розсiювання елек-
тронiв на N -атомнiй молекулi в межах МНА (IAM)
задається виразом [1–3] (використовуємо атомнi оди-
ницi — ~ = e = me = 1):

dσIAM
el

dΩ
=

N
∑

m=1

N
∑

n=1

[fm(θ, k)f∗
n(θ, k) + gm(θ, k)g∗n(θ, k)]

× sin(srnm)

srnm
. (1)

Iнакше ДП (1) можна записати у виглядi суми су-
марного ДП розсiювання на кожному з атомiв (пря-

мий доданок) —

N
∑

m=1

dσel,m/dΩ = dσAd
el /dΩ, згiдно з

правилом сум (наближення additivity rule, Ad), та iн-
терференцiйного (непрямого) доданка:

dσIAM
el

dΩ
=

dσAd
el

dΩ
+

N
∑

m,n6=m

[fm(θ, k)f∗
n(θ, k) + gm(θ, k)g∗n(θ, k)]

× sin(srnm)

srnm
. (2)

У виразах (1) та (2) величини θ, fm та gm явля-
ють собою кут розсiювання, прямi та спiн-повертаючi
(“spin-flip”) амплiтуди розсiювання на m-му атомi мо-

лекули вiдповiдно; s = 2k sin(θ/2), k =
√

2E, де E —
енерґiя налiтаючого електрона; rnm — вiдстань мiж
n-м та m-м атомами в молекулi.

Для розсiювання електрона на гомоядерних, в ок-
ремому випадку на дво- та триатомних, молекулах
диференцiальнi перерiзи розсiювання в межах МНА
матимуть вигляд:

dσIAM
el

dΩ
= 2

dσel,A

dΩ

[

1 +
sin(sr12)

sr12

]

, (3)
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dσIAM
el

dΩ
=

dσel,A

dΩ

[

3 + 2
sin(sr12)

sr12

+ 2
sin(sr13)

sr13

+ 2
sin(sr23)

sr23

]

. (4)

Тут dσel,A/dΩ — ДП розсiювання на одному атомi.
Бачимо, що при описi розсiювання електрона на та-
кiй молекулi в МНА поведiнка та особливостi ДП
dσIAM

el /dΩ будуть, у цiлому, визначатися саме куто-
вою та енерґетичною залежностями й особливостями
— мiнiмумами та максимумами — ДП dσel,A/dΩ роз-
сiювання електрона на окремому атомi.

Iнтеґральнi перерiзи пружного розсiювання можна
обчислити прямим iнтеґруванням за кутами розсiю-
вання за ДП dσIAM

el /dΩ

σIAM
el (E) = 2π

π
∫

0

dθ sin θ
dσIAM

el (E, θ)

dθ
(5)

або за ДП dσAd
el /dΩ

σAd
el (E) = 2π

π
∫

0

dθ sin θ
dσAd

el (E, θ)

dθ
. (6)

Зауважимо тут, що iнтеґральний перерiз пружного
розсiювання σAd

el (E) можна також визначити за оп-
тичною теоремою [1, 3, 11]. Для МНА ця теорема збi-
гається з наближенням “Ad” [2–5], тому з вигляду ДП
(1) та (2), а також використовуючи спiввiдношення
sin (srnm)/srnm |θ→0→ 1 та sin (srnm)/srnm |rnm→0→
1, маємо для цього перерiзу:

σAd
el (E) =

4π

k

N
∑

n=1

Im[fn(θ = 0, k)] =

N
∑

n=1

σel,n(E). (7)

При цьому “spin-flip” амплiтуда не дає внеску:
gn(θ = 0, k) = 0. Бачимо, що, виходячи з виразiв для

перерiзiв (3) та (4), оптична теорема (7) дає для iн-
теґральних перерiзiв такi вирази: σAd

el (E) = 2σel,A та
σAd

el (E) = 3σel,A вiдповiдно. Аналогiчно в наближен-
нях “Ad” чи “IAM” можна визначити перерiзи пере-
дачi iмпульсу σAd

mom(E), σIAM
mom(E) та в’язкостi σAd

vis (E),
σIAM

vis (E) з вiдповiдними ДП та ваговими функцiями
(1 − cos θ) та sin2 θ.

Пiдхiд МНА справедливий за умов k(rnm)min � 1
та (rnm)min � (a)max, де (rnm)min — мiнiмальна вiд-
стань мiж атомами, (a)max — максимальний радi-
ус взаємодiї частинки з кожним атомом [1]. Напри-
клад, для (rnm)min = 4a0, що вiдповiдає мiжатом-
нiй вiдстанi ∼ 2.1Å та k = 1 а.о., (енерґiя налiтаю-
чого електрона ∼ 14 еВ) маємо k(rnm)min > 1. Тут
1a0 = 5.2918 · 10−11 м — атомна одиниця довжини, бо-
рiвський радiус. Ми вважаємо, що хороший опис роз-
сiювання електрона на атомах молекули дасть змо-
гу також добре описати його розсiювання на моле-
кулi в МНА. Зазначимо, це буде справедливо навiть
у випадках, коли виконуватиметься проста нерiвнiсть
k(rnm)min > 1. Вiдмiтимо, що наближення IAM-SCAR
[4,5] запропоновано саме для того, щоб використову-
вати пiдхiд МНА при малих, менше вiд 10 еВ, та при
середнiх енерґiях зiткнень.

Амплiтуди розсiювання електрона на атомi мож-
на знайти за дiйсними δ±` (E) = ε±` (E) (для дiйс-

ного ОП взаємодiї) [8] або комплексними δ±` (E) =

ε±` (E) + iξ±` (E) (для комплексного ОП, з урахуван-
ням ефектiв поглинання, див. нижче) парцiальними
фазовими зсувами [13]. Формули для амплiтуд розсi-
ювання, що знаходимо через дiйснi парцiальнi фазовi
зсуви δ±` (E) = ε±` (E), мають вигляд

fm(θ, E) =
1

2ik

∞
∑

`=0

{

(` + 1)
[

exp(2iε+
` ) − 1

]

+ `
[

exp(2iε−` ) − 1
]}

P`(cos(θ)), (8)

gm(θ, E) =
1

2ik

∞
∑

`=1

[

exp(2iε−` ) − exp(2iε+
` )

]

P 1
` (cos(θ)). (9)

Тут P`(cos θ) — многочлени Лежандра та P 1
` (cos θ)

— приєднанi функцiї Лежандра першого роду.

Парцiальнi фази для початкових значень орбiталь-
ного моменту налiтаючого електрона, ` < `min, от-
римують при розв’язку фазових рiвнянь вiдповiдно з
ОП V ±

opt(r, E) = V ±(r, E) або V ±
opt(r, E) = V ±(r, E) +

iV ±
A (r, E) (VA потенцiал поглинання) (див. [8,12,13] та

посилання там). Асимптотичнi значення, для `max >
` > `min, фазових зсувiв розраховуємо за виразом [11]

tan δas
` = παd(0)k2/[(2` + 3)(2` + 1)(2` − 1)]. (10)

Тут αd(0) — дипольна статична поляризованiсть ато-
ма молекули.

Важливо зауважити, що наявнiсть опублiкованих
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даних iз розрахованих парцiальних фазових зсувiв
розсiювання частинок на рiзних атомах дає змогу
широко їх використовувати для розрахункiв в МНА
характеристик розсiювання рiзними молекулами, що
складаються з цих атомiв.

ПОТЕНЦIАЛИ ВЗАЄМОДIЇ

Дiйсна частина ОП незалежна вiд пiдгiнних або ем-
пiричних параметрiв [8]

V ±(r, E) = VS(r) + Ve(r, E) + VP(r) + VR(r, E)

+ V ±
so (r, E). (11)

Тут знаки “±” у потенцiалi спiн-орбiтальної взає-
модiї вiдповiдають повному кутовому моменту налi-
таючого електрона j = ` ± 1/2. Потенцiальнi склад-
ники ОП — VS, Ve, VP, VR, V ±

so — це такi потенцiа-
ли: статичний; обмiнний; поляризацiйний; скалярно-
релятивiстський; спiн-орбiтальної взаємодiї. Вони в
цiлому визначаються повною та спiновими електрон-
ними густинами атомiв молекули. Електроннi густи-
ни можна розрахувати в наближеннях рiзних тео-
рiй: Томаса–Фермi, Гартрi–Фока, теорiї функцiонала
густини (ТФГ). Також для цих величин використо-
вують аналiтичнi вирази з параметрами, що дуже
зручно в систематичних розрахунках (див. [14]). На-
приклад, величини параметрiв для електронних гус-
тин та статичного потенцiалу, що були розрахованi
у скалярно-релятивiстському локальному наближен-
нi ТФГ [15] для атома P, наведено в роботi [8]. Вони
використанi там для знаходження ОП (11) у RSEP
LA-наближеннi. Зауважимо, що в пiдходах [6] та [7]
потенцiальнi складники ОП визначаються електрон-
ною густиною всiєї молекули.

Статичний потенцiал визначається кулонiвськими
потенцiалами взаємодiї з ядром (заряду Z) та елект-
ронами (з електронною густиною ρ(r)) атома-мiшенi
[15].

VS(r) = −Z

r
+

∫

dr
ρ(r′)

|r − r
′| . (12)

Електронну густину ми розрахували чисельно та
самоузгоджено в межах скалярно-релятивiстського та
локального наближень ТФГ з виключенням енерґiї
самодiї електронiв (“self-interaction correction”) [15].
Поправку на виключення енерґiї прямої кулонiвсь-
кої та обмiнної-кореляцiйної самодiї електронiв у [16]
пророблено для вiдповiдних функцiоналiв у локаль-
ному наближеннi (див. [15] та посилання там). Для
даної пiдоболонки енерґiя дiї електрона на себе вiднi-
мається вiд вiдповiдного функцiонала. Отриманi рiв-
няння Кона–Шема мiстять для кожної пiдоболонки
ефективнi потенцiали, у яких виключено потенцiал
дiї електрона на себе.

Потенцiал спiн-орбiтальної взаємодiї V ±
so (r, E) вико-

ристовуємо у виглядi [17]

V ±
so (r, E) = ζ±(j, `)

χ

r

dVS

dr
,

(13)

χ = α2/
[

2 + α2(E − VS)
]

.

Тут ζ+(j, `) = `/2 для j = ` + 1/2 i ζ−(j, `) =
−(`+1)/2 для j = `+1/2 , α — стала тонкої структури.
Скалярна частина VR(r, E) релятивiстського потенцi-
алу має вигляд (див. [18, 19])

VR(r, E) = −α2

2
VS

2 +
χ

4

d2VS

dr2
+

3χ2

8

(

dVS

dr

)2

. (14)

Потенцiал обмiнної взаємодiї ми використовуємо в
наближеннi вiльного неоднорiдного електронного га-
зу (див. [15])

Ve(r, E) = −kF(r)

π

(

1 +
1 − κ2

2κ
ln

∣

∣

∣

∣

1 + κ

1 − κ

∣

∣

∣

∣

)

, (15)

де kF(r) = [3π2ρ(r)]1/3, κ(r, E) = ks(r, E)/kF(r, E),
[ks(r, E)]2 = k2 + V (r, k2/2), k2 = 2E . Для потенцi-
альної функцiї V (r, k2/2) використано модельний вид
V (r, k2/2) = [kF(r)]2 + 2I/[1 + (kr)2/2], де I — перший
потенцiал йонiзацiї атома-мiшенi. У Ve(r, E) локаль-
ному спiн-неполяризованому (iнакше просто локаль-
ному) наближеннi обмiнний потенцiал може бути не-
релятивiстським V N

e (r, E) або, для важких атомiв, iз
релятивiстськими поправками V R

e (r, E) [12].
Для знаходження поляризацiйного потенцiалу ви-

користовують локальнi спiн-неполяризоване (локаль-
не) або спiн-поляризоване (локальне спiнове) (див.
[9, 13]) наближення неоднорiдного електронного га-
зу. Так, для локального поляризацiйного потенцiа-
лу на малих (SR) вiдстанях V SR

P вiд атома молеку-
ли, тобто у внутрiшнiй областi, використовуємо без-
параметричний вираз для потенцiалу кореляцiйно-
поляризацiйної взаємодiї електронiв (див. [8]). У на-
ближеннi локальної густини (LDA) ТФГ ця взаємодiя
описується кореляцiйним функцiоналом [20]

ELDA
c (ρ) =

∫

dr ρ(r)· εc[ρ(r)]. (16)

Тут εc[ρ(r)] = εc[rs(r)] густина кореляцiйної енерґiї,
радiус Вiґнера–Зайтца rs(r) = {3/[4πρ(r)]}1/3. Звiдси
отримуємо поляризацiйнi потенцiали двох типiв у ви-
глядi [21, 22]

V SR
P (r) = εc(rs, ζ], V SR

P (r) = εc(rs) −
rs

3

dεc

drs

. (17)

Для розрахункiв фазових зсувiв ми використовує-
мо другий потенцiал [22].

На великих (LR) асимптотичних вiдстанях поляри-
зацiйний потенцiал має вигляд V LR

P (r) = −αd(0)/2r4.
Потенцiали V SR

P (r) та V LR
P (r) перетинаються в пев-

нiй точцi rc. Для розрахунку поляризовностей атомiв
використовуємо локальне наближення часозалежної
ТФГ.

Ефекти поглинання при пружному зiткненнi елек-
трона з атомом вивчають у методi комплексного оп-
тичного потенцiалу V ±

opt(r, E) = V ±(r, E) + iVA(r, E).
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Вони впливають на характеристики розсiювання, по-
чинаючи з енерґiй зiткнень E > ∆, де ∆ — енер-
ґiя 1-го непружного порога n-го атома. Для атома
фосфору їх треба враховувати, наприклад, з енерґiї
∆ = 6.9667 еВ [23], яка є середньою енерґiєю терма
4P конфiґурацiї 3p24s. Цей терм дипольно збуджує-
ться з основного стану 3p3 4S атома фосфору (енер-
ґiя йонiзацiї якого становить 10.4868 еВ [23]). Ефекти
поглинання враховують за допомогою неемпiричних
VA(r, E) = V af(r, E) (типу Сташевської [24]) або ем-
пiричних VA(r, E) = V aMc(r, E) (типу МакКартi [25])
потенцiалiв поглинання (також див. [12]).

Неемпiричний потенцiал поглинання [24] у моделi
квазiвiльного електронного розсiювання має вигляд:

V af(r, E) = −νloc(r, E)· ρ(r)· σ̄b(r, E)/2. (18)

Тут використано локальну швидкiсть налiтаючого
електрона νloc = [2Tloc]

1/2 з його локальною кiнетич-
ною енерґiєю Tloc(r, E) = E − VS(r) − Ve(r, E)− Vp(r).
Для знаходження усередненого перерiзу бiнарних зi-
ткнень σ̄b(r, E) застосовують наближення, що зале-
жать вiд вибору виразiв для певних функцiй α(r, E)
та β(r, E) (див. [24]). Наприклад, у 2-й версiї потенцi-
алу Сташевської (18), V af2(r, E), їх вибирають у ви-
глядi: α(r, E) = k2

F + ∆− 2(VS + Ve), β(r, E) = α(r, E).
Емпiричний потенцiал поглинання [25] має вираз

V aMc(r, E) = −W(E)· r2ρH(r)/[Tloc(r, E)]2, (19)

де ρH(r) — густина найвищої (наприклад, вален-
тної) заповненої електронної пiдоболонки. Енерґе-
тичну залежнiсть W (E) емпiричного параметра зна-
ходять, використовуючи експериментальнi перерiзи
збудження та йонiзацiї. Також можна взяти перерi-
зи поглинання, отриманi за потенцiалом (18).

У пiдходах сферичних [6] та одноцентровиx [7] по-
тенцiалiв ефекти поглинання враховують послiдовнi-
ше, як поглинання всiєї молекули. Воно визначається
типами збуджень її спектра — електронним, колив-
ним, обертальним.

Таким чином, характеристики розсiювання можуть
бути розрахованi в рiзних наближеннях — як без,
так i з урахуванням ефектiв поглинання. Наприклад,
у спiн-неполяризованому; у спiн-поляризованому; у
повнiстю релятивiстському — з V R

e (r, E), VR(r, E) та
V ±

so (r, E); у напiврелятивiстському або, iнакше, у час-
тково релятивiстському — тiльки з V ±

so (r, E), для
впливу векторних ефектiв [13], або тiльки з VR(r, E) .

У цiлому можна сказати, що врахування поглинан-
ня приведе до деякого зменшення величин пружних
перерiзiв — диференцiального, iнтеґрального, переда-
чи iмпульсу та в’язкостi.

РЕЗУЛЬТАТИ РОЗРАХУНКIВ ТА ЇХ
ОБГОВОРЕННЯ

Розсiювання електрона на молекулах ми дослi-
дили в наближеннi дiйсного ОП (11) (RSEP LA-
наближення). Цей ОП, знайдений у наближеннi ло-
кальної спiнової густини ТФГ, ранiше застосовано для

опису потенцiального розсiювання електрона на ато-
мi P [8]. З амплiтудами (8), (9) e + P розсiювання,
розрахованими з цим ОП, ми розглянули розсiювання
електрона молекулами Pn(n = 2, 3) фосфору (див. та-
кож попереднi повiдомлення [9,10]). Укажемо тут, що
в роботi [26] для розрахунку перерiзiв пружного роз-
сiювання електрона на молекулах X2 та XH3 (X = N,
P, As, Sb) при енерґiях зiткнень 10, 15, 20, 25 та 30 еВ
було використано багатоканальний метод Швiнгера з
псевдопотенцiалами у стат-обмiнному наближеннi. У
цьому наближеннi електрон взаємодiє з усiєю моле-
кулою, як i у методах праць [6,7], але завдяки тiльки
статичному та обмiнному потенцiалам.

Рис. 1. Кутова залежнiсть диференцiальних перерiзiв
σIAM

el /dΩ пружного розсiювання електронiв на атомi та
молекулах фосфору при 15 та 30 еВ. Теорiя RSEP-LA:
e+P [8] (крива 1); e+P2 (крива 2); e+P3 (крива 3). Багато-
канальний метод Швiнгера у стат-обмiнному наближеннi
e + P2 [26] (крива 4).

Структурнi характеристики молекул P2 та P3 роз-
рахованi теоретичними методами комп’ютерної про-
грами GAMESS [27]. Для визначення початкової мат-
рицi електронної густини в усiх випадках були ви-
конанi самоузгодженi iтерацiйнi розрахунки методом
необмеженого Гартрi–Фока. Для врахування кореля-
цiйної взаємодiї електронiв подальшi обчислення про-
веденi методом зв’язаного кластера з одиночним i
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подвiйним збудженням. При цьому було застосовано
розширений ґауссовий базисний набiр “потрiйне-ζ” з
поляризацiйними та кореляцiйними поправками.

Рiвноважна структура молекул P2 та P3 отрима-
на в результатi геометричної оптимiзацiї за алґорит-
мом квадратичного наближення. Одержанi рiвноваж-
нi вiдстанi мiж атомами такi: для молекули P2 —
r12 = 3.610a0 (порiвняй з r12 = 3.579a0 [13] та r12 =
3.578a0 (для iзотопа 31P2) [28]); для молекули P3 —
r12 = 3.7403a0, r13 = 3.7148a0, r23 = 7.4552a0. Заува-
жимо, що в роботi [26] не наведено даних про мiжа-
томну вiдстань у молекулi P2.

На рис. 1 зображенi ДП пружного розсiювання
електрона на атомi [8] та ДП dσIAM

el /dΩ на вказаних
молекулах фосфору для двох значень енерґiй 15 та
30 еВ [10], розрахованi у RSEP LA-наближеннi. Цi пе-
рерiзи ми порiвнюємо з результатами розрахункiв у
[26]. Бачимо, що отриманi ДП розсiювання на молеку-
лах фосфору, згiдно з виразами (3), (4), дуже подiбнi
до перерiзiв розсiювання на атомi — з певними коефi-
цiєнтами пропорцiйностi. За енерґiї 10 еВ ДП [26] в iн-
тервалi кутiв [60◦, 140◦] характеризується майже ста-
лою величиною, рiвною приблизно 1.4 ·10−20 м2/стер.

Рис. 2. Енерґетична залежнiсть iнтеґральних перерi-
зiв σIAM

el (E) та σAd

el (E) пружного розсiювання електро-
нiв на атомi та молекулах фосфору. Теорiя RSEP-LA:
e + P [8] (крива 1); e + P2 (IAM-наближення — крива
2, Ad-наближення — крива 3); e + P3 (IAM-наближення
— крива 4, Ad-наближення — крива 5). Багатоканальний
метод Швiнґера у стат-обмiнному наближеннi e + P2 [26]
(крива 6).

За малих (< 60◦) та великих (> 150◦) кутiв ДП
в [26] при всiх енерґiях зiткнення близькi до наших
результатiв з ДП розсiювання на атомi P. Зi зростан-
ням енерґiї налiтаючого електрона кутова поведiнка
ДП [26] стає бiльш структурованою — вони мiстять
два згладженi мiнiмуми, величина ДП у яких знач-
но перевищує нашi значення, та один максимум. Цi
особливостi досягають своєї найбiльшої виразностi за
30 еВ, коли при середнiх кутах (75◦ < θ < 130◦) данi
з [26] перебувають мiж нашими ДП для розсiювання
на атомi P та молекулах P2. На нашу думку, заниженi
величини теоретичних перерiзiв у [26], отриманi там у
стат-обмiнному наближеннi, — це наслiдок вiдсутнос-

тi в розрахунках поляризацiйної взаємодiї електрона
з молекулою.

Що стосується кутової поведiнки розрахованих
ДП dσAd

el /dΩ, то можна сказати таке. Для e + P2-
розсiювання при енерґiї 15 еВ та початкових кутах вiд
0◦ до 45◦ є найбiльша вiдмiннiсть мiж перерiзами —
ДП dσAd

el /dΩ за величиною, менше вiд ДП dσIAM
el /dΩ.

Ця рiзниця зменшується зi збiльшенням величини ку-
та. Починаючи з кутiв ∼ 45◦ до ∼ 108◦, ДП dσAd

el /dΩ
поступово стає бiльшим вiд ДП dσIAM

el /dΩ, а потiм
знову меншим вiд нього до кута 180◦. Для e + P3-
розсiювання при цiй енерґiї поведiнка ДП аналогiч-
на e + P2-розсiюванню, але починаючи з меншого ку-
та ∼ 42◦. При збiльшеннi енерґiї зiткнень до 30 еВ
для e + P2-розсiювання найбiльше перевищення ДП
dσIAM

el /dΩ над dσAd
el /dΩ є при початкових кутах вiд 0◦

до ∼ 32◦. У випадку e + P3-розсiювання iнтервал ма-
лих кутiв, при яких dσIAM

el /dΩ > dσAd
el /dΩ для 30 еВ,

охоплює вже менший дiапазон — вiд 0◦ до ∼ 29◦. Зi
збiльшенням кутiв цi два ДП, що вiдповiдають e+P2-
та e+P3-розсiюванню майже збiгаються до кута 180◦.

На рис. 2 показана енерґетична поведiнка розра-
хованих iнтеґральних перерiзiв пружного розсiюван-
ня електрона на атомi [8] та на вказаних молекулах
фосфору σIAM

el (E) та σAd
el (E) [10]. Як бачимо, якiс-

на поведiнка цих перерiзiв подiбна. Сильно занижене
значення ДП у [26] (на порядок величини при малих
кутах та у декiлька разiв при великих кутах) при-
водить до того, що iнтеґральний перерiз з цiєї робо-
ти досить малий. За величиною вiн дещо перевищує
розрахований перерiз розсiювання електрона на атомi
фосфору. Зауважимо, що iнтеґральнi перерiзи e + P-
розсiювання, розрахованi iнтеґруванням ДП за кута-
ми та за оптичною теоремою, збiгаються. Бачимо, що
перерiз σIAM

el (E) значно перевищує σAd
el (E), особливо

в максимумi при 10 еВ. Тобто роль iнтерференцiйного
(непрямого) доданка (у виразах (3) та (4) це доданки,
що мiстять множники sin (srnm)/srnm) досить велика.
У працi [2] чисельно показано, що зi зростанням енер-
ґiї зiткнення (там розглядаються енерґiї, починаючи
з 100 еВ) для перерiзiв передачi iмпульсу справедли-
вою стає рiвнiсть σIAM

mom(E) ≈ σAd
mom(E). Тобто вне-

сок у ДП вiд суми амплiтуд

N
∑

m,n6=m

[fm(θ, k)f∗
n(θ, k) +

gm(θ, k)g∗n(θ, k)]
sin(srnm)

srnm
розсiювання на рiзних ато-

мах у виразi (2) (або, у випадку однакових атомiв,
вiд доданкiв, що мiстять множники sin (srnm)/srnm

у виразах (3) та (4)) є малим та спадає зi зростан-
ням енерґiї. Зближення перерiзiв σAd

el (E) та σIAM
el (E)

зi зростанням енерґiй також видно з рис. 2.

ВИСНОВКИ

У цiлому можна вважати, що запропонований опис
потенцiального розсiювання електрона молекулою в
межах моделi незалежних атомiв (IAM) з викорис-
танням методу безпараметричного дiйсного оптично-
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го потенцiалу може бути досить плiдним. Можли-
вим також є введення неемпiричного або емпiричного
наближення для врахування ефектiв поглинання на
кожному з атомiв.

У цiй моделi проаналiзовано диференцiальнi та iн-
теґральнi перерiзи для розсiювання електрона на го-
моядерних, дво- та триатомних молекулах. Особли-
востi розсiювання електрона на таких молекулах ви-
значаються в цiлому особливостями поведiнки пере-
рiзiв розсiювання на їх окремому атомi.

Важливим залишається питання про вiдповiднiсть

розрахованих у моделi незалежних атомiв та в на-
ближеннi “additivity rule” (Ad) характеристик розсiю-
вання наявним експериментальним даним. Це також
стосується розрахункiв як без, так i з урахуванням
поправки на мiжатомне екранування (IAM-SCAR) у
молекулi та такого послiдовного опису, у якому прямо
використовують молекулярнi характеристики мiшенi.

Один iз авторiв, Ш. Ш. Демеш, щиро вдячний Вi-
шеградському Фонду за часткову фiнансову пiдтрим-
ку наукової роботи за договором No. 51501167.
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POTENTIAL ELECTRON SCATTERING BY THE MOLECULE

Sh. Sh. Demesh, V. I. Kelemen, E. Yu. Remeta
Institute of Electron Physics of NAS of Ukraine,

21, Universytetska St., Uzhhorod, UA–88017, Ukraine

The relativistic optical potential approach has been applied to study the potential electron scattering pro-

cess by a molecule in the independent atom model framework. The optical potential model takes into account

scalar-relativistic effects and spin-orbit interactions. A detailed theoretical description of scattering cross-sections,

amplitudes, phase shifts and other related characteristics has been discussed for the case of electron scattering by

the phosphorous atom and two- and three-atomic phosphorous molecules at low impact energies. The corresponding

connections between the mentioned characteristics along with the mathematical formalism of cross-section calcu-

lations are clearly emphasized. The interaction potentials and atomic characteristics for the consistent description

of electron scattering by the atoms of the molecule are defined in the local scalar-relativistic approximation of

stationary density functional theory, excluding the electrons’ self-action. The necessary molecular properties, in-

cluding bond lengths, were calculated by the GAMESS quantum chemistry software. The angular behaviour of

the differential and the energy behaviour of integral cross-sections were studied for the case of some molecular

scattering processes and were compared with the available molecular and atomic data. The obtained molecular

cross-sections are very similar to the corresponding atomic ones, i.e. the locations of minima and maxima are very

close between them. There was observed a higher difference as compared with other theoretical results.
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