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ВСТУП 

 

Дисципліна  «Атомна оптика та спектроскопія» є  важливою  

дисципліною у циклі професійної підготовки аспірантів (третій рівень 

освіти) за спеціальністю 104 «Фізика та астрономія» (спеціалізація: 

«оптика та лазерна фізика»). 

Метою вивчення дисципліни  є засвоєння (формування) низки 

компетентностей, зокрема, оволодіння сучасним апаратом атомної оптики 

та спектроскопії,  здатність розвитку нових та удосконалення існуючих 

методів опису спектрів атомів та багатозарядних іонів, їх енергетичних та 

спектроскопічних характеристик на основі методів квантової механіки 

атомів та квантової електродинаміки.  

Після засвоєння цієї дисципліни аспірант повинен уміти 

використовувати сучасні або розроблювати нові підходи, зокрема, на 

основі методів квантової механіки, електродинаміки, квантової хімії, а 

також методів релятивістської квантової теорії тощо до  опису спектрів 

атомів та іонів, їх енергетичних та спектроскопічних характеристик. 

Місце дисципліни у структурно-логічній схемі її викладання: 

отримані знання при вивченні даної дисципліни використовуються при 

написанні дисертаційних робіт, тематика яких пов’язана із дослідженням 

спектрів атомів та багатозарядних іонів, їх енергетичних та 

спектроскопічних характеристик на основі методів квантової механіки 

молекул, квантової хімії, а також методів релятивістської квантової теорії.  

Основні поняття дисципліни – це бажаний інструментарій 

досвідченого фахівця у галузі фізики та астрономії.  

У роботі представлені основи теорії оптимізованого 

одноквазичастинкового уявлення в спектроскопії атомів та іонів, значення 

релятивістських і кореляційних ефектів в теорії спектрів атомів та іонів. 

Наведені конкретні приклади обчислення спектроскопічних характеристик 

атомів та іонів. 

Для аспірантів (а також магістрів (частково) і наукових 

співробітників)  спеціальностей: 104- "Фізика та астрономія» 

(спеціалізація: Оптика та лазерна фізика). 
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РОЗДІЛ І 

СПЕКТРОСКОПІЯ ЗА РАХУНОК ЗІТКНЕНЬ РЕЛЯТИВІСТСЬКИХ 

ЕЛЕКТРОН-ІОННИХ СИСТЕМ 

 

1.1. Загальні зауваження і огляд експериментальних методів вивчення 

характеристик електрон-іонних процесів за рахунок зіткнень за участі 

атомів і іонів 

 

Як зазначено у вступі, величезний інтерес до вивчення процесів 

зіткнень за участю електронів, фотонів, атомів і іонів стимулюється 

новими класами завдань, зокрема сучасної лазерної фізики та фізики 

астрофізичної, термоядерної, лазерної плазми (див. [1-290]).  

Серед атомних систем особлива увага приділяється 

експериментальному і теоретичному вивченню спектральних 

характеристик БІ. Традиційно вони використовуються в астрофізичних 

дослідженнях, в дослідженнях фізики лабораторної плазми, яка 

генерується різними джерелами: лазерними імпульсами, токамака, пінч, 

капілярними розрядами та ін., в дослідженнях термоядерного синтезу. 

Протягом декількох десятирічь розроблялися і вдосконалювалися методи 

експериментального вивчення спектроскопічних характеристик 

випромінювання БІ. Детальний опис експериментальних методик можна 

знайти в ряді відомих книг, оглядів і оригінальних експериментальних 

робіт (див., напр. [1-39, 67-69, 103-113,182, 184-187]).  

Зрозуміло, метод спектроскопії за рахунок зіткнень є одним з 

найбільш ефективних й інформативних методів, оскільки на його основі 

вдається, як правило, з досить високою роздільною здатністю виміряти 

кутовий і енергетичний розподіл розсіяних і вибитих частинок в умовах 

одноразових зіткнень. Надалі, як правило, ці експериментальні дані будуть 

нами використовуватися.  

Фізичні механізми, задіяні в шуканих методиках, зводяться до 

кількох. По-перше, досить часто використовується непружне розсіювання 

електронів і протонів на атомах. Крім цього, також широко 

використовуються процеси і механізми формування збуджених станів в 

атом-атомних та іон-атомних зіткненнях.  

По-друге, поширення набули методи вимірювання ймовірності 

утворення і розпаду автоіонізаційних станів іонів, які відіграють важливу 

роль в процесах у астрофізичній, лабораторній та лазерній плазмі. Шукані 
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стани спостерігаються також в спектрах світіння високотемпературної 

плазми, в спектрах оже-електронів, що утворюються в іон-атомних 

зіткненнях (див. [1-39, 67-69, 103-113,182, 184-187]). 

Широкий фронт експериментальних досліджень пов'язаний з 

вивченням спектрів лінійного випромінювання високотемпературної 

плазми (плазми токамаків, термоядерних реакторів), для яких важливими є 

спектроскопія автоіонізаційних станів та спектроскопія діелектронних 

сателітів. Справа в тому, що лінії-сателіти широко застосовуються з метою 

спектроскопічної діагностики плазми. Це стосується і спектрів 

високотемпературної лазерної плазми, мало індуктивної вакуумної іскри та 

інших джерел. 

В одному з недавніх оглядів (Oks E., Auburn University, Auburn, USA 

[7]) проаналізовано стан сучасної теорії спектральних ліній атомів і іонів в 

плазмі, методик спектральної діагностики плазми і сформульовані основні 

завдання найближчого десятиріччя.  

Важливо також зауважити, що в [7] відзначені провідні дослідницькі 

групи в цій галузі, зокрема з КЕД моделювання спектрів ізольованих 

атомів і іонів, а також за наявності зовнішніх електромагнітних полів 

відзначена група Глушкова О.В. (див. детальніше [7]). 

Відзначимо далі, що на цей час досить велика кількість 

найважливіших експериментальних досліджень виконана за допомогою 

методу beam-foil-спектроскопії (див. [1-39, 67-69, 103-113, 182, 184-187]), 

заснованого на реєстрації продуктів розпаду збуджених БІ, що 

утворюються при проходженні швидких атомних частинок, як правило, 

крізь тверду фольгу. У шуканих експериментах є унікальна особливість, 

пов'язана з можливістю спостереження спектрів, що відносяться як до 

швидкої, так і до повільної атомної частинки, і зрозуміло, до широкої 

області енергій частинок, що стикаються. 

Створення лазерів у ВУФ і м'яких рентгенівських областях спектра - 

один з напрямків, для успішного розвитку якого, поряд з розрахунками 

фундаментальних спектроскопічних констант необхідно теоретичне 

моделювання спектрів важких БІ в плазмі [8, 15, 24, 38, 39, 65-72]. 

Протягом останніх трьох десятирічь виконані численні експерименти 

зі спостереження посилення спонтанного випромінювання (ПСВ) на 

переходах неоно- і нікелі-подібних іонів [8,15]. Розроблені методи 

вимірювання спектрів з високим просторовим і тимчасовим розділенням. 

Однак, незважаючи на відомий прогрес, величезна кількість проблем як 
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фундаментально-теоретичного, так і прикладного характеру як і раніше 

залишаються і ускладнюють вирішення вище перелічених актуальних 

завдань. 

Зокрема, актуальними проблемами теоретичної спектроскопії БІ і 

теоретичних робіт зі створення і обгрунтування нових схем лазерної 

генерації на переходах в спектрах багатозарядних іонів (в плазмі) є: 

1. коректна інтерпретація експериментальних інтенсивностей ліній 

спектрів випромінювання різних БІ, особливий інтерес становлять Ве-, Ne-

, Ni-, Ar- подібні іони; актуальною теоретичною проблемою є розробка 

альтернативних методів розрахунку спектроскопічних характеристик 

випромінювання БІ, що забезпечують задовільну точність для досить 

важких іонів ізоелектронних послідовностей; зокрема теоретичне 

визначення фундаментальних спектроскопічних констант БІ: рівнів 

енергій,  імовірностей радіаційних переходів,  імовірностей переходів між 

рівнями, спричинених зіткненнями з електроном; 

2. розрахунок заселеності рівнів іона в плазмі з урахуванням всіх 

переходів за рахунок зіткнень всередині іона. Крім того, повинні 

враховуватись елементарні процеси в плазмі, що відбуваються між 

розглянутим іоном і іоном суміжної стадії іонізації; 

3. пошук оптимальних умов в плазмі для виникнення інверсії між 

певними рівнями, розрахунок коефіцієнтів посилення в залежності від 

параметрів плазми, а також розрахунок часових залежностей коефіцієнтів 

посилення; 

4. подання результату розрахунку інтенсивностей ліній у вигляді 

модельного спектра - візуалізація модельного спектра на екрані 

комп'ютера і у друкованому вигляді. Це дає можливість детального 

вивчення фрагментів спектра в заданому діапазоні довжин хвиль, а також 

при різній довжині плазмового шнура. З використанням модельних 

спектрів можна передбачити оптимальні умови в плазмі для 

спостереження посилення на кожному з можливих переходів, а також 

запропонувати нові схеми для створення рентгенівських лазерів. 

Тож, актуальним є вирішення наступних проблем фізики 

рентгенівського лазера (разера) [3, 8, 15, 68, 70]: 

1. збільшення інтенсивності вхідного лазерного променю. Для цього 

необхідно визначення оптимальних умов в плазмі для досягнення 

максимальної інверсії й коефіцієнта посилення; 
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2. просування в короткохвильову область спектра, в область з λ=13-14 

нм, λ=11-12 нм, для цих довжин хвиль розроблені високоефективні 

багатошарові дзеркала. Для біологічних і медичних програм принципово 

важливим є створення лазера в області так званого "Водяного вікна”:         

23Å < λ < 44Å. 

Для вирішення цих проблем необхідна коректна інтерпретація 

експериментальних інтенсивностей ліній БІ; причому в багатьох випадках 

спектри цих іонів ще не вивчені прецизійними методами. Наприклад, в 

перших експериментах, виконаних в лазерній плазмі на переходах Ne-

подібних іонів селену, цинку, германію, срібла, посилення спостерігалося 

на переходах 1s22s22p53p[J=2] – 1s22s22p53s[J=1] (на 2-1 3p-3s переходах). 

Це суперечило теоретичним прогнозам щодо найбільш сильного 

посилення на 1s22s22p53p[J=0] – 1s22s22p53s[J=1] (на 0-1 3p-3s переході). 

Однак в наступних експериментах, виконаних в капілярному розряді, в Ne-

подібному аргоні, посилення спостерігалося лише на 0-1 3p-3s переході. В 

подальших експериментах посилення спостерігалося на різних переходах, 

в тому числі, і на переході між високозбудженими станами Ne-подібного 

германію 1s22s2p63d[J=2] – 1s22s2p63p[J=1]. 

Зрозуміло, розрахунок плазмової кінетики неможливий без знання 

перерізів збудження і сил електрон-іонних зіткнень для БІ. Серед 

численних класів БІ найбільш вивченими є найбільш прості Н- і Не- 

подібні іони. Багатоелектронні іони вивчені значно гірше (див. [1-39, 67-

69, 103-113, 182, 184-187]). Перш за все, це стосується вивчення різних 

радіаційних характеристик і характеристик зіткнень, в т.ч. перерізів і сил 

електрон-іонних зіткнень. 

Облік зовнішніх полів, впливу плазмового середовища на спектри 

іонів і характеристики різних елементарних процесів зіткнень досі 

належить до далеких від свого вирішення, для проблеми спектроскопії за 

рахунок зіткнень лише в останні роки (див., напр., [3,7,21,22] ) стали 

з'являтися ідеї розвитку послідовних підходів, що враховують полум'яне 

оточення. Причому в певному інтервалі густини і температур вплив 

плазмового середовища на процеси, пов’язані із зіткненями за участю 

фотонів, електронів, іонів, може бути дуже радикальним (див. нижче), а 

також [3, 7, 8, 16-22, 106, 182, 184-189] і традиційно ті методи, які 

використовувались, типу ТЗ стають принципово не здатними відповідати 

дійсності.  
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1.2. Основні уявлення про фізичну природу радіаційних переходів в          

релятивістської атомної спектроскопії 

 

1.2.1  Вступні зауваження 

 

Як вказувалося, найбільш адекватної основою для послідовної теорії 

радіаційних атомних переходів є квантова електродинаміка 

[101,102,1,2,113]. Відоме фундаментальне обставина, пов'язане з 

порівняльною слабкістю електромагнітної взаємодії (мова йде про малість 

відповідної безрозмірною «константи зв'язку»-постійно тонкої структури 
2 1 137e c = = ), відіграє вкрай важливу роль, зокрема, дозволяючи 

описувати взаємодію електронів з електромагнітним полем (фотонним 

вакуумом), як правило, в рамках формалізму теорії збурень [101].  

Як правило, для опису електромагнітної взаємодії в класичній 

електродинаміці використовується вираз [101,102] 

 

 (1.1) 

 

в густини лагранжіана системи «поле + заряди» ( A - 4- потенціал поля, j - 

4-вектор густини струму частинок). Зрозуміло, щільність струму 

відповідають відомому рівнянню безперервності (закон збереження 

заряду): 

 

, (1.2) 

 

Слід згадати, що з шуканим законом збереження пов'язано таке 

фундаментальне властивість як калібрувальна інваріантність теорії. 

Очевидно, при заміні  до густини лагранжіана (1.1) 

додається величина , яка в силу (1.2) представляється у вигляді 4-

дивергенції 

 

 
 

і тому випадає при інтегруванні по  в дії: . 

Як відомо, в квантової електродинаміки [101,102] відповідні 4-

вектори  і  замінюються вдруге квантовими операторами, причому, 
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наприклад, оператор струму визначається стандартно через  - оператори 

згідно , а роль узагальнених «координат»  в лагранжіані 

 

 
 

грають , ,  в кожній точці простору. Нагадаємо, що внаслідок 

залежності густини лагранжіана тільки від самих «координат»  ( але не від 

їх похідних по ), перехід до густини гамильтоніана зводиться лише до 

зміни знаку густини лагранжіана.  

Оператор електромагнітної взаємодії (інтеграл по простору від 

густини гамільтоніана взаємодії) має стандартний вид 

 

. (1.3) 

Оператор вільного електромагнітного поля є сумою 

 

 (1.4) 

 

що містить оператори народження і знищення фотонів в різних станах 

(нумерованих індексом ). 

Теорія випромінювання фотонів внаслідок радіаційного розпад 

збуджених атомних станів, природно, будується в рамках формалізму ТВ. 

Імовірність переходу під впливом збурень в першому наближенні дається 

відомими формулами ТВ. 

Нехай початковий і кінцевий стани випромінює системи відносяться до 

дискретного спектру. Імовірність (в од. Часу) переходу  з 

випусканням фотона визначається відомим виразом (золоте правило 

Фермі):  

 

, (1.5) 

де  умовно позначає сукупність величин, що характеризують стан фотона 

і пробігають безперервний ряд значень (при цьому хвильова функція 

фотона передбачається нормованої на  - функцію «за шкалою »). 
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Слід нагадати, що, якщо випускається фотон з певним значенням 

моменту, то єдиною безперервної величиною є частота . Інтегрування 

формули (1.5) по  усуває  - функцію і тоді ймовірність переходу 

дається стандартним виразом: 

 

. (1.6) 

 

Далі, як зазвичай, якщо розглядати випускання фотона з заданим 

імпульсом k, то очевидно: 

( ) ( )
3 33 22 2dv d k d do   = = . 

 

Природно, тут передбачається, що хвильова функція фотона (плоска 

хвиля) нормована на один фотон в об'ємі  і  - число станів, що 

припадають на фазовий об'єм . В результаті, легко отримати 

вірогідність випускання фотона з заданим імпульсом в наступному вигляді 

 

, (1.7) 

 

і далі після інтегрування по : 

 

. (1.8) 

 

Далі в останній вираз підставляється стандартний матричний 

елемент виду (1.1), тобто   

 

 (1.9) 

 

Простота, на перший погляд, обчислення відповідних матричних 

елементів і відповідних  імовірностей в принципі зберігається лише для 

атома водню. Для багатоелектронних релятивістських систем ситуація 

виявляється значно складніше (див. нижче) [1,2,99,100,104-108, 125,126]. 
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1.2.2 Електричне дипольне випромінювання 

 

Отримані вище формули легко адаптуються до опису випускання 

фотона релятивістським електроном в заданому зовнішньому полі. 

Нагадаємо, що струм переходу в даному випадку - матричний елемент 

оператора , де, зазвичай,  - оператори передбачаються 

розкладеними по системі хвильових функцій стаціонарних станів 

електрона в даному полі. Переходу електрона зі стану i в стані f  

відповідає матричний елемент . Шукане зміна чисел 

заповнення, природно, здійснюється оператором , і для струму 

переходу можна записати: 

 

, (1.10) 

 

де  і - хвильові функції початкового і кінцевого станів електрона.  

Далі, якщо хвильову функцію фотона вибрати в трьохмірно 

поперечного калібрування (4-вектор поляризації ), то неважко 

записати наступну відому формулу для ймовірності випромінювання (в 1 

с) в елемент тілесного кута do  фотона з поляризацією  [101,102]: 

 

, (1.11) 

 

де  

 

. (1.12) 

 

З урахуванням підсумовування по поляризаціях фотона (шляхом 

усереднення за напрямками е в площині, перпендикулярній заданому 

напрямку ), вираз для ймовірності випромінювання прийме 

наступний вигляд:  

 

. (1.13) 
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 В атомній спектроскопії, як правило, розглядається випадок, коли 

довжина хвилі фотона  велика в порівнянні з розмірами випромінюючої 

системи а.  

Така ситуація пов'язана з дещицею швидкостей частинок у 

порівнянні зі швидкістю світла. З іншого боку, типові для атомних 

радіаційних переходів довжини хвиль лежать у видимій і УФ частини 

спектру. Дипольне випромінювання відповідає першому наближенню по 

a   в струмі переходу (1.12).  

В цьому випадку множник  мало змінюється в області, де  або 

 помітно відмінні від нуля, і може бути замінений просто одиницею. 

Фактично, шукана заміна означає нехтування імпульсом фотона в 

порівнянні з імпульсами частинок в атомній системі.  

У нерелятивістській теорії в рамках дипольного наближення інтеграл 

, як зазвичай, замінюється його нерелятивістським виразом, тобто 

просто матричним елементом  швидкості електрона на 

шредінгеровських хвильових функціях. Фактично, шуканий елемент має 

звичний вигляд: , а відповідно , де d – дипольний 

момент електрона (в його орбітальному русі).  

Формула для ймовірності дипольного випромінювання має такий 

відомий вид [101,102]:  

 

. (1.14) 

 

В (1.14), як зазвичай, напрямок n задано в неявному вигляді, тому що 

фактично вектор поляризації е повинен бути перпендикулярний n. Після 

тривіального підсумовування по поляризаціях, неважко записати: 

 

. (1.15) 

 

У нерелятивістській теорії, внаслідок нерелятивістського (по 

відношенню до електрона) характеру вище наведених формул, шукані 

вирази легко узагальнюються на будь-які електронні системи. При цьому 

під  в (1.14,1.15) слід розуміти матричний елемент повного дипольного 
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моменту. Далі, очевидно, після інтегрування в усіх напрямках неважко 

визначити повну ймовірність випромінювання: 

 

, (1.16) 

 

а повну інтенсивність I випромінювання отримати множенням ймовірності 

на : 

 

 (1.17) 

 

 Зрозуміло, записані формули виявляються повністю аналогічними 

класичним формулами електродинаміки для інтенсивності дипольного 

випромінювання системою періодично рухомих частинок, зокрема, 

інтенсивність випромінювання частоти  (де  - частота руху 

частинок, s - ціле число) дається відомим виразом: 

 

, (1.18) 

 

де - компоненти Фур'є дипольного моменту, тобто коефіцієнти 

розкладання 

 

. (1.19) 

 

Зрозуміло, квантова формула (1.18) виходить з (1.19) заміною 

компонент Фур'є матричними елементами відповідних переходів. 

Детальний пояснення шуканих правил (фактично виражають собою 

відомий принцип відповідності Бора) можна знайти в класичних 

підручниках по квантовій механіці і атомної спектроскопії [13,15]. 

Природно, тут мова йде про окремий випадок загального відповідності між 

компонентами Фур'є класичних величин і квантовими матричними 

елементами.  
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1.2.3 Електричне мультипольне випромінювання 

 

 Далі розглянемо загальний випадок електричного мультипольного 

випромінювання (надалі особливу увагу ми приділимо електричним 

квадрупольним переходах). Зручніше розглядати випромінювання фотона 

не в заданому напрямку (тобто з заданим імпульсом), а випромінювання 

фотона з певними значеннями моменту  і його проекції  на деякий 

обраний напрям, скажімо, z. Нагадаємо, що в цьому випадку зазвичай 

розглядають фотони двох типів - електричного і магнітного. Природно, в 

разі атомних систем знову вважати, що розміри випромінюючої системи 

малі в порівнянні з довжиною хвилі.  

 Далі скористаємося поданням хвильових функцій фотона в 

імпульсному представленні, тобто, як зазвичай, розкладаючи 4-вектор 

потенціалу електромагнітного поля  у вигляді інтеграла Фур'є 

[101,102]. Цікавий матричний елемент тоді записується у вигляді:  

 

( ) ( ) ( )
( )

( )
3

3 3

3
r r r r

2

ikr

fi ji fi

d k
V e j A d x e d x j A e 




  −= =     (1.20) 

 

тут, слідуючи стандартному спрощенню запису формул, опущені індекси 

 у хвильових функцій фотона. Далі для електричного  - фотона 

використовується стандартне вираз для хвильової функції з вибором 

довільної калібрувальної постійної С у вигляді:  

 

1j
C

j

+
= − . 

 

Мотивація такого вибору пояснюється стандартно (див., Напр., 

[101,102]) і пов'язана з тим, щоб в просторових компонентах хвильової 

функції  скоротилися члени, що містять кульові функції порядку . 

В цьому випадку А буде містити тільки кульові функції порядку , в 

результаті чого відповідний внесок в  виявиться більш високого 

порядку малості (по ), ніж внесок від компоненти , містить 

кульові функції нижчого порядку . Тоді можна стандартно записати:  
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 ( ) ( )
2

3
2

1 4
k njm

j
Y

j


 



+
 = − −  (1.21) 

 

де . Підстановка (1.21) в вираз (1.20) дозволяє після тривіального 

інтегрування по k , отримати  

 

( ) ( )3

n

1
r n

2

ikr

fi fi jm

j
V e d x do e Y

j






− +
= −   . (1.22) 

Зазвичай далі для обчислення внутрішнього інтеграла використовується 

відоме розкладання виду: 

 

( )
0

k r
4

l
ikr l

l lm lm

l m l

e i g kr Y Y
r r






= =−

   
=    

   
 , (1.23) 

 

с функцією  

, 

 

містить функцію Бесселя першого роду. Відзначимо, тут, що в подальшому 

при формулюванні нашої теорії ми також будемо використовувати вираз 

виду (1.23), застосовуючи, однак, інше позначення. Неважко показати (див. 

Детальніше викладення в [101,102]), що підстановка (1.23) в (1.22), 

дозволяє тривіально отримати: 

 

 (1.24) 

 

Природно, в силу умови a/<1, справедливого для атома, в інтегралі 

по  гратимуть роль лише відстані, для яких kr~1. З цієї причини 

зазвичай функції  замінюють першими членами їх розкладів по , 

тобто: 

 

, (1.25) 
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що дозволяє остаточно отримати для матричного елемента переходу: 

 

, (1.26) 

де, як зазвичай, використовуються позначення для величин [101,102]: 

 

, (1.27) 

 

так званих 2j - рільний електричними моментами переходу системи за 

аналогією з відповідними класичними величинами. Це дозволяє для 

електрона на зовнішньому полі (з fi f i  = ) обчислювати (1.27) як матричні 

елементи від класичної величини  

 

. 

 

Зрозуміло, в нерелятивістській теорії момент переходу фактично 

обчислюється аналогічним чином для будь-якої системи N взаємодіючих 

частинок. Природно, відповідна щільність переходу буде тривіально 

виражатися через хвильові функції системи у вигляді 

 

, (1.28) 

 

де інтеграл береться по всьому конфігураційному простору. Слід 

зауважити, що мова тут йде лише про загальних виразах, і зрозуміло, їх 

конкретна реалізація в разі переходів в спектрах багатоелектронних 

атомних систем стикається з відомими проблемами правильного і 

адекватного визначення як хвильових функцій частинок, так і ефектів 

міжчасткових кореляцій (див. Класичні монографії [ 101,102]). Далі 

неважко отримати вираз для імовірності електричного Ej – 

випромінювання: 

 

( ) ( )( )

( )

( )( )
2

2 1 2

,2

2 2 1 1

2 1 !!

э эj

jm j m
fi

j j
e Q

j j
  +

−

+ +
=

 + 

.  (1.29) 
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 В окремому випадку розглянутого вище дипольного 

випромінювання (тобто при j=1) легко отримати звичайне вираз: 

 

( ) ( )( )
23

2

1 1,

4

3

э э

m m
fi

e Q


 −= , (1.30) 

 

де величини 
( )
1

э

mQ  пов'язані з компонентами вектора електричного 

дипольного моменту відомими формулами: 

 

, 

 

. (1.31) 

 

Підсумовування у формулі (1.30) за значеннями m дозволяє легко 

отримати записану вище формулу для повної ймовірності дипольного 

випромінювання. 

Корисним є також розгляд кутового розподілу мультипольного 

випромінювання.  

З урахуванням нормування на повну вірогідність випускання  

неважко записати шукану формулу у вигляді: 

 

( ) ( )
( )

2 2

nY n
1

э jm

jm jm jm jmd do Y do
j j


 = = 

+
. (1.32) 

 

В окремому випадку дипольного випромінювання j=1 в (1.32), як і слід 

було очікувати, будуть фігурувати величини 

 

, 

 

 , 

 

де ,  - полярний кут і азимут напрямку n щодо осі .  
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Відповідні тривіальні обчислення дають наступні відомі формули 

для кутового розподіл дипольного випромінювання з певними значеннями 

m [101,102]:  

 

, 

 

. (1.33) 

 

 Слід нагадати, що, якщо порядок величини розміру атомної системи 

є , то, природно, порядок величини електричних мультипольних моментів 

є, як правило,  

 

. (1.34а) 

 

а ймовірність ж мультипольного випромінювання дається оцінкою: 

 

. (1.34б) 

 

Тобто, неважко помітити, що збільшення ступеня мультипольності на 1 

зменшує ймовірність випромінювання щодо . 

 Слід пам'ятати також, що залежність ймовірності випускання від 

квантових чисел m, Mi, Mf фактично визначається тензорним характером 

відповідних мультипольних моментів (  із заданим j - сферичний тензор 

рангу j). Відповідна залежність матричних елементів (точніше квадратів) 

від зазначених квантових чисел дається відомою формулою: 

 
2

22

, ,

f i

f f f j m i i i f f j m i i

f i

J j J
n J M Q n J M n J Q n J

M m M
− −

 
=   − 

, (1.35а) 

 

де літера n означає сукупність інших, крім J і M, квантових чисел стану 

системи, інші позначення є стандартними. Легко бачити, що шукана 

залежність визначається множником (природно, передбачається, що 

система не знаходиться в зовнішньому полі, тобто частота переходу  не 

залежить від чисел Mi і Mf) :  
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2

f i

f i

J j J

M m M

 
  − 

.  (1.35б) 

 

 Тривіальне підсумовування ймовірності за всіма значеннями Mf (при 

заданому Mi): 

 
22

, ,

1

2 1
f

f f f j m i i i f f j m i i

M i

n J M Q n J M n J Q n J
J

− −=
+

  (1.35в) 

 

дозволяє отримати повну вірогідність випускання фотона даної частоти з 

початкового рівня атомної системи niJi [101].  

 Далі відзначимо, що характерні для різних типів випромінювання 

правила відбору, що обмежують можливі зміни стану випромінює системи, 

визначаються відповідними законами збереження моменту в парності. 

Наприклад, якщо початковий момент атомної системи дорівнює Ji, то після 

випромінювання фотона з моментом j момент системи може приймати 

лише значення Jf, визначаються правилом складання моментів ( ): 

 

.     (1.35г) 

 

Природно, можливі значення моменту фотона j при заданих значеннях Ji і 

Jf визначаються тими ж правилами.  

В атомній спектроскопії протягом довгого часу основна увага 

приділялася електричним дипольним переходам в спектрах атомних 

систем як найбільш інтенсивним. Справа в тому, що в атомах ймовірність 

випромінювання швидко убуває зі збільшенням j і найбільш інтенсивне 

випромінювання відповідає, на відміну, скажімо, від ядер, найменшій 

можливій мультипольності. проекції Mi  і Mf моментів  і  разом з 

проекцією m моменту фотона задовольняють звичайним правилом [104]: 

 

i fM M m− = . (1.36) 

 

 Парності Pi і Pf початкового і кінцевого станів випромінює атомної 

системи повинні задовольняти умові , де - парність 

випромінюваного фотона.  
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Очевидно, оскільки парності можуть мати лише значення  1, це 

правило набуває вигляду:  

 

. 

Природно, для фотона електричного типу , звідси 

випливає правило відбору по парності для електричного мультипольного 

випромінювання: 

 

. (1.36а) 

 

Зрозуміло, шукані правила відбору по повному моменту і по 

парності є строгими і повинні дотримуватися при випромінюванні будь-

якими атомними системами. З іншого боку, в різних частинах випадках і 

приватних системах можуть мати місце наближені правила відбору, які 

визначаються тими чи іншими особливостями випромінюючих систем 

[101-104]. Особливо багатою на відносно нові для класичної атомної 

спектроскопії областю, де вводиться багато нетрадиційних правил відбору, 

є наприклад лазерна-гамма-бета-альфа-електронна спектроскопія атомів і 

молекул (див. [1-3]).  

 

1.2.4 Магнітне мультипольне випромінювання 

 

Розглянемо тепер відомі елементи теорії магнітного мультипольного 

випромінювання, оскільки побудова послідовної теорії заборонених 

магнітних дипольних переходів відноситься до однієї з найважливіших 

завдань роботи. Хвильова функція фотона магнітного типу ( )0,AA = , де 

потенціал А дається стандартної формулою [101,102]. Підстановка 

хвильової функції фотона магнітного типу в вираз (1.20) дозволяє 

отримати наступне відомий вислів для матричного елемента переходу: 

 

( ) ( ) ( )3 kr

nj r   Y n
2

мi

fi fi jmV e d x do e




−= −    . (1.37) 

 

Тут компоненти вектора  виражаються стандартним чином через 

кульові функції порядку j. Скориставшись далі формулами (1.23), (1.24) 

неважко отримати такий вираз:  
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( )
( ) ( )

1

2
32 r

j r Y  ,
2 1 !!

j

мj j

fi fi jmV ei r d x
j r


+

−  
= −  

+  
  (1.37а) 

 

де  

 

( )

( )

r 1
Y r .

1

м

jm jmY
r j j

 
 =    

  +
 

 

Зазвичай остаточно матричний елемент зручно представити у 

вигляді:  

 

( )
( )( )

( )
( )( )

1

2

,

2 1 1
1

2 1 !!

j

m мj

fi j m
fi

j j
V i e Q

j j





+

−

+ +
= −

+
 (1.37б) 

 

з явно введеними 2j-польними магнітними моментами переходу 

магнітними моментами переходу [101,102]: 

 

                              ( )( ) ( ) 31 4
r j

1 2 1

м j

jm fi jm
fi

Q r Y d x
j j


 =  + +  .                         (1.37в) 

 

 Неважко зрозуміти, що формули для випускання фотона магнітного 

типу відрізняються від аналогічних формул випускання фотона 

електричного типу заміною електричних моментів магнітними. Це 

стосується також і відповідних виразів для кутового розподілу. напр., 

Класична формула для повної ймовірності М1-випромінювання 

записується в певний вид:  

.  (1.38а) 

 

Зрозуміло, можна виявити зв'язок цієї формули зі звичайним 

квантовим нерелятивістським виразом оператора магнітного моменту. 

Струм переходу: 

 

 (1.38б) 

де  - магнітний момент, s- спін.  
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Вираз для  має звичайний вигляд:  

 

,  (1.39) 

 

де - оператор орбітального моменту частинки. Зрозуміло, fi  

виявляється матричних елементом оператора 

 

, (1.40) 

 

складається з операторів орбітального і власного магнітних моментів 

частинки. Нарешті, відзначимо, що для магнітного мультипольного 

випромінювання правила відбору аналогічні правилам для електричного 

випадку.  

Зокрема, для парності справедливо правило  

 

. 

 

1.3 Елементи теорії спектрів автоіонізаційних станів та діелектронних 

сателітів для легких іонів в плазмі 

 

Аналізуючи ступінь вивченості атомів і іонів з точки зору знання їх 

спектральних, наприклад, автоіонізаційних параметрів, очевидно, слід 

констатувати вкрай високий ступінь неоднорідності вивчення різних класів 

легких, середніх та важких атомів і іонів. До числа найбільш вивчених 

природньо і досить простих з точки зору електронної структури іонів 

відносяться Н-і Не- подібні іони.  

Розглянемо коротко, дотримуючись [291], основні характеристики 

розпаду автоіонізаційних станів (з утворенням в тому числі, діелектронних 

сателітів) на прикладі шуканих іонів. Сателіти резонансних ліній Н і Не-

подібних іонів обумовлені переходами з двічі порушених рівнів відповідно 

Не- і Li- подібних іонів, тобто сателітами резонансних ліній 2p1/2 -1s1/2 , 

2p3/2 -1s1/2 є все лінії типу 2lnl'LSJ - 1snl"L'S'J' , а сателітами резонансних 

ліній 1s2p1,3P1 - 1s2 1S0 – лінії типу 1s2lnl'LSJ - 1s2nl"L'S'J' при всіх 

можливих значеннях індексів l, L, S, J. К резонансним лініям Не- подібних 

іонів відносяться також лінії типу 
12 2121 221221
−

−
nnnn

psspss .  
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Цікавими є також сателіти 1s2lnl'LSJ - 1s22lL'S'J' до ліній 1snp1,3 P1 - 

1s21S0. Зазначені сателіти, як правило, прийнято називати діелектронними 

сателітами (ДС), хоча, очевидно, що механізм діелектронної рекомбінації є 

не єдиним для освіщення даних автоіонізаційних станів. Зокрема, 

конкуруючим з ним є також механізм збудження електронним ударом. Як 

приклад розумно вказати наступні процеси [291],: 

 

                               He(1s2)+e→Li(1s2ln'l)→Li(1s2nl)+;                       (1.41) 

 

                              Li(1s22l)+e→Li(1s2lnl')+e'→Li(1s2nl)+e'+;              (1.42) 

де He і Li - відповідно He- і Li- подібні іони.  

У більш загальному вигляді (1.41) і (1.42) можна переписати як [291]: 

 

                                    Xz+1(0)+e→ Xz()→Xz(')+   (,');                     (1.43) 

 

                                   Xz(0)+e→ Xz()+e'→Xz(')+e'+   (,');                (1.44) 

 

де z- спектроскопічний символ іона Xz(), який утворює сателітний спектр 

типу  - ' ;  (,') - частота переходу  - '.   

Сукупність квантових чисел , описують автоіонізаційні стани, і 

значення 0, 0, '  можуть бути самими різними залежно від стану плазми. 

Для наведеного прикладу (1.21) і (1.22) ' є збудженим станом, а 0, 0 - 

основними станами іонів з кратністю іонізації z і z-1.  

 Природно, до числа ключових характеристик сателітних спектрів 

відноситься безпосередньо довжини хвиль відповідних переходів, 

ймовірності та інтенсивності ліній. 

Теоретичний опис, як правило, включає визначення енергій 

збудження, радіаційної та автоіонізаційної ширини, часу життя рівнів. 

Зазвичай інтенсивність ліній, що утворюються за рахунок цих двох 

механізмів, пропорційна факторам Qd(,') і К (,')  

 

)()(

)()',(
)',(








ГA

ГAg
Qd

+
=                                        (1.45) 

 

)()(
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)',(






ГA

A
К

+
=                                          (1.46) 
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де  

g =2J+1; 

 

A()=
'

);',(


A  

 

А (,') і Г() - ймовірності радіаційних переходів і безрадіаційних 

розпадів. 

Позначення (1.45) і (1.46) традиційно використовуються в роботах, 

присвячених розшифровці спектрів. В рамках методу теорії збурень (ТВ) 

по  1 / Z (див. [126]) розрахунок довжин хвиль переходів зводиться до 

обчислення матриці енергії, яка в схемі LS - зв'язку має вигляд: 

 

E(a1L1S1J1, a2L2S2J1)=(L1,L2,S2)[(a1,a2)E0Z
2+E1(a1L1S1,a2L1S1)Z+ 

+E2(a1L1S1,a2L1S1)+(2/4)(a1,a2)E
r
0Z

4+(2/4)  Er
1(a1L1S1,a2L1S1)Z

3]+ 

+(2/4){Z-A(a1L1S1, a2L2S2)}
3[Z-B(a1L1S1, a1L2S2)E

(0)Q1+ 

+Q(a1L1S1, a2L2S2)Q
1+s(a1L1S1, a2L2S2)Q2].                             (1.47) 

 

Коефіцієнти (1.47) детально розписані в [125]. В результаті діагоналізації 

шуканої матриці виходять значення енергії EJ
J(aLS) і вектори проміжної 

схеми зв'язку CJ(aLS',a'L'S'). Імовірність радіаційних переходів: 
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                (1.48) 

 

де ,  - чисельні коефіцієнти. 

Імовірність безрадіаційного розпаду: 

     
),,(

),(),()(
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112111111

111 2
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J

SLa a

J


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Таблиця 1.1 - Константи в (1.42) і (1.43) для сателітів резонансних ліній 

Не-подібних іонів Е(0 )=Е(1s2)-E(1s); Е()=Е(1s2р,1P)-E(1s); E(z)=E(1s22s)-

E(1s2); -E(0)=E(1s2)-E(1s2p,1P) 

 

Z -E(0) -E() E(z) E(0)
 Cd1016 Tm106K m m 

6 

7 

8 

10 

12 

13 

14 

16 

20 

22 

26 

28 

32 

28,82 

40,57 

54,34 

87,89 

129,5 

153,3 

179,2 

237,0 

377'0 

459,4 

649,0 

 

 

6,19 

8,92 

12,15 

20,12 

30,1 

35,8 

42,1 

56,1 

90,1 

110,2 

156,4 

4,73 

7,18 

10,1 

17,6 

27,1 

32,5 

38,5 

52,0 

85,1 

105 

150 

176 

267 

22,63 

31,65 

42,19 

67,77 

99,40 

117,5 

137,1 

180,9 

286,1 

349,2 

492,6 

573,8 

856,5 

7,93 

7,05 

6,47 

5,81 

5,42 

5,28 

5,16 

4,98 

4,76 

4,67 

4,57 

4,52 

4,43 

0,79 

1,26 

1,87 

3,57 

6,02 

7,56 

9,33 

13,6 

25,4 

33,0 

52,8 

64,5 

108 

4,53 

3,97 

3,575 

3,00 

2,61 

2,45 

2,32 

2,10 

1,78 

1,67 

1,47 

1,41 

1,25 

0,946 

0,900 

0,856 

0,779 

0,709 

0,678 

0,651 

0,604 

0,529 

0,502 

0,449 

0,430 

0,390 

Примітка. Значення E(0), E(),E(z), E(0) дані в Ry (1Ry=0,158106 K). 

 

Слід підкреслити, що матрицю енергії зазвичай складають як для 

автоіонізаційних станів, описуваних сукупністю індексів =aLSJ, так і для 

нижніх збуджених станів '=a'L'S'J'.  

У завданнях діагностики плазми виникає необхідність в знанні 

відносних інтенсивностей ДС. Звичайне визначення шуканої інтенсивності 

можна описати так: 

 

                                            i d(-')=IS(-')/IR(-0),                                    (1.50) 

 

де IS(-') - інтенсивність сателітної лінії; IR(-0) - інтенсивність 

відповідної резонансної лінії. 

Як було показано Сафроновою і Вайнштейном (див. [126]), відносна 

інтенсивність ДС може бути представлена у вигляді: 

 

i d(-')=Cdd(T)Qd (-');                                             (1.51) 

де  
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            (1.52) 
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Індекси , 0 тут ставляться до резонансної лінії, а індекси - до 

сателіту, що розглядається. Зокрема, для сателітів до резонансних ліній Н- 

і Не- подібних іонів Е() і Е(0 ) можна записати: 

 

Е()=Е(2р); Е(0 )=Е(1s); 

 

Е()=Е(1s2р,1P)-E(1s); Е(0 )=Е(1s2)-E(1s).                            (1.54) 

Як приклад в табл. 1.1, взятої з [126], наведені значення всіх 

параметрів Е для Не-сателітів. Розраховані значення множника Сd , 

отримані для всіх розглянутих іонів, також наведені в табл.1.1. 

Стани 1s2s2p Li-подібних сателітів в спектрах Не-подібних іонів 

виходять внаслідок наступних процесів: 

 

1s22p+e→1s2s2p+e' (1s - 2p збудження); 

 

                                   1s22p+e→1s2s2p+e' (1s - 2s збудження);                (1.55) 

 

Стани 1s2p2 , 1s2s2: 

 

                  1s22s+e→




+=

+

')2/1(21

'21
2

2

eJps

ess
    (1s - 2s збудження);              

      (1.56) 

                            1s22p+e→




+=

+

')2/1(21

'21
2

2

eJss

eps
    (1s - 2p збудження);                                

                                                                                                                           

Природно, що в разі високої щільності необхідним є підсумовування 

по всіх каналах збудження з станів 1s22s и 1s22p2P1/2,3/2. Це відноситься і до 

інших станів, за винятком 1s22p2P3/2, 
2D5/2, 

2D3/2.  



 
 

29 

Стани 1s22p2P1/2, 
2S1/2 можуть бути збуждені як з 1s22p 2P1/2, так й з 

1s22s станів  2s2p[3P]1s2P1/2,3/2  - з 1s22p, 1s22s (1.25). 

Характерно, що практично всі сучасні моделі спектрів 

випромінювання іонів в плазмі демонструють сильну розбіжність з 

експериментально виміряними інтенсивностями ліній, причому 

розбіжність має місце також і для вимірювань з хорошим просторово-

тимчасовим дозволом (див. [125-129].  

На наш погляд, є, принаймні, три найважливіші причини, істотно 

ускладнюють моделювання спектрів випромінювання в плазмі: 1) 

непослідовність атомних розрахунків, що призводить в ряді випадків до 

великих помилок в значеннях швидкостей елементарних процесів, 

зокрема, розпаду АС; 2) невизначеність реальних функцій розподілу 

електронів за швидкостями і їх тимчасових характеристик для 

нестаціонарних джерел плазми; 3) в кінетиці заселеностей рівнів і в 

розрахунках констант атомних розпадів необхідно, в принципі, врахувати 

нескінченне число станів, що включають численні АС і стану континууму. 

Розглянемо докладнішу відповідні переваги та недоліки сучасних методів 

спектроскопії за рахунок зіткнень атомів та багатозарядних іонів.  

 

1.4 Огляд теоретичних методів опису характеристик електрон-іонних 

процесів за рахунок зіткнень за участі атомів і іонів  

 

Характерно, що практично всі сучасні моделі спектрів 

випромінювання іонів в плазмі демонструють сильну розбіжність з 

експериментальними вимірюваннями інтенсивностей ліній, причому 

розбіжність має місце також і для вимірювань з достатнім просторово-

часовим розділенням (див. 2, 7, 8, 16-22, 106, 182, 184-189]. На наш погляд, 

є, принаймні, три найважливіші причини, які істотно ускладнюють 

моделювання спектрів випромінювання:  

1. непослідовність атомних розрахунків, що призводить в ряді випадків до 

великих помилок в значеннях швидкостей елементарних х процесів; 

2. невизначеність реальних функцій розподілу електронів за швидкостями і 

їх часових характеристик для нестаціонарних джерел плазми;  

3. в кінетиці заселеностей рівнів і в розрахунках констант атомних 

розпадів необхідно, в принципі, врахувати нескінченне число станів. 

Остання проблема повинна трактуватися з двох сторін:  
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а) облік неперервного спектра під час розрахунків швидкостей атомних 

розпадів;  

б) облік рідберегівських і автоіонізаційних станів розглянутого іона в 

рівняннях балансу.  

Фактично проблема розробки методу ефективного урахування 

безперервного спектра і чисельне дослідження збіжності методу за 

кількістю врахованих орбіталей, тобто за кількістю електронних 

конфігурацій в енергетичній матриці, залишається гострою досі. 

Загальновідомі нерелятивістські квантово-механічні моделі стали, 

відповідно, найбільш затребуваними спочатку і широко 

використовуваними підходами до опису процесів електрон-іонних 

зіткнень.  

З перших років створення квантової механіки природним методом є 

метод розрахунку перерізу зіткнення на наближенні Борна [106, 107, 182], 

яке, як відомо, працює тільки в разі досить великих швидкостей налітаючої 

частинки. Слід, однак, відзначити, що спочатку інтерес до процесів 

кулонівського збудження і іонізації атомів (точніше слід назвати 

електромагнітним збудженням) виник при дослідженні енергетичних втрат 

швидких нерелятивістських електронів, протонів і альфа-частинок в різних 

середовищах. Відповідна квантова теорія була побудована Бете (Bethe, 

1930). Вона може бути застосована в тому випадку, коли відношення 

швидкості електрона в атомі  до швидкості налітаючої частинки   менше 

від одиниці. 

 
2

0 a

e

Z e

m a




  
= = =       (1.57) 

 

В (1.57), як зазвичай,  - маса електрона, - ефективний заряд ядра 

атома-мішені для розглядуваної електронної підоболонки.  

 У зіткненнях з участю важких частинок (M>>me) дебройлевська 

довжина хвилі M = , як правило, значно менша від характерних 

атомних розмірів. 

У більшості випадків ця обставина дозволяє вважати траєкторію 

частинки, яка налітає, класичною і розглядати збудження атома-мішені як 

результат взаємодії електрона в ньому з рухомим силовим центром (відомі 

наближення Мота-Мессі (1969) і Moller (1932) [107,182]).  
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Тож таке наближення, при якому внутрішні стани партнерів 

зіткнення описуються квантово-механічно, а їх відносний рух - класично 

(для атомів середньої маси це справедливо, починаючи вже з теплових 

енергій), можна називати напівкласичним підходом, точніше його першу 

частину, яка стосується поділу квантових і класичних степенів вільності. 

Зважаючи на значні спрощення багатьох обчислень, в силу наочності 

і простоти фізичної інтерпретації, а також через можливість урахування 

нормувальних ефектів і узагальнення на багатоелектронні завдання, 

напівкласичний підхід став одним з найбільш популярних і плідних у 

фізиці атомних зіткнень в 60-80-ті роки ХХ ст. (див. огляди в [106, 107, 

182]). У швидких зіткненнях при малих переданих імпульсах, коли 

переважну більшість траєкторій, що вносять істотний внесок в переріз 

непружних процесів, можна представити у вигляді прямолінійних, з 

постійними швидкостями.  

Напівкласичний підхід зводиться до так званого методу прицільного 

параметра.  

Різні аспекти обґрунтування напівкласичного підходу і методу 

прицільного параметра, виходячи з їх суворого квантово-механічного 

розгляду, містяться в багатьох роботах (див. огляди в [106, 107, 182]). 

Класична траєкторія відносного руху однозначно визначається 

швидкістю, прицільним параметром  і видом потенціалу міжатомної 

взаємодії . Наприклад, при кулонівському потенціалі відштовхування 

між ядрами, які мають заряди  та , між'ядерна відстань  і час 

пов'язані між собою параметрично таким чином (так зване наближення 

Айзенберга-Грайнера): 

 

     (1.58) 

 

, 

 

 
 

де відзначено, що 

    (1.59) 
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де  - приведена маса,  - швидкість налітаючої частинки далекої від атома-

мішені.  

Кут розсіювання  в цьому випадку однозначно пов'язаний з 

величиною прицільного параметра:  Такий жорсткий 

зв'язок має місце і в класичній задачі розсіювання для інших, більш 

складних міжатомних потенціалів.  

При квантовому розгляді, в силу принципу невизначеності 

Гейзенберга, в процес розсіювання на фіксований кут  дає внесок ціла 

область траєкторій з прицільними параметрами, рівними приблизно 

класичним значенням. В деякому відношенні ситуація спрощується при 

проходженні заряджених частинок крізь кристалічну решітку в умовах 

каналювання, коли і в квантові межі можлива однозначна взаємна 

відповідність між прицільним параметром і кутом розсіювання (модель 

Lervig- Lindhard і ін., 1965) [182].  

Відзначимо, що незважаючи на відому спрощеність і обмеженість 

напівкласичного підходу, він як і раніше використовується в сучасному 

моделюванні, принаймні на рівні якісних оцінок і розуміння фізики 

процесів. 

Очевидно, що в разі вирішення завдань зіткнень за участю 

багатоелектронних атомних систем, а також низько-енергетичних процесів 

і т.д., структура атомних систем повинна описуватися на основі суворих 

методів квантової теорії.  

Як правило, для опису хвильових функцій зв'язаних станів атомів і 

іонів застосовувалися моделі ХФ або Хартрі-Фока-Слетера (ХФС) [153, 

154, 160], імплементовані у наближення сильного зв'язку. Ще один 

напрямок моделі центрального потенціалу (модельного потенціалу, 

псевдопотенціалу) полягає у використанні наближення перекручених 

хвиль. 

Доречно зазначити далі, що сучасна квантова механіка атомів (а 

також молекул) за останні кілька десятирічь набула значного розвитку.  

Виходячи з [3, 79-110], можна нагадати про таких відомих, поряд зі 

згаданими вище, методах як метод ТЗ Релея-Шредінгера, Меллера-

Плессета, ТЗ по 1/Z (Z- заряд ядра атома) і міжелектронної взаємодії, ТЗ з 

модельним потенціалом «0» наближення, ХФ або ДФ з «0» наближенням, 

в нерелятивістському і релятивістському наближенні випадкових фаз, 

метод одно- та багатоканального квантового дефекту і багато інших. 

Однак, ці відомі методики в багатьох випадках виявилися просто не 
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коректними для вирішення класів задач як чисто спектроскопічних, так і 

радіаційних зіткнень. У зв'язку з цим в останні роки запропоновані нові 

вдосконалені версії досить прийнятних з теоретичної точки зору методів.  

У цьому сенсі, звичайно, слід згадати також вельми поширений і 

широко використовуваний (в основному європейськими та 

американськими дослідницькими групами) в даний час – R-матричний 

метод і його різні перспективні модифікації, а також, узагальнення 

відомого ДФ методу на випадок урахування мультиполярності у 

відповідних операторах (див., напр., [18-20]).  

Слід зауважити, що в залежності від використовуваного базису ТЗ 

різні версії R-матричного методу набули відповідних назв. Наприклад, в 

конкретних розрахунках [20, 23, 24, 191] використовувалися такі версії як 

R-MATR-СI3-5R і R-MATR-41 R-матричного методу з використанням 

відповідних хвильових функцій в багатоконфігураційному наближенні, 

зокрема 5, 41-конфігураційних хвильових функцій.  

Як показали численні застосування R-матричного методу, він має 

певні переваги в сенсі точності і послідовності перед такими популярними 

підходами, як:  

- метод ТЗ з урахуванням першого порядку (в іноземній науковій 

літературі абревіатура UFOMBT),  

- наближення перекручених хвиль з урахуванням конфігураційної 

взаємодії (CI-DWBA);  

- наближення перекручених хвиль з використанням ХФ базису (HF-

DWBA),  

- релятивістське наближення перекручених хвиль з 1-

конфігураційною і багато конфігураційною хвильовою функцією 

основного стану (SCGS-RDWA, MCGS-RDWA і ін.).  

Запропоновані також вдосконалені моделі в теоріях типу coupled-

channel VCDW (Variational Continuum Distorted Wave), наприклад, 

модифікація типу Врауна-Сротерса та ін. (див. [1-3, 20, 23, 24, 106-110, 

165, 166]). Широкого розвитку набули і різні кластерні методи (див. 

детальніше [149, 155, 156]). Проте, не дивлячись на численні спроби 

розвинути послідовну і кількісно високоточну теорію опису як 

високоенергетичних, так і низько енергетичних процесів зіткнень в 

електрон-іонних, атомних і молекулярних системах, зазначені вище 

підходи мають ряд суттєвих недоліків. 
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Зрозуміло, розвиток методів супроводжувався і розвитком 

відповідних чисельних кодів (РС комплексів, програм). В останнє 

десятиріччя, серйозним проривом стало створення і використання в різних 

лабораторіях комплексів, програм на основі різних версій ДФ, в т.ч. так 

званий метод мега-ДФ, ДФ-Брейта "Hartree-Fock", "MCHF" packages, 

розроблені Froese-Fischer і ін., "Dirac"-package, "Beta-package", "QED", 

"GRASP", "BERTHA", а також "Superstructure", "Cowan-ISAN", 

"Superatom-ISAN" [1-3, 106-110, 165, 166, 189-198]. На основі зазначених 

методів і РС комплексів розраховувалися енергетичні, спектроскопічні 

характеристики (рівні енергій, ширини радіаційного та автоіонізаційного 

розпаду, ймовірності радіаційних переходів, оже-переходів, перерізи 

збудження, іонізації та ін.) за рахунок зіткнень для багатьох атомів і іонів. 

Ці розрахунки відіграли вкрай важливу роль у вивченні і розумінні 

спектрів багатьох атомів і іонів, а також процесів з їх участю.  

У той же час, практично всі зазначені методи, включаючи і останні 

досить розвинені в теоретичному відношенні, методи мають поряд з 

відомими достоїнствами і цілий ряд недоліків. Виняток становлять КЕД 

методи і відповідні чисельні комплекси "Superatom-ISAN" і "QED" [1, 3, 

189, 192], однак, останній застосовувався лише в ряді точкових 

спектральних задач із розрахунку спектрів релятивістських важких 

(малоелектронних, фактично,   Н-, He- подібних) іонів і до цих пір жодного 

разу не адаптувався до завдань пов’язаних із зіткненнями.  

КЕД методи і РС комплекс "Superatom-ISAN" до цих пір не 

узагальнювались стосовно розрахунку характеристик атомів і іонів в 

плазмовому середовищі і при наявності зовнішнього ЕМП за рахунок 

зіткнень, не кажучи вже про молекулярні системи [3-5, 8-13, 25-27, 50-53, 

76, 81-89, 108, 133-138, 175-179].  

Однак в цілому ряді груп завдань атомної і молекулярної фізики, а 

також мезофізики ці методи були з успіхом розвинені і застосовані, 

набувши при цьому широкого визнання. Йдеться про нові підходи до 

опису характеристик кооперативних електрон альфа-бета-гамма-мюон-

ядерних процесів в атомах і молекулах, теорії альфа і бета розпаду з 

урахуванням ефекту хімічного оточення атома, теорії чисто електронних і 

електрон-ядерних процесів в атомах і мезо-атомних системах, в завданні 

генерації електрон-позитронних пар за рахунок механізму зіткнень [3-5, 

177-179].  
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Зрозуміло, необхідно згадати і про новий напрямок теоретичної 

атомної фізики та атомної спектроскопії, пов'язаний з розвитком 

принципово нових високоточних КЕД методів урахування релятивістських 

і кореляційних ефектів в атомних розрахунках енергетичних спектрів 

атомів і іонів,  імовірностей і сил осциляторів переходів, КЕД теорії 

спектральних ліній атомів і іонів, в т.ч. в зовнішньому полі лазерного 

випромінювання, (відомий апарат Глушкова-Іванова - КЕД техніка 

моментів спектральних ліній) нарешті, нерелятивістське наближення КЕД 

ТЗ для опису енергетичних спектроскопічних параметрів молекулярних 

систем (потенційних кривих, потенціалів іонізації, енергій термів і т.д.), 

опису взаємодії з сильними зовнішніми полями в теорії атомів, іонів і 

двохатомних молекул (див. детальніше [3-5, 8-13, 25-27, 50-53, 76, 81-89, 

108, 133-138, 175-179]). 

Згадані вище недоліки більшості класичних методів теоретичної 

спектроскопії за рахунок зіткнень особливо яскраво проявляються при 

теоретичному дослідженні релятивістських багатоелектронних атомів і БІ і 

низько-енергетичних елементарних процесів зіткнень з їх участю. 

Зрозуміло, все вище сказане повною мірою відноситься і до молекулярних 

систем і стану справ в спектроскопії за рахунок зіткнень електрон-

молекулярних систем [1-3, 112-131, 147-149, 165, 166], однак, для цих 

систем зазначені проблеми стають ще більш складними, істотно зростають 

обчислювальні труднощі. 

До ключових недоліків шуканих підходів, крім добре відомих (див. 

напр., монографії [1-3, 106-110, 165, 166]), а саме, недостатньо високої 

точності обчислення матричних операторів різних фізичних величин, 

недостатньо швидкої збіжності відповідних рядів ТЗ, невиконання 

принципу калібрувальної інваріантності, недостатньо повного врахування 

складних багаточастинкових обмінно-кореляційних ефектів, включаючи 

внесок таких специфічних ефектів як колективні ефекти в атомі або іоні, 

енергетична залежність міжчастинкової взаємодії, ефект швидкого 

розмазування вихідного стану по непрозорому набору конфігурацій, тиск 

континууму та ін., додалися і відносно нові проблеми.  

Йдеться про розрахунки констант різних елементарних процесів 

зіткнень в плазмовому середовищі, зовнішніх електричного, магнітного, 

лазерного полів (див. огляди в [4]). Корисний детальний огляд методів 

урахування впливу зовнішнього ЕМП, а також плазмового середовища 
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представлений у відомих монографіях і оглядах (див., зокрема, [3, 4, 106-

110, 165, 166, 182-188]). 

Коротко відзначимо найбільш відомі моделі (див. детальніше [3, 16, 

21, 22, 36-38, 182-186]). Однією з перших спроб вивчити ефект впливу 

плазмового екранування на характеристики атомних структур і різні 

атомні процеси є модель Дебая-Хюккеля, відома в теорії електролітів і 

плазми, і яка була використана для тих чи інших завдань, як правило, 

розрахунку енергій рівнів і сил осциляторів, багатьма дослідниками. 

Корисна інформація і численні посилання щодо використання цієї моделі в 

разі найпростішого атома водню даються, напр., в [182, 183]. 

Альтернативна модель опису впливу плазмового середовища - модель 

іонної сфери, в рамках якої передбачається, що вільні електрони 

розподілені однорідно по всій сфері. Умови її застосовності - низькі 

температури і високі густини.  

Серед інших моделей згадаємо модель Stewart-Pyatt, нелінійну 

дебай-хюккелевскую модель, модель поляризованої сфери, так звану 

гібридну модель, метод класичних траєкторій Монте-Карло і багато інших 

(див. детальніше [3, 16, 21, 22, 36-38, 182- 186]). Слід підкреслити, що 

перераховані моделі в останні роки були імплементовані в різні чисельні 

коди, зокрема метод ДФ і метод конфігураційної взаємодії. 

Незважаючи на це, застосування в розрахунках характеристик різних 

елементарних процесів за рахунок зіткнень традиційно генеруються у 

методах ХФ, ДФ, базисів електронних орбіталей і дають результати для 

перерізів,  імовірностей переходів, розпадів і т.д., що відрізняються дуже 

часто на кілька порядків від відповідних експериментальних значень (див. 

[1-4, 165, 166]).  

Загальновідомо, що спостерігання фізичних характеристик 

квантових систем не повинні залежати від калібрування потенціалів ЕМП 

або фотонного пропагатору [102].  

Однак через неповний облік складних обмінно-кореляційних 

ефектів, тиску континууму і т.д., матричні елементи різних фізичних 

операторів, як правило, у другому і вищих порядках ТЗ, фактично залежать 

від калібрування фотонного пропагатора. На практиці це призводить до 

того, що перерізи або сили осциляторів, розраховані при різних 

калібруваннях фотонного пропагатора, можуть відрізнятися до 50% за 

величиною. У відомих монографіях [1-3] ці питання з різних точок зору 
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розглянуті дуже детально. Виходячи з [3], дамо коротке зведення основних 

знакових робіт в цьому напрямку.  

Серед робіт, присвячених конструюванню калібрувально-

інваріантних базисів орбіталей, слід згадати численні спроби Девідсона в 

рамках його методу натуральних орбіталей Davidson (див. [155, 156]), 

вельми цікавого, проте, не набувшого широкого застосування через 

непристосованість до масових розрахунків. Метод Dietz-He (див., напр., 

[92]) фактично модифікує відомий ХФ підхід, однак, має вкрай обмежену 

сферу застосування. Ще один метод - амплітудна схема спроби 

використання калібрувальної константи в якості параметра підгону (типу 

схеми Рудзікаса-Каняускаса і її модифікацій [94]) виявився насправді 

неспроможним.  

Найбільш поширений підхід - це модифікація методу ДФ на випадок 

урахування взаємодії конфігурацій (багатоконфігураційне наближення), аж 

до наближення мега-ДФ [1, 2]. 

Однак, як недавно вказувалося, навіть у цих підходах, а саме, версіях 

багатоконфігураційних розрахунків за методом ДФ, а також їх радіаційно-

релятивістських узагальненнях порушуються принципи поступової КЕД 

[102]. Як результат цих порушень можливі величезні помилки в 

розрахунках  імовірностей радіаційних розпадів і розпадів зіткнень, це 

наприклад, може призвести до якісно неправильного спектра генеруючої 

плазми.  

Одним з найбільш послідовних методів вирішення зазначених вище 

проблем очевидно, може бути розвиток нових методів розрахунку 

характеристик за рахунок зіткнень в електрон-іонних системах, основаних 

на використанні КЕД ТЗ і енергетичного підходу, що базується, по суті, на 

адіабатичному формалізмі Гелл-Мана і Лоу (див., напр., [3, 10, 80]), а 

також, зрозуміло, на застосуванні адекватних моделей врахування впливу 

плазмового середовища на спектри атомів і іонів та, звичайно ж, 

використанні адекватного методу побудови оптимізованого 

одноквазічастинкового уявлення. В якості останнього нам зручно 

стартувати з відомої КЕД методики Глушкова-Іванова [10], в якій в рамках 

адіабатичного формалізму Гелл-Мана і Лоу розроблена КЕД процедура 

мінімізації калібрувально-неінваріантних внесків в радіаційну ширину і 

розвинений метод генерації калібрувально-інваріантних базисів 

релятивістських орбіталей.  
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З метою розширення класу функцій для опису електронної густини в 

атомі Глушков-Малиновська-Хецеліус узагальнили шукану процедуру 

(див., напр., [9, 108, 109]). Надалі методика [10] була застосована дуже 

багатьма дослідниками в самих різних класах завдань, в тому числі, 

обчислення енергетичних і спектроскопічних характеристик атомів і 

молекул та ряді завдань ядерної фізики і фізики молекул (див., напр., [1-3, 

7, 155, 165, 166]). Так, наприклад, в [25-27] з метою ідентифікації ефекту 

лазерного посилення і розрахунку кінетики заселення рівнів в плазмі Ne-, 

Ni-подібних іонів використана схема [10] з доповненням базису 

дискретних станів рівняння Дірака штурмовским доповненням для 

урахування станів континууму. Однак до цього часу цей підхід не 

застосовувався в масових розрахунках при вирішенні класу задач 

моделювання характеристик радіаційно-енергетичних параметрів БІ в 

плазмі, не кажучи вже про завдання з накладенням потужних зовнішніх 

електромагнітних полів [4].  

Новий релятивістський енергетичний підхід в теоретичній 

спектроскопії релятивістських електрон-іонних систем і конкретно в описі 

характеристик процесів електрон-іонних зіткнень в плазмі багатозарядних 

іонів певної температури і густини, який пропонується в цій книзі, 

фактично базується на послідовній КЕД [3, 10] і, в принципі, вільний від 

недоліків, властивих багатьом версіям багатоконфігураційних розрахунків, 

а також практично всім перерахованим теоріям. Зрозуміло, відповідні 

розрахунки в рамках нашої теорії неминуче пов'язані з процедурою 

дослідження збіжності чисельних результатів за кількістю врахованих 

орбіталей.  

Труднощі такого дослідження очевидні: вони пов'язані насамперед з 

проблемами розрахунку великих енергетичних матриць. Основною 

проблемою є врахування внеску безперервного спектра в матричні 

елементи. Можливість використання чисто дискретних функцій з метою 

урахування неперервного спектра в атомних розрахунках вперше була 

відзначена Фоком, в наступних роботах ця ідея використовувалася для 

розрахунку поправок теорії збурень до станів водньоподібних атомів [103, 

104]. Штурмовські розкладання в методі ХФ застосовувалися в 

розрахунках штарківських зрушень [4], статичної та динамічної 

поляризованості атомів і іонів [132, 203, 207].  

В нашому методі штурмовські розкладання використовуються в 

регулярних розрахунках з явним урахуванням багатоелектронних ефектів. 
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Ще один важливий елемент новизни пов'язаний з узагальненням нового 

релятивістського енергетичного підходу на випадок розгляду електрон-

іонних систем в зовнішньому інтенсивному полі електромагнітного 

випромінювання, яке має цілий ряд переваг в порівнянні з розвиненими в 

останні роки моделями і теоріями (див. огляд, напр., [4, 165, 166]).  

Далі буде розглянуті ключові аспекти релятивістського 

енергетичного підходу в спектроскопії релятивістських електрон-іонних 

систем, який фактично базується на енергетичному підході (адіабатичний 

S-матричний формалізм Гелл-Мана і Лоу), застосованому в калібрувально-

інваріантному формулюванні до завдань пов’язаних із зіткненнями, методі 

КЕД ТЗ з ab initio модельним наближенням і ефективним урахуванням 

найскладніших кореляційних ефектів як ефектів вищих порядків ТЗ і 

дебаєвського методу урахування плазмового екранування.  В якості 

базового підходу до опису атомної та іонної систем в початковому стані 

буде використано  формалізм калібрувально-інваріантної релятивістської 

багаточастинкової ТЗ у варіанті [291]. 

 

1.5 Висновки до розділу 1 

 

     Основні висновки оглядового розділу зводяться до наступного:  

     1) Уявляється актуальною розробка теоретичних основ нової 

прецизійної релятивістської оптики і спектроскопії за рахунок зіткнень для 

електрон-іонних систем, а саме, розвитку  нового релятивістського підходу 

до опису та обчислення основних енергетичних та спектральних 

характеристик процесів зіткнень для електрон-іон-атомних систем з 

одночасним, кількісно-послідовним урахуванням складних  обмінно-

кореляційних ефектів у вільному стані, з урахуванням впливу плазмового 

середовища у дебаєвській плазмі багатозарядних іонів,  та також при 

наявності додаткового зовнішнього поля лазерного випромінювання. 

2) Уявляється актуальною розробка  в релятивістській теорії 

електрон-іонних зіткнень з урахуванням впливу плазмового середовища  

процедури ефективного урахування багаточастинкових обмінно-

кореляційних ефектів, та формулювання методики урахування станів 

континууму в межах релятивістській версії методу штурмовських 

розкладань.  

3). Уявляється актуальною розробка  нової версії релятивістського 

енергетичного  формалізму в теоретичній атомній спектроскопії за рахунок 
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зіткнень для  електрон-іонних систем у  зовнішньому полі лазерного 

випромінювання, що базується на S-матричному формалізмі Гелл-Мана і 

Лоу, для визначення енергетичних та радіаційних характеристик процесів 

розпаду атомних станів та зіткнень  в присутності зовнішнього 

електромагнітного поля, і очевидно, подальше дослідження 

багатофотонних диференціальних перерізів (е,2е) реакції для певного 

нейтрального атома при певних параметрах електрон-атомного зіткнення 

та відповідного зовнішнього поля.  

4) Уявляється актуальним проведення обчислень енергій та 

імовірностей радіаційних переходів,  сил осциляторів, перетинів збуджень  

сил електрон-іонних зіткнень для Be-, F-, Ne-подібних іонів в широкому 

інтервалі зарядів ядра, квантових станів з урахуванням ефектів впливу 

плазмового середовища для широкого інтервалу параметрів плазми 

(густина, температура) і з’ясувати внесок обмінно-кореляційних поправок, 

а також калібрувально-неінваріантний внесок в радіаційні ширини тощо.  
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РОЗДІЛ ІІ 

НОВИЙ РЕЛЯТИВІСТСЬКИЙ ЕНЕРГЕТИЧНИЙ ПІДХІД ДО 

ОБЧИСЛЕННЯ ХАРАКТЕРИСТИК ПРОЦЕСІВ ЕЛЕКТРОН-

ІОННИХ ЗІТКНЕНЬ ДЛЯ БАГАТОЗАРЯДНИХ ІОНІВ З 

УРАХУВАННЯМ ВПЛИВУ ПЛАЗМОВОГО СЕРЕДОВИЩА 

 

2.1. Вступні зауваження щодо  характеристики процесів  електрон-

іонних зіткнень. Адіабатична формула Гелл-Мана і Лоу з 

електродинамічної  матрицею розсіювання 

 

Стартовою основою для розвитку нашого нового підходу до 

розрахунку параметрів процесів електрон-іонних зіткнень для БІ з 

урахуванням впливу плазмового середовища є апарат ab ibitio КЕД ТЗ та S-

матричний формалізм Гелл-Мана та Лоу  [3, 10, 212, 222, 228, 229,291].  

Зрозуміло, в залежності від визначення гамільтоніана нульового 

наближення ТЗ і урахування ключових фізичних характеристик квантової 

системи є різні альтернативні можливості побудови формалізму ТЗ.  

Однак в будь-якому випадку, послідовний КЕД (релятивістський) 

варіант розрахунку зрушень рівнів атомів (іонів, в тому числі і молекул) 

ґрунтується на адіабатичній формулі Гелл-Мана і Лоу з 

електродинамічною матрицею [1-3, 102]. Як і метод функції Гріна, 

адіабатична формула Гелл-Мана і Лоу призводить до рядів ТЗ за 

константою зв'язку для зрушень Е. Ряди ТЗ стандартним чином 

діаграматизуються (з використанням звичайної техніки Фейнмановських 

діаграм). 

При побудові нової версії формалізму релятивістської 

багаточастинкової ТЗ (як наближення до строгої КЕД ТЗ) будемо 

використовувати стандартні рецепти та правила, зокрема вимоги до 

визначення операторів (гамільтоніана нульового наближення , оператору 

збурення) та відповідної діаграматизації рядів ТЗ (докладно шукані 

рецепти викладені, напр., в [4]).  

Слідуючи [3], в найбільш послідовному релятивістському 

формулюванні при обчисленні енергетичних зсувів атомних рівнів є 

адіабатична формула Гелл-Мана і Лоу з електродинамічної S  матрицею: 

 

                                           Ei=
0

lim
→

iglni|S(0,−|g)| i|g = 1                       (2.1) 

де      - адіабатичний параметр,  g –константа зв'язку.  
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При цьому нові наближення в теорії багатоелектронних систем 

зручно формулювати як методи підсумку Фейнмановських діаграм 

певного типу. В [3, 212, 222] викладені різні схеми розрахунку в рамках 

КЕД енергетичного формалізму енергій рівнів а спектрах, радіаційних 

ширин рівнів, а також перерізів збудження і іонізації, які ґрунтується на 

адіабатичній формулі. При цьому в енергетичному підході в 

нерелятивістській теорії розпадів атомних станів відома методика, 

пов'язана з діагоналізацією власної матриці М, для розрахунку зрушень 

енергії E станів.  

Аналогічна методика розвинена і для випадку релятивістського 

атома, при цьому на відміну від нерелятивістського наближення відповідні 

матричні елементи стають комплексними. 

В серії робіт [3-7,23-35,212,222] викладені різні схеми визначення 

гамільтоніану нульового наближення ( в тому числі в рамках таких 

моделей як кулонівське наближення, метод квантового дефекту та 

модельного потенціалу, DF, RHF та інші) та процедури підсумовування 

фейнманівських діаграм поляризаційного  та сходового типів, в залежності 

від чого формулюється та чи інша версія формалізму ТЗ.  

При цьому визначальним є фізична сутність задач, що 

розв’язуються, зокрема, у перелічених вище роботах головною метою було 

прецизійне обчислення енергій рівнів, сил осциляторів, радіаційних 

ширин, перерізів електрон-атомних зіткнень. обчислення сталих надтонкої 

структури тощо для атомних систем у вільному стані, або у стані зіткнення 

з фотонами.  

Наш клас задач пов'язаний із інтенсивною взаємодією атомних 

систем з полем ЛВ. Тому  в релятивістському наближенні формалізм  Gell-

Mann & Low дозволяє встановити визначення  енергетичного зсуву E 

атомного рівня через матрицю розсіювання, яка включає одночасно й 

взаємодію атома з полем фотонного вакууму (радіаційний розпад), й 

взаємодію атома з полем ЛВ (відповідна техніка була розвинута ще в [39-

42], а її спрощені версії використані , напр., в [29,31,32]).  

Зрушення повної енергії стану зазвичай подається у вигляді: 

 

 E = ReE + i ImЕ,     (2.2а) 

 

 Im E = -/2,      (2.2б) 
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де ймовірність розпаду фактично співпадає із повною (сумою радіаційної 

та автоіонізаційної) шириною:  

 

                                                         P = .                                                     (2.2в) 

 

При побудові енергетичної матриці М використовується адіабатична 

формула Гелла-Манна і Лоу для E.  

Метод є послідовно КЕД і враховує однаково розгляд безлічі 

вимушених і спонтанних процесів, що розрізняються за своєю фізичною 

природою, у чому ми переконаємося в розділі 2 при формулюванні нової 

теорії опису електрон-іонних зіткнень в присутності зовнішнього ЕМП.  

Як вказувалося, на відміну від нерелятивістського випадку в 

релятивістській теорії елементи секулярної матриці є комплексними вже у 

другому порядку ТЗ (перший порядок міжелектронної взаємодії), а уявні 

частини елементів секулярної матриці пов'язані з ймовірністю 

радіаційного розпаду, формула (2.2) [3, 10-12, 80, 82]. 

Наша мета – розвинути принципово релятивістський ЕП і відповідно 

КЕД формалізм ТЗ для опису характеристик процесів електрон-іонних 

зіткнень для релятивістських атомних систем (атомів і БІ) з урахуванням 

впливу плазмового середовища, причому не обмежуючи себе випадком, 

скажімо, швидких зіткнень, тобто високо-енергетичними процесами та 

включаючи в розгляд і повільні зіткнення (найбільш складний з 

теоретичної точки зору клас задач) [212, 222, 228, 229]. Зрозуміло, при 

цьому особлива увага повинна приділятись забезпеченню досить високої 

точності обчислення матричних операторів різних фізичних величин, 

досягненню швидкої збіжності відповідних рядів ТЗ та виконанню 

принципу калібрувальної інваріантності.  

Також повинен забезпечуватися максимально повний облік, крім 

ефектів плазмового середовища або зовнішнього ЕМП та інших складних 

багаточастинкових обмінно-кореляційних ефектів, включаючи вклади 

вищих рідбергівських і автоіонізаційних станів, тобто мова йде про 

використання адекватних і повних базисів одноквазічастинкових станів 

атома (іона), урахування таких специфічних ефектів як колективні ефекти 

в атомі або йоні, енергетична залежність міжчастинкової взаємодії, ефект 

швидкого розмазування вихідного стану по неозорому набору 

конфігурацій, тиск континууму та ін., в такому формулюванні з 

урахуванням вище сказаного, що буде розвинене нами нижче, безумовно, 
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нова версія енергетичного КЕД підходу і формалізму КЕД ТЗ в 

теоретичній спектроскопії електрон-іонних і атомних систем за рахунок 

зіткнень матиме принципові переваги в порівнянні з традиційними 

методами розрахунку характеристик процесів електрон-іонних зіткнень 

для БІ з урахуванням впливу плазмового середовища. 

 

2.2 Релятивістська теорія збурень для багатоелектронної атомної 

системи з урахуванням ефектів плазмового середовища 

 

2.2.1 Метод урахування ефектів плазмового  середовища. Гамільтоніан 

нульового наближення у дебаєвському наближенні 

 

Як зазначалося вище, однією з адекватних моделей урахування 

ефекту впливу плазмового екранування на характеристики атомних 

структур і різні атомні процеси є модель Дебая-Хюккеля, відома в теорії 

електролітів і плазми [182, 183].  

Надалі ми будемо дотримуватися прагматичної мети урахування 

ефектів плазмового екранування в розрахунках характеристик 

ЕЛЕКТРОН-ІОННИХ ЗІТКНЕНЬ при характерних параметрах плазми 

(токамака, лазерної плазми і т.д.), яка виникає у відповідних 

експериментальних установках (EBIT, Tokamak, та ін.), тому характерні 

параметри електронної температури плазми, концентрації частинок будуть 

спочатку фіксованими, а також будуть орієнтиром для відповідних 

наближень.  

Слід нагадати, плазмові стани речовин займають велику область 

фазових діаграм і надзвичайно різноманітні. Термодинаміка плазми 

відносно проста лише на периферії цієї діаграми, тобто при екстремально 

високій густини і при високих температурах. У граничних випадках - це 

системи ідеальних газів-електронів та іонів, але в першому випадку 

вироджених, у другому-класичних.  

До шуканих областей примикають області слабкої неідеальності, в 

яких методами ТЗ можна знайти поправки на слабкі міжчастинкові 

взаємодії. Природно, в значній частині фазової діаграми плазма є 

недосконалою і послідовний теоретичний опис можливий, якщо здійснене 

перенормування взаємодії, як наприклад, в разі утворення пов'язаних 

електрон-іонних пар, тобто атомів в низькотемпературній плазмі. Модель 

класичної однокомпонентної плазми є плазмою точкових зарядів із 
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зарядом Ze (е - заряд електрона), поміщених в рівномірно розподілене 

середовище електронів [182, 183]. 

Стан плазми характеризується так званим параметром неідеальності: 

 

TakZe B/)( 2= .      (2.3) 

 

тут kB – константа Больцмана,  

 T - температура,  

 а – середня відстань між частинками: 

 
3/1)]4/(3[ Na =       (2.4) 

 

де N – концентрація. 

Плазма вважається недосконалою, якщо параметр >1 (відомий 

приклад - плазма Сонця і надр зірок білих карликів, де величина параметра 

неідеальності сягає близько 100, а електронний газ у них виродився). 

На звичайній фізичній мові, неідеальну плазму визначають якісно як 

плазму, в якій потенційна енергія взаємодії між частинками порівнянна або 

перевищує їх кінетичну енергію.  

З урахуванням наведених вище співвідношень плазма, заряджені 

частинки якої взаємодіють за кулонівським законом, стає неідеальною 

(середня енергія кулонівської взаємодії  з тепловою енергією kBT), 

тобто коли плазмовий параметр взаємодії: 

 

1/3/12 = TkNe Be       (2.5) 

 

Якщо далі ввести дебаєвский радіус екранування: 

 

NeTkr BD

21 4/  == −

     (2.6а) 

 

то, очевидно, умова (2.5) перепишеться у вигляді:  

 

1/1 3 De rN
      (2.6б) 
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Параметр (2.7) називають зазвичай плазмовим параметром 

ідеальності, тобто, плазма є ідеальною, якщо 

 

1/1 3 De rN       (2.6в) 

 

Очевидно, зі зменшенням, число частинок в дебаєвській сфері 
3)3/4( DerN  зменшується і уявлення про дебаєвське екранування 

втрачається [183]. 

Слід зазначити, що цікавить нас надалі лазерна плазма, яка має 

характерні параметри Т~1кеВ, N~1022см-3 і параметр , який має порядок 

10-1 в атомних одиницях; відповідно, в плазмі EBIT - Т~0.05кеВ, N~1018см-3 

та ~10-3.  

Зручно для оцінок використовувати наведену формулу: 

 

,     (2.7) 

 

де щільність N в см-3, а температура Т в кеВ. 

Слід також відзначити, що в розрахунках швидкісних коефіцієнтів 

ми, як правило, використовували максвеллівський розподіл часток плазми 

за швидкостями. Як відомо, в плазмі знаходиться в термодинамічній 

рівновазі при температурі Т, розподіл часток маси m описується 

формулами:  

                                  

)2/exp()2/(4)( 22/32 TmvTmvvF −=                               (2.8а) 

 

або 

 

                            )/exp()/(2)( 2/11 TETETEF −= −                                 (2.8б) 

 

де v та Е – - швидкість і енергія частинки. 

Тут температура Т дається в енергетичних одиницях. Природно, в 

реальній плазмі розподіл часток за швидкостями може в тій чи іншій мірі 

відрізнятися від чисто максвеллівського [53,82]. Зокрема, наявність навіть 

слабкого постійного електричного поля призводить до спотворення 



 
 

47 

функції F (v) електронів в області високих енергій і виникає потік так 

званих тікають нетеплових електронів.  

Хоча при цьому частка нетермічних електронів по відношенню до 

максвеллівського може бути досить малою. Як правило, вказане 

відноситься до випадку збільшення числа частинок в хвості 

максвеллівського розподілу. За відсутності значних зовнішніх впливів 

полів, пучків і т.д., в принципі можлива інша ситуація, коли за рахунок 

зіткнень, що супроводжуються порушенням або іонізацією, число швидких 

електронів виявляється менше максвеллівського.  

Хоча зазначені відступи від чисто максвеллівського розподілу 

зустрічаються нерідко, випадок чисто максвеллівської функції представляє 

основний інтерес у великому числі додатків. 

Як завжди, швидкість зіткнень процесу <v>  характеризує число 

актів процесу в одиницю часу на один атом (іон) і один електрон і 

визначається виразом (в см3/с): 

 

                                          




=
E

dEEFvv )(                                           (2.9а) 

 

де     - переріз процесу зіткнення,   

        Е – порогова енергія процесу;  

Для процесів збудження (іонізації) електронами (2.9а) прийме 

наступний вигляд : 

 

                   




− −=
E

dETETERyaKv )/exp()/( 2/32/12

0            (2.9б) 

 

де  

 

)/(1018,2/2 318

0 ccmmaK −==   

 

У релятивістської теорії природно описувати розподіл електронів 

континууму релятивістської функцією розподілу Максвелла-Больцмана 

(див., напр., [3,116]): 

 

                      F(E) =[E(E2 - 1)1/2/ exp(1/)K2(1/)] exp[-(E-1)/ ],            (2.9в) 
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де:   E - повна електронна енергія в одиницях  m0c
2 , включаючи масу 

покою; 

= kb T/m0c
2 – характеристична безрозмірна температура;  

kb – стала Больцмана.  

З урахуванням (3.5) відповідно релятивістський швидкісний 

коефіцієнт також представляється у вигляді  

 

<v(i) >. 

 

Детальний опис розподілу Максвелла-Больцмана і виразів для 

швидкісних коефіцієнтів дано, напр., в [2,3,116]. 

 

2.2.2 Релятивістська теорія збурень для багатоелектронної атомної 

системи:  Нульове наближення та поправки першого порядку 

 

В цьому підрозділі ми викладемо основи формалізму КЕД ТЗ, 

враховуючи, що гамільтоніан атомної системи визначено виразом (2.10). 

Далі розрахунок поправок першого, другого і вищих порядків ТЗ можна 

провести аналогічно тому, як це робиться в стандартному формалізмі (див. 

напр., [3]). 

Далі будемо виходити з того, що релятивістська багатоелектронна 

система (багатозарядний іон) описується рівнянням Дірака з 

релятивістським гамільтоніаном в дебаєвському наближенні (нижче, якщо 

спеціально не обумовлено, використовуються атомні од.) [228, 229]: 

 

        ( )





−+

++−−+−=

ji

ijij

i

iCii

rrV

rVrZ)rmccpH

)exp(

)]}(/[exp({ 2





      (2.10) 

 

B потенціалі Дебая-Хюккеля є множник – кулонівський потенціал 

типу 1/r і другий (ехр) – плазмово-екрануючий множник, параметр  

пов'язаний з параметрами плазми: щільністю частинок плазми (точніше N 

= сумі густини електронів і густини іонів) і електронною температурою Т 

(2.6).  

Як потенціал V(rij) в подальшому ми будемо використовувати 

релятивістський потенціал міжелектронної взаємодії, який включає 
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релятивістський ефект запізнювання (шляхом введення відповідної 

експоненти) і магнітну (Брейтовську) взаємодію [3]: 

 

( ) ( )
( )

ij

ji
ijijji

r

αα1
riωexprrV

−
=

,

    (2.11) 

 

де i – матриці Дірака.  

Слід зазначити, що фактично рівняння (2.10), (2.11) повністю 

враховують всі одноелектронні релятивістські поправки (крім зсуву 

Лемба), і двохелектронні поправки - з точністю до членів  (Z)2, де - 

стала тонкої структури. 

Як об'єкти конкретних розрахунків характеристик електрон-іонних 

зіткнень будуть розглядатися  іони ізоелектронних послідовностей 

берилію, неону, аргону, які в рамках стандартного формалізму КЕД 

багаточастинкової ТЗ за класифікацією Глушкова-Іванова відносяться до 

так званих двохквазічастинкових систем, тобто до атомних систем, що 

включають остов заповнених електронних оболонок і 2 квазічастинки 

(електрон-електрон або електрон-вакансія) над остовом електронних 

оболонок іона. Слід зауважити, що в подальшому також знадобиться 

знання енергетичних спектрів відповідних одноквазічастинкових систем 

(відповідно Li-, F-, Na-, Cl-, K-подібних іонів). 

Як завжди, згідно з [3, 228], в поданні вторинного квантування 

функції стану атомної системи з квазічастинкою, скажімо, електроном над 

остовом або однією вакансією в остові визначаються як:  

 

( ) 


mj
00 ΦaΦa −+ −1,      (2.12)  

 

Тут – оператори народження, знищення електрона в стані 

. Зрозуміло, множник  тут забезпечує правильні 

тензорні властивості комбінації.  

 Наступний крок – визначення нульового наближення в формалізмі 

КЕД ТЗ. У поданні вторинного квантування гамільтоніан нульового 

наближення H0 і відповідно оператор збурення ТЗ запишемо у вигляді:  

 

i
i

ii EaaH =
+

0        (2.13а) 
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lkj
ijkl

iijklijj
ij
i aaaaVVaaH +++

+=
2

1
int      (2.13б) 

 

( ) ( )  ( )rrVrrdV Ciij


 −=     (2.13в)  

 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )12212121 rrrrVrrrdrdV lkijkl


=     (2.13г) 

 

тут     ( )r


  – одноелектронні функції (біспінор),  

Ei – одноелектронні енергії;  

( )ic rV  - центральний потенціал, який імітує ефективний потенціал 

остовних електронів (скажімо, у фторо-, неоно- або аргоно-подібному 

іоні). 

Слід прокоментувати, що вираз (2.13), природно, включає весь 

одноелектронний спектр, разом з позитивним і негативним континуумами. 

Формально теорію можна було б узагальнити на випадок урахування і так 

званих радіаційних поправок (поляризація вакууму, власно-енергетична 

частина лембовського зсуву і т.д.), вкрай важливих для важких і надважких 

атомних систем, однак, в подальшому ми будемо вивчати іони, для яких в 

нашому класі задач, електрон-іонних і атомних зіткнень, внеска шуканих 

радіаційних поправок є дуже незначним [3]. Тому в подальшому ми не 

обговорюємо це питання. 

Гамільтоніан нульового наближення має вигляд:  

 

( ) ( ) +=
N

i

ic

N

i

i rVrhH 0

, 
    (2.14) 

 

де потенціал  описує взаємодію «остов-квазічастинка». В якості 

потенціалу самоузгодженого поля можна використовувати або стандартні 

потенціали типу ДФ, релятивістського Хартрі-Фока (РХФ), або теорії 

функціоналу густини, зокрема, Дірака-Кона-Шема, або накінець один із 

варіантів методів модельного потенціалу, або псевдопотенціалу.  

Для багатозарядних іонів одним з найбільш коректних потенціалів є 

відомий потенціал Іванова-Іванової [84, 85]: 

 

VC(r|b)=VK+VL=2[1-exp(-аr)(1+r)]/rZ+ 



 
 

51 

+8[1-exp(-аr)(1+0,6r+0,16r2+0,036r3)]/rZ         (2.15) 

 

Тут а – параметр потенціалу, який в подальшому буде визначено в 

рамках відомої КЕД процедури Глушкова-Іванова [10]. 

У (2.15) ми використовуємо зручні при розгляді ізоелектронних 

послідовностей кулонівські одиниці (1 К.О.27,054Z2еВ для енергії; 1 

К.О.0,52910-8/Zcm для довжини; 1 К.О.2,41910-17/Z2с для часу). 

Слід зауважити, що потенціал (2.18) з успіхом застосовувався в 

розрахунках енергетичних спектрів, а також сил осциляторів для великої 

групи БІ. Зокрема, його використання проводилося в рамках формально 

точної релятивістської ТЗ Іванова-Іванової-Глушкова [12, 84-86] з 

емпіричним модельним нульовим наближенням, причому шуканий 

параметр вибирався за умови найкращого збігу з експериментальними 

значеннями одноквазічастинкових рівнів енергій.  

Справа в тому, що для простих атомних систем в літературі є досить 

точно визначені експериментальні й теоретичні дані (див., напр., [108]). З 

іншого боку, претендуючи на розвиток повністю неемпіричної теорії та 

враховуючи відсутність для багатьох важливих з точки зору додатків БІ 

будь-яких більш-менш надійних даних про енергетичні спектри, ми 

будемо використовувати неемпіричну схему визначення (2.18). 

Інший підхід, який буде використано в роботі базується на методі 

Дірака-Кона-Шема, причому використано найбільш послідовну 

релятивістську версію.   

 

                          )]|()()([)( arVrVrVrV CX

D

Coul

DKS ++= ,                   (2.16а) 

 

який містить кулонівський потенціал ядра, обмінний потенціал Kohn-Sham 

)(rVX
та модифікований кореляційний потенціал виду (див. [26]): 

 

                    ])(3768.181ln[0333.0]/),([ 3/1raarrVC  +−= ,             (2.16б) 

 

де - електронна густина, а – так званий калібрувальний параметр 

оптимізації (див. далі). 

В якості потенціалу квазіодночастинкового обмінно-кореляційного   

потенціалу у подальшому зручно використовувати узагальнений потенціал 

Kohn-Sham-Gunnarsson-Lundqvist (2.16б), вперше докладно застосованого 

Glushkov et al (див., напр., [3, 10, 75, 78, 84]).  
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Але на відміну від останніх версій ми запишемо цей потенціал у 

декілька іншій формі без додаткових параметрів, а саме: 
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cr /)(3 3/12 = ,  

 

де   с – швидкість світла,  

     KS

XV  – стандартний обмінний потенціал Kohn-Sham, який визначається 

як [82]: 

 

                                     
3/122 )](3)[/()( rerV KS

X −=
.                         (2.18) 

 

Таким чином, у використовуваному нами далі 

одноквазічастинковому наближенні калібрувально-інваріантної ТЗ [291] 

нульове наближення буде згенеровано ab initio гамільтоніаном, на відміну 

від багатьох робіт із спектроскопії за рахунок зіткнень (див. огляд в [3]).  

Оператор збурення в даній релятивістській багаточастинковій ТЗ має 

звичайний вигляд:  

 

 ( ) ( )+−=


tottot N

ji
jii

N

i
C rrVrVVint     (2.19) 

 

з відповідним компенсуючим членом – (-VC). 

В Кед формування оператор збурення ТЗ запишеться у стандартному 

вигляді як:  

 

                                                - J(x)A(x),                                      (2.20) 

 

де A - вектор-потенціал електромагнітного поля, J-оператор струму 
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Далі нам треба перейти до опису процедури побудови власної 

енергетичної матриці М для розрахунку зрушень енергії E станів, 

елементи якої, як підкреслювалося вище, на відміну від нерелятивістського 

наближення стають комплексними. 

 Оскільки спектр порушених станів неоно- і т.д. подібних іонів є 

вкрай щільним з майже виродженими рівнями, далі зручно розглядати всі 

порушені стани з двома квазічастинками над остовом замкнутих 

електронних оболонок іона як групу вироджених станів. Основи побудови 

апарату ТЗ в цьому випадку були створені ще на початку 70-х років ХХст. 

в роботах В. Толмачова і Л.Іванова (див., напр., [12]). 

В цьому випадку, секулярна матриця М розраховується між усіма 

цими станами (див., напр., [3]) і подається у вигляді суми: 

 

)()3()2()1()0( ... kMMMMMM +++++=     (2.21) 

 

Тут, як завжди,  

k — число квазічастинок;  

M(0) — внесок вакуумних Фейнмановських діаграм,  

M(1)— внесок одноквазічастинкових Фейнмановських діаграм,  

M(2) – внесок двохквазічастинкових Фейнмановських діграм, і т.д. 

Ми не будемо детально зупинятися на діаграматизації рядів 

формалізму ТЗ, який ми розвиваємо, відсилаючи зацікавленого читача до 

класичних монографій, зокрема [1, 2]. 

Відзначимо, що член у виразі (2.21) М(0) пропорційний одиниці. 

Відповідні елементи рівнів енергії остова, яка формально не залежить від 

конкретного стану і, зрозуміло, числа частинок над остовом.                                                   

Далі величина М(1) дорівнює сумі одноквазічастинкових енергій, 

природно, без урахування їх взаємодії.  

 

            ( )iii

i

jlnEM )0()1( =                         (2.22) 

 

На цьому етапі в багатьох методиках, як правило, використовуються 

(див., напр., [3,291,84-86]) експериментальні одноквазічастинкові енергії.  

Нас цікавить випадок атомної системи з двома квазічастинками 

(електрон-електрон, електрон вакансія) над остовом, тож можна записати:  
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 ( ) ( )222111

)1( jlnEjlnEM −=
,
     (2.23)  

де Е(nlj) – одноквазічастинкова енергія, відрахована від остова. 

Енергія довільного порушення двохквазічастинкового стану подана у 

вигляді ряду ТЗ: 

 

                   
( ) ...21
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1

3

1

3222111 +++=−−− EEEjlnjlnjlnE
,      ( 2.24) 

   

де E0 – поправка нульового наближення; Е1 – поправка першого порядку і 

т.д. 

Відповідні одноквазічастинкові енергії визначаються розв’язанням 

одноелектронного релятивістського рівняння Дірака. Відповідний біспінор 

записується у вигляді:  
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де ( )rjlm  - кульовий спінор,  

l=j±½,  

l’=2j-1.  

Радіальні (велика і мала) компоненти функції Дірака F(r) і G(r) 

задовольняють системі звичайних диференціальних рівнянь: 
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,
                    (2.26) 

 

де F та G – велика і мала компоненти;   

      - квантове число Дірака (стала тонкої структури  =1); 

Рівняння (2.26) у відповідному блоці комплексу "Superatom-ISAN" 

розв'язуються чисельно методом Рунге-Кутта. Функції безперервного 

спектра в моделі ДФ були визначені ітеративним шляхом у 

«замороженому» кістяку дочірнього атома.  
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Відповідно, як звичайно, граничні умови правильних розв’язків 

визначаються першими членами розкладання функцій у ряд [4,5].   

Відповідно стандартна умова 0, →gf  при r→   визначає квантовані       

1-QP енергії. З чисельної точки зору система рівнянь (2.26) розв’язується 

методом Рунге-Кутта 4 порядку (в відповідному блоці  комплексу 

“Superatom-ISAN” [3-7,192-195]).  

          При обчисленні 1-QP функцій континууму уваги потребує 

визначення нормувального множника. Правильно нормовані функції 

континууму мають  асимптотики (з точністю до першого члена 

розкладання) [3,4,9]: 
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(2.27а) 

 

а нормувальний множник: 

 

                  ( )  ( )  22222 )(),...(lim
−−

→

−++== zGzFrNrNN
r

 .    (2.27б) 

 

Самоузгодження функції безперервного спектра вважалося 

досягнутим, коли нормовані функції на двох сусідніх ітераціях 

розрізнялися менш ніж на 5-10-4 по відношенню до їх значень в точці 

максимуму функції.  

Важливо нарешті зазначити, що для різних енергій для досягнення 

необхідної точності потрібно від 3 (при більшій енергії) до 10 (при малій 

енергії) ітерацій.  

Перейдемо до розгляду поправки першого порядку нашої 

релятивістської ТЗ для багатоелектронних атомних систем. Слід зазначити, 

що це питання досить докладно розглядалось у літературі й було досить 

послідовно розв’язано у багатьох робітах (див., напр., [21,27,2,3,12,84-

86,291]) 

Звичайно у цьому місці також нагадують, що, як було показано ще 

Толмачовим, а також незалежно Kelly (див., напр., [3]), в першому порядку 

ТЗ немає діаграм, що містять компенсаційний член - VC(r) повного 
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збурення Vint і потрібно розрахувати тільки матричні елементи оператора 

ТЗ.  

Ці матричні елементи дають стандартний внесок першого порядку в 

M(2) (для випадку двох електронних станів) (див., напр., [2,3,12,84-

86,291]): 
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(2.28),

 
 

де Р1,2 – просто числові коефіцієнти в залежності від умов, що накладються 

на розглядаємі стані.   

Важливо, що у (2.28) фігурують величини Qa , які виражаються я 

через матричні елементи (радіальні інтеграли) Слетеровського типу.   

Величини 
Qul

Q  та 
Br

Q  відповідають стандартному поділу «потенціалу» на 

кулонівську: cos ||r12/r12 і брейтовську: cos||r1212/r12 частини  (див., 

напр., [21,27,2,3,12,84-86,291]). 

Зазначимо, що методика, яка використовується та викладається 

нижче, була докладно розроблена в роботах Іванова-Іванової-Глушкова  

[21,27,2,3,12,84-86,291] й , як правило, всі багаточисленними дослідниками 

викладається у схожій манері.  

Величина 
Qul

Q  відповідає кулонівській взаємодії між електронами. 

Звичайно кулонівська частина 
Qul

Q  визначається через відомі радіальні 

інтеграли R і кутові коефіцієнти S (формули нижче з монографії [3]): 
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де R(1,2;4,3)– радіальний інтеграл кулонівської взаємодії між електронами 

з великими і малими компонентами діраковської хвильової функції (тильда 

означає малі компоненти).  

Для прикладу наведемо вираз , скажімо, для радіальних інтегралів. 

Справа у тому, що, коли ми перейдемо до оригінальної теорії розрахунку 

перерізів збудження та, взагалі, фундаментальних характеристик 

спектроскопії за рахунок зіткнень для багатозарядних іонів, інформація, 

яка наводиться нижче, легко пояснить й технічні деталі обчислення 

матричних елементів у перерізах збудження за рахунок зіткнення.  

Зокрема, R(1243) має вигляд :  
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де f – велика компонента радіальної частини діраковської функції 

одноелектронного стану, а функція Z визначається виразом: 
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Кутовий множник в (2.29) має стандартний вигляд (див., наприклад, [3]): 
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де {l1l3} означає, що ( + l1 + l3) є парною величиною.  

Решта членів у виразі (2.29) включають також інтеграли з малими 

діраковськими компонентами. Як завжди, знак «» позначає, що в (2.29) 

велику радіальну компоненту fi потрібно замінити на малу gi, а у (2.30б) li 

замінити на 1−= ii ll
~

 для æ1 > 0 та li + 1 для æi < 0.  

Обчислення радіальних інтегралів оператора міжелектронної 

взаємодії виконано нами на основі оригінальної схеми, вперше 

реалізованої Івановим-Івановою-Глушковим (див., напр., [80, 12]). Так, 

наприклад, для інтеграла вигляду (який описує взаємодію електронів в 

станах 1s та nlj):  
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( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )= 12121211
2
2

2
1211;1 rfrfrrwrfrfrrdrdrnljsnljsR nljsknljsk  (2.30в) 

виражається через функції Бесселя першого і другого порядку (див., напр., 

[21,27,2,3,12,84-86,291]). 

Схема його обчислення зводиться до розв’язання системи 

диференціальних рівнянь: 
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Всі шукані функції при r→0 дорівнюють 0. При загальних 

обчисленнях рівняння для бесселевських функцій, діраковських хвильових 

функцій і т.д. включаються в загальну систему диференціальних рівнянь. 

Інтеграл (2.31) визначається як ( )3Y .  

Слід зауважити, що облік плазмових ефектів модифікує тільки 

радіальні інтеграли, абсолютно не впливаючи на кутові множники. 

Величина  у (2.32) відповідає Брейтовській взаємодії між електронами.  

Відомо, що в ряді випадків Брейтовська взаємодія може істотно 

змінювати характеристики перерізів та інших характеристик 

електронно_іонних зіткнень. [3, 108, 212, 222].  

Далі зазначимо, що відповідна брейтовська частина взаємодії між 

електронами визначається виразом: 
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де  визначається виразом: 
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відповідно з радіальними інтегралами та кутовими частинами (1243).  

Докладніше елементи використовуваної нами відомої методики описані в 

роботах Іванова-Іванової-Глушкова  [21,27,2,3,12,84-86,291], де до речі 

надані й огляди багаточисленних робіт, де вони використані.   

 

2.3. Релятивістська теорія збурень для багатоелектронної атомної 

системи.  Обмінно-кореляційні поправки 

 

2.3.1 Основні обмінно-кореляційні ефекти 

 

При описі такої складної системи як електрон-іонна або іон-

молекулярна система зіткнень, вкрай важливим є прецизійне врахування 

внеску складних обмінно-кореляційних ефектів, відповідних поправок 

другого і вищих порядків ТЗ.  

Слід нагадати, що в стандартних методах типу 

багатоконфігураційного наближення ХФ або ДФ, а також різних версіях R-

матричного методу [20, 165, 166] облік обмінно-кореляційних ефектів 

здійснюється шляхом використання багатоконфігураційної хвильової 

функції. 

Більш ефективний підхід до врахування поправок другого і вищих 

порядків ТЗ зводиться до модифікації затравочного потенціалу та 

потенціалу взаємодії квазічастинок між собою.  

Дуже важливо підкреслити, що при цьому зберігається аналітичний 

вигляд поправок найнижчого порядку [3, 12, 84-86]. З іншого боку, ця 

методика не дозволяє повною мірою врахувати внесок високо 

розташованих рідбергівських станів і станів континууму, який, як неважко 

зрозуміти, відіграватиме вкрай важливу роль в розрахунках перерізів 

електрон-іонних зіткнень в плазмі, де фактичним третім параметром буде 

енергія 0 (нижня межа станів континууму, до якої прирівнюються серії 

рідбергівських станів; як правило, ця величина підбирається з урахуванням 

знання повного спектра енергетичних рівнів іона в плазмі [228]; прийнятна 

оцінка для 0 лежить в інтервалі [0.01Te; 0.1Te], де Те – електронна 

температура) 
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Традиційним методом урахування обмінно-кореляційних ефектів в 

сучасній теорії багатоелектронного атома [1-3, 155, 156] є використання 

двох основних засобів уточнення результатів розрахунку в першому 

порядку багаточаастинкової ТЗ: 

а) перший пов'язаний з розширенням секулярної матриці М шляхом 

введення нових збуджених станів; в цьому випадку елементи секулярної 

матриці розраховуються в першому порядку ТЗ; у задачах, пов’язаних із 

зіткненнями, такий підхід може призвести до суттєвих обчислювальних 

труднощів, очевидно, складно подоланим, як це продемонстрували навіть 

роботи недавніх років з розрахунку перерізів електрон-іонних зіткнень в 

рамках таких методів як метод ТЗ з урахуванням першого порядку 

(UFOMBT), а також наближення перекручених хвиль з урахуванням 

конфігураційної взаємодії (CI-DWBA); наближення перекручених хвиль з 

використанням ХФ базису (HF-DWBA), релятивістське наближення 

перекручених хвиль з 1-конфігураційною і багато-конфігураційною 

хвильовою функцією основного стану (SCGS-RDWA, MCGS-RDWA) (див. 

[1-3, 20, 23, 24, 106-110, 165, 166]). 

б) другий спосіб в першому порядку ТЗ полягає у внесенні поправок 

вищих порядків в кожен з матричних елементів; розмір матриці 

зберігається. Поправки другого і вищих порядків ТЗ фактично враховують 

накладення додаткових станів у кожному з елементів Mij.  

Виходячи з [2], доречно нагадати, що зазвичай розрізняють два види 

додатково накладуваних станів: 

а) стан з порушеним остовом; їх накладення враховує поляризаційна 

взаємодія квазічастинок між собою; при цьому фактично зовнішні 

квазічастинки залишаються замороженими (шукана поправка відповідає 

урахуванню внеску послідовності так званих поляризаційних діаграм); 

б) стан із замороженим остовом і віртуально порушуваними 

квазічастинками; накладення таких станів враховує внесок ефектів вищих 

порядків від явної взаємодії квазічастинок між собою (шукана поправка 

відповідає урахуванню внеску послідовності ступеневих діаграм; ефект 

екранування та антиекранування квазічастинок). Фактично тут мова йде 

про перенормування екранувального параметра в гамільтоніані (2.3). 

Детальний виклад повної теорії і технічних аспектів її реалізації в 

конкретних атомних розрахунках з урахуванням обмінно-кореляційних 

ефектів можна знайти в роботах (див., напр., [1-3, 12, 108-110, 155, 156, 

165, 166, 196-198]). 
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У даній теорії ми використовували техніку Іванова-Іванової-

Глушкова, детально викладену в роботах [3, 12, 80, 84-88]. 

Виходячи з [3], проаналізуємо внески діаграм другого порядку, 

відповідні описаним вище ефектам поляризаційної взаємодії квазічастинок 

та екранування зовнішніх квазічастинок (або антиекранування в разі, 

скажімо, електрона і вакансії). Послідовність поляризаційних діаграм типу  

 

 

 

 

та аналогічних відповідає ефектам поляризаційної взаємодії квазічастинок. 

Відповідно послідовність так званих сходових діаграм типу  

 
відповідає ефектам екранування зовнішніх квазічастинок.   

Слід нагадати, що ще в ранніх роботах Толмачова (МДУ) та Іванова-

Іванової (МФТІ-ІСАН) [10-12, 80, 84-88] було доведено факт компенсації 

внеску двохквазічастинкових діаграм 2-го порядку з потенціалом - VC 

внесками так званих ХФ діаграм 2-го порядку з власно-енергетичними 

вставками. Ця обставина в точності зберігається і в даній теорії. 

В рамках формалізму ТЗ внесок поляризаційної і екранувальної 

поправок другого порядку ТЗ визначають сумою енергій, обумовлених 

поправками за рахунок поляризації та екранування:  

 

 erfpolscrcorr EEEE int++=     (2.35) 

 

У вищих порядках ТЗ до доданків в (2.35) додадуться внески діаграм 

, що описують інтерференцію поляризаційного і екранувального 

ефектів. 

Ефективний спосіб урахування ефекту поляризійної взаємодії 

зовнішніх квазічастинок через поляризованість остова замкнутих 

електронних оболонок без істотного збільшення розмірів секулярної 

матриці М запропонований в [12] і полягає в додаванні до оператора 

кулонівської міжквазічастинкової взаємодії поляризаційного оператора, 
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матричні елементи якого відповідають урахування внеску від прямої і 

зворотної поляризаційних діаграм: 

 

  ).()()()( 2221211121

)2( rρrrVrrVrρdrdrE ex

pol

d

polpol  +=
 
(2.36) 

де 1, 2 − густини розподілу для зовнішніх квазічастинок. 

Поляризаційний оператор тут визначається виразами з електронною 

щільністю 
(0)

cρ  остова під час відсутності зовнішніх квазічастинок 

(електронів або вакансій), яка визначається в рамках калібрувально-

інваріантної КЕД процедури генерації нульового наближення ТЗ. 

У конкретних розрахунках ми використовуємо обмінно-

поляризаційний потенціал у формі, запропонованій Глушковим [157]. 

Зокрема, шуканий потенціал прямої поляризаційної взаємодії (діаграма 

2.2а) має вигляд: 
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з релятивістським фактором: 
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(2.38) 

 

де X – числовий коефіцієнт. 

Відзначимо, що кутові частини матричних елементів: , 

 збігаються, тому облік поправки  фактично зводиться 
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лише до модифікації радіальних інтегралів, що входять у вираз для 

поправки першого порядку ТЗ  по міжквазічастинковій взаємодії. 

Аналогічно для потенціалу обмінної поляризаційної взаємодії 

(діаграма 2.2d) маємо [157]: 
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(2.39) 

 

Техніка визначення матричних елементів поляризаційних 

потенціалів (2.37) і (2.39) викладена в роботах [3, 12, 222] і фактично 

зводиться до визначення поправки до радіальних інтегралів 

міжелектронної взаємодії у вигляді: 
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В рамках методу диференціальних рівнянь Глушкова-Іванова-

Іванової [80] розрахунок всіх радіальних інтегралів даної задачі зводиться 

до розв'язання системи диференціальних рівнянь з відомими граничними 

умовами при r=0. Зокрема, розглянемо інтеграл (2.40), що входить в 

поляризаційну поправку. Вводячи:  
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=        (2.40а)  

 

функцію Y(r) можна визначити з розв’язання системи шести 

диференціальних рівнянь з нульовими граничними умовами: 
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Повна система рівнянь завдання включає також рівняння для 

модифікованих функцій Бесселя , діраковського рівняння для 

одноквазічастинкових радіальних функцій і т.д. Всі інші радіальні 

інтеграли завдання, включаючи інтеграли першого порядку ТЗ, 

визначаються як розв’язання  диференціальних рівнянь. 

Альтернативним дуже популярним в останні роки є,крім,   

використання так званих багаточастинкових ХС функціоналів густини 

(див., напр., [2-4,107-115,291]) або параметризованих модельних 

потенціалів (див., напр., [4,33,49,65,66]), також є метод ФГ з комплексною 

енергією та самоузгодженим DKS потенціалом (див., напр., [2,3,97]).    Цей 

же підхід, як показано, напр., [3,37,46,145,146,159], може бути взятий за 

основу при обчисленні поправок, обумовлених обмінно-кореляційними, 

або обмінно-поляризаційними  ефектами, як ефектами другого та вище 

порядків ТЗ.  

При цьому є можливим  урахування всіх класів основних діаграм 

(обмінно-поляризаційних   поправок другого порядку і домінуючих класів 

діаграм вищих порядків, у т.ч., екранування кулонівської взаємодії 

електронів, поляризаційна взаємодія квазічастинок, а також взаємодія 

квазічастинка-дірка, ітерацій масового оператору квазічастинки тощо.  

На основі методу ФГ урахування кореляційних поправок другого 

порядку до енергії квазічастинки зводиться до обчислення інтегралів виду:      
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де  — поляризаційний оператор, який визначається формулою:  
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(2.42a) 

 

Для підсумовування нескінченного ланцюжка екранувальних (або 

сходових) діаграм звичайно використається прийом, пов'язаний із 

сумуванням геометричної прогресії з перенормуванням .  

Ітерації масового оператору квазічастинки і внесок, напр., прямої 

власно-енергетичної діаграми враховуються таким чином:     
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та аналогічним чином для обмінної діаграми.   

Слід відмітити, що викладена нами кратко схема урахування ХС 

поправок суттєво базується на методі релятивістської ФГ, при чому на 

відміну від існуючих алгоритмів типу, нар., [37,46,145,146,159],  є більш 

послідовною, оскільки у вище наведених виразах фігурує релятивістський 

потенціал е-е взаємодії, в той час як у [46,145,146,159] використано 

простий кулонівський потенціал 1/r12.   

Облік поправки, зумовленої так званим ефектом екранування 

зовнішніх електронів (антиекранування вакансії і електрона) зазвичай 

виконується шляхом додавання до потенціалу взаємодії зовнішнього 

електрона з остовом електронних замкнутих оболонок в гамільтоніані 

нульового наближення ТЗ додаткового екранувального потенціалу, який 

виникає від присутності іншої квазічастинки (в наближенні без урахування 

плазмового середовища): 

 

 ,)()( 2

 = rrrdrW nlj       (2.43) 

 

де r> − більше за r та r.  

Включення W(r) в нульовий порядок дозволяє ефективно врахувати 

діаграми ступеневого типу всіх порядків ТЗ.  

Слід зауважити, що викладена вище методика має низку істотних 

переваг в порівнянні з класичними підходами (див., напр., [155, 156]). 
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Мова, перш за все, йде не тільки про більшу «фізичність» опису між 

квазічастинкових кореляцій, а й про економності обчислювальної 

процедури. 

У стандартних підходах накладення станів як першого, так і другого 

типів приводить до обчислення надзвичайно громіздких матричних 

елементів. Стани другого типу можуть бути враховані в секулярній 

матриці, проте, при цьому вкрай важливим є облік цілого континууму 

високих станів для досягнення необхідної точності (детальне обговорення 

шуканого питання дано, наприклад, в [1, 3]).  

Добре відомі обчислювальні труднощі, що виникають при значному 

розширенні секулярної матриці (див., напр., [194-196]).  

З іншого боку, з огляду на те, що в реальній електрон-іонній системі 

зіткнень в плазмі багатозарядних іонів роль рідбергівських станів є 

важливою частиною в будь-якому випадку для збільшення точності 

розрахунку характеристик за рахунок зіткнень доводиться обов'язково 

враховувати стани шляхом розширення секулярної матриці додатково.  

Зрозуміло, вкрай важливим є і облік станів континууму. Ефективним 

методом урахування цих станів є метод штурмовських розкладів.  

Розглянемо цей підхід детальніше, дотримуючись наших робіт [231-

235, 291]. 

 

2.3.2 Метод штурмовських розкладів для урахування станів 

континууму 

 

Проблема урахування станів континууму в розрахунках радіаційних 

характеристик і характеристик зіткнень атомів і іонів є відомою 

проблемою, яка істотно ускладнює обчислювальну процедуру і різко 

зменшує точність опису атомних характеристик, в тому числі 

характеристик випромінювання і зіткнень за участю фотонів, електронів та 

іонів. 

Як відомо, простір функцій атомних станів можна натягнути на 

простір штурмовських орбіталей, який є і розрахунковим і дискретним [12, 

27, 80, 132, 231-235,291]. Ця ідея лежить в основі досить ефективного і 

формально точного підходу для того, щоб виключити з теорії проблему 

урахування безперервного спектра. Набір штурмовських орбіталей 

вводиться зі спеціально заданою асимптотикою, що є принциповим для 
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збіжності спектрального розкладання, включаючи спектральне 

розкладання функцій Гріна. 

Серед прикладів ефективного використання методу штурмовських 

розкладів в різних завданнях атомної і молекулярної фізики слід вказати 

роботи Іванова і співр., Груздева і співр., Dalgarno et al, Buchachenkoetal, 

Глушкова і співр. і т.д. (див., напр., [3, 12, 27, 45-47, 80, 132, 156, 231-235, 

291, 214]). 

Основна ідея нашого підходу полягає в наступному. В звичайному 

формулюванні в якості базисних функцій використовується система 

власних функцій узагальненої задачі на власні значення для пучка 

операторів: 

 

     (2.44) 

 

де Н0 – незбурений гамільтоніан системи, g


- ваговий оператор, взагалі 

кажучи, не комутуючий з оператором Н0; - власні значення і власні 

функції рівняння Дірака. 

Таким чином, ми з самого початку працюємо вже в релятивістському 

наближенні, на відміну від робіт типу [45-47, 132], де незбурений 

гамільтоніан системи брався в нерелятивістському наближенні. Ваговий 

оператор в (2.44) зазвичай вибирається таким чином, щоб на відміну від 

спектра оператора Н0, повний спектр був чисто дискретним. 

Неважко показати, що оператор Гріна незбурений, завданий 

діагоналлю в поданні, яке задається набором функцій   і відповідно 

розкладається:  

 

 ( ) ( ) =


  /||0G     (2.45) 

 

містить лише одноразові підсумування по квантових числах {}. 

 В якості оператора Н0 – в нашому підході використовується 

гамільтоніан системи в наближенні (2.10).  

Відповідне рівняння Дірака (вигляду (2.23)) можна записати в такому 

загальному вигляді: 

  

  =0     (2.46) 
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Поряд з дискретним спектром вираз (=nF) має безперервний 

спектр власних значень (>F), відповідних діраковським 

віртуальним орбиталям.  

У штурмовській постановці завдання шукаються власні 

значення і власні функції рівняння: 

 

 ,    (2.47) 

 

При <0 рівняння (2.47) має чисто дискретний спектр власних 

значень =().  

Як вагові оператори зазвичай використовуються оператори, 

пропорційні деякій частині або навіть всій потенційній енергії в 

гамільтоніані Н0. 

 Фур'є-образ одночастинкової функції Гріна в наближенні ДКШ 

можна представити у вигляді розкладання за власними функціями задачі 

(2.47): 
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де )(~ x - спроектована штурмовська функція: 
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У разі одночастинкового збуреного оператора, скажімо, 

 

W(x)=
=

N

a

a xw
1

)(

 
 

поправка другого порядку до енергії атома визначається стандартним 

виразом вигляду:  
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    (2.50) 

 

і фактично містить тільки підсумовування по зайнятих станах (кістяка) і 

віртуальних діраковських орбиталях штурмовського типу, що належать до 

суто дискретного спектра. 

Як було показано Dalgarno etal, Груздева в нерелятивістському 

наближенні і Глушковим та ін. в релятивістському (див. напр., [45-47, 132, 

231-235,291, 214]), в разі, якщо у оператора )(xwa
 є взаємодія із зовнішнім 

електричним полем, вираз (2.50) визначає здатність до поляризації 

багатоелектронного атома. 

У практичній реалізації метод штурмовських розкладів на прикладі 

конкретного неоно-подібного іона виглядає таким чином. На першому 

етапі розв’язується система релятивістських рівнянь Дірака (2.23) щодо 

діраковських радіальних функцій і діагональних параметрів Лагранжа 

4s,3p,  3s і т.д.  

На другому етапі чисельно розв’язується система рівнянь, яка 

еквівалентна (2.47) [222]: 

 

0))()(( =−++− iiCi rVrVci 
,    (2.51) 

 

де, як і вище:  

V – потенціал, що включає і потенціал електрон-ядерної взаємодії, 

обмінно- кореляційний потенціал, а також екранувальний потенціал;  

VС - потенціал середнього поля, що створюється іншими електронами 

(остова);  

кожній i орбіталі реального або штурмовського стану відповідають два 

параметри: i ,  i .  

Для орбіталей реальних станів параметр  i =1.  

Важливо також підкреслити, що всі орбіталі штурмовського 

доповнення рівняння (2.48) мають експонентну асимптотику при r→, яка 

збігається з асимптотикою останньої орбіталі реального стану у 

відповідному базисі орбіталей реальних станів.  

У кожному разі функції явно врахованих реальних станів 

представляють редуковане спектральне розкладання для функції Гріна G. 
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Залишкова частина при цьому зменшується як exp[-r(-2)1/2] при r→, (-

власна енергія останнього явно врахованого реального стану).  

Абсолютно ту ж асимптотику мають всі орбіталі штурмовського 

доповнення у відповідному базисі. Ця обставина є дуже суттєвою в плані 

збіжності методу. 

Кількість функцій реальних станів, які явно враховуються, як 

зазвичай, визначається числовим дослідженням методу для розглянутих в 

нашому випадку радіаційних характеристик за рахунок зіткнень. 

Зрозуміло, треба відзначити фундаментальну роль, яку відіграє 

використання оптимізованого одноквазічастинкового уявлення, що генерує 

відповідні базиси релятивістських хвильових функцій електрона (вакансії) 

в різних станах. 

У вступі вказувалося на недоліки традиційних методів теоретичної 

спектроскопії за рахунок зіткнень, що призводять в результаті до досить 

великої похибки обчислення відповідних констант елементарних атомних 

процесів, включаючи радіаційні процеси зіткнень. 

У нашому методі ми використовуємо коректну КЕД процедуру 

генерації оптимізованого одноквазічастинкового уявлення, яка, природно, 

модифікується в нашому випадку внаслідок урахування плазмових ефектів 

207.  

Оскільки принципові моменти (див. деталі в [3, 10, 212, 222, 228, 

229]) відповідної процедури в нашому випадку не змінюються, ми 

обмежимося викладом лише основних її аспектів, акцентуючи увагу на 

урахування особливостей наших завдань і теорії 

 

2.4 Калібрувально-інваріантний релятивістський  підхід до генерації 

оптимізованого одноквазічастинкового уявлення для електрон-

атомної системи 

 

В цьому підрозділі ми викладемо калібрувально-інваріантний метод 

генерації оптимізованого нульового наближення КЕД ТЗ, узагальнюючий 

оригінальне формулювання [10], для використання в розрахунках 

відповідних матричних елементів перерізів збудження і сил електрон-

іонних зіткнень за участю електронів і БІ в плазмі. Слід зазначити, що 

питання побудови одноквазічастинкового явлення в теорії атомних систем 

досить докладно розглядалось у літературі й було досить послідовно 
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охарактеризовано о у багатьох робітах (див., напр., [21,27,2,3,12,84-

86,291]) 

Одним з найбільш послідовних методів вирішення зазначеної 

проблеми є відома релятивістська методика Глушкова-Іванова [22], в якій 

в рамках адіабатичного формалізму Гелл-Мана і Лоу розроблена КЕД 

процедура мінімізації калібрувально-неінваріантних внесків в радіаційну 

ширину і розвинений метод генерації калібрувально-інваріантних базисів 

релятивістських орбіталей.  

З метою розширення класу функцій для опису електронної густини в 

атомі Глушков-Малиновська-Хецеліус узагальнили шукану процедуру 

(див., напр., [9, 108, 109]). Надалі методика [10] була застосована дуже 

багатьма дослідниками в самих різних класах завдань, в тому числі, 

обчислення енергетичних і спектроскопічних характеристик атомів і 

молекул та ряді завдань ядерної фізики і фізики молекул (див., напр., [1-3, 

7, 155, 165, 166,202]). 

Раніше в публікаціях (див., напр., [1-3]), присвячених дослідженню 

енергетичних спектрів,  імовірностей радіаційних переходів і сил 

осциляторів,  імовірностей автоіонізаційного і оже-розпаду різних атомів, 

іонів, перерізів розсіювання за участю атомів, іонів, фотонів, а також в ряді 

специфічних завдань мезоатомної і ядерної фізики (див., напр., [3-5, 9, 51, 

52, 91, 212, 222, 228, 229] та ін.) було показано, що цей підхід забезпечує 

спектроскопічну точність опису шуканих характеристик. 

Ми розглянемо багатоелектронний атом з однією квазічастинкою над 

остовом замкнутих електронних оболонок, причому квазічастинка 

знаходиться в першому збудженому стані, пов'язаному з основним станом 

дипольним електричним переходом.  

У нульовому порядку ТЗ КЕД визначається одноелектронний 

затравочний потенціал  

 

VN (r) + VC (r). 

 

Потенціал ядра VC (r) пов'язаний зі щільністю електронів в остові 

C(r) стандартним чином [12]. Більш того, всі виникаючі у всіх порядках 

ТЗ енергетичні поправки фактично є функціоналом густини C(r). Мова тут 

йде про багатоелектронні поправки другого і вищих порядків атомної ТЗ 

(або четвертого порядку КЕД ТЗ), фактично залежним від калібрування 

фотонного пропагатора.  
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Виходячи з [3], нагадаємо класичний приклад порушення принципу 

калібрувальної інваріантності – розбіжність величин сил осциляторів, 

розрахованих в моделях Хартрі, поля за допомогою операторів переходу у 

вигляді "довжини" і "швидкості". 

В [10] для побудови оптимізованого одноквазічастинкового 

наближення КЕД ТЗ для багатоелектронних іонів використовується 

енергетичний підхід, що базується на адіабатичному формалізмі Гелл-

Мана і Лоу [102]. У другому та четвертому порядку ТЗ КЕД (тобто 

першому та другому порядку звичайної стандартної атомної ТЗ) 

з'являються діаграми), внески яких в уявну частину енергетичного 

зрушення ImE враховують поляризаційні ефекти остова (поляризацію 

ядра із заповненою оболонкою квазічастинками). 

 

В =  

 

Ad  =   

 

Aex  = 

 

Рис. 2.1 - Діаграми першого та другого порядку теорії збурень, які дають 

ненульовий внесок для уявної частини зрушення 

 

Відповідний внесок залежить від калібрування електромагнітних 

потенціалів (калібрувальний неінваріантний внесок). Завдання зводиться 

до оптимізації густини c на основі фундаментального принципу 

мінімізації енергетичного функціонала, що представляє собою внесок 

поляризаційних діаграм четвертого порядку КЕД ТЗ (другий порядок 

атомної ТЗ). 

Як завжди, оператор збурення в КЕД ТЗ: 

 

 ( ) ( ) ( )xAxJrVc


−−      (2.52) 

 

де A — вектор-потенціал електромагнітного пoля, J — оператор струму.  

Діаграма В є єдиною діаграмою другого порядку ТЗ, яка дає внесок в 

уявну частину енергетичного зсуву (або радіаційну ширину атомного 

рівня) ImE. У четвертому порядку КЕД ТЗ шуканими діаграмами є 

діаграми Ad (пряма поляризаційна діаграма; (рис. 2.1)) і Aex (обмінна 
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поляризаційна діаграма; (рис. 2.1)), які описують ефект поляризації остова 

замкнутих електронних оболонок. Далі з використанням стандартної 

техніки обчислюються внески у величину ImE, відповідних різних діаграм 

(рис. 2.3). Електронний пропагатор подається в стандартному вигляді. 

Кожній пунктирній лінії відповідає вираз:  D 
. 

Вигляд фотонного пропагатора D, визначається калібруванням. 

Зазвичай використовують кулонівське калібрування: 

 

 ( ) +−
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Після інтегрування за часом пунктирній лінії відповідає "оператор" 

міжелектронної взаємодії: 
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e
     (2.54) 

 

згідно [10], внесок у ImЕ діаграми В подається у вигляді: 

 

 ( ) ( ) −= 11 ImIm BsEBE      (2.55) 

 

Вираз (2.55) являє собою суму порціальних внесків переходів з 

початкового стану |  > в кінцевий стан | s> (рівні  та s пов'язані 

електрично дипольним радіаційним переходом). Калібрування фотонного 

пропагатора можна записати в такому стандартному вигляді:  

 

 LT DCDD +=        (2.56) 
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де DT представляє обмін електронів поперечними фотонами, DL - 

поздовжніми фотонами, C - калібрувальна константа.  

Внесок діаграми другого порядку в парціальну радіаційну ширину 

рівня  дорівнює за умови D=DT (см. [10]): 

 

)()()()()(
8

12212121

2

rrrrDrrdrdr
e

sTs 
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++

−
 
 (2.59) 

Аналогічно при D=DL внесок діаграми другого порядку в парціальну 

радіаційну ширину рівня  дорівнює: 
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тут 

12122121 /sin)1()( rrrrD
sT −=     (2.61)  
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Слід нагадати, що в силу відомої теореми Гранта, якщо електронні 

хвильові функції атома , s відповідають одному і тому ж рівнянню 

Дірака, то внесок D, дорівнює 0. При обчисленні внеску ImEninv(-s) 

використовується уявлення D у вигляді D=DT+CDL . Калібрувально-

неінваріантний внесок діаграми Аd в лінійному по С наближенні, згідно 

[10], набуде вигляду:  
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(2.63) 

Як показано в [10], вираз (2.63) подається у вигляді суми: 

 

( )smnmWsnnsWm   21     (2.64) 

 

з чотирма різними комбінаціями операторів W1 та W2. Якщо ввести індекс 

f у межі заповнених оболонок, то умова nf вказує незайняті, пов'язані і 

континуальні стани зовнішнього електрона; mf вказує кінцеве число 

станів в ядрі і стани негативного континууму (враховують поляризацію 

електрон-позитронного вакууму). Як зазначалося вище, нас цікавлять 

класи БІ з відносно невеликим Z, коли радіаційними поправками можна 

знехтувати.  

Далі реалізується процедура мінімізації функціонала густини 

ImEninv, що призводить до відповідного інтегро-диференціального 

рівняння для c. Його розв’язок дозволяє точно отримати оптимізоване 

одноквазічастинкове уявлення. Для обчислення сум вигляду (2.56) 

зазвичай використовується метод диференціальних рівнянь Глушкова -

Іванова-Іванової [80, 84-86]. Інтеграл (2.63) апроксимується матричним 

елементом оператора поляризаційної взаємодії. Процедура мінімізації 

функціоналу (2.63) Im Eninv виконується за умови:  

 

( ) 12 = rrdr c             (2.65) 

 

і зводиться до ланцюжка наступних варіацій [3]:  

 

   

        (2.66) 
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Тут f, g - розв’язок рівняння Дірака з VN+VC .  

Перша ланка ланцюжка варіацій реалізується за допомогою: 
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або 
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Останній доданок в (2.68) описує внесок обмінних ефектів у 

відомому наближенні Слетера. На наступному етапі розраховується 

поправка першого порядку по VC до функцій f, fs, g, gs - розв’язком 

рівняння Дірака з потенціалом VN+VC..., який є фактично біспінор вигляду:  

 

 −= 

in
imiiniiiimiin

mnVmnΨmΦ )/(||

,

   (2.69) 

 

де (nm) – квантові числа одноелектронних станів,  - енергетичний 

параметр.  

Відповідні компоненти біспінора (2.69) задовольняють систему 

рівнянь діраковського типу Глушкова-Іванова-Іванової [80, 81] (в 

кулонівських од.): 

 

,/)1(/'
iinC fVFAZrGZG  =+−+ +         

(2.70а) 

 

,/)1(/'
iinCi gVGAZrFZF − =+++−    (2.70б)  

 

де функції А визначаються:  

 

 −=
2)/(1)( ZrVA C .     (2.71) 
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Розв’язки системи (2.62) подаються у формі квадратур і містять пари 

фундаментальних рішень без правих частин. В результаті внесок (2.63) 

апроксимується сумою радіальних інтегралів типу: 

 

= )()()()()( 3231321321 rrMrrLrZrYrXdrdrdrI
,  (2.72) 

 

де використані такі позначення: 
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де =0,1; p,q,t,u,v- деякі цілі числа. 

Обчислення функцій Z і Y і їх варіацій зводиться до чисельного 

розв'язання системи диференціальних рівнянь, для чого використана 

стандартна чисельна процедура Рунге-Кутта четвертого порядку (комплекс 

«Superatom-ISAN»). Особлива увага повинна бути приділена нормуванню 

хвильових функцій вільного електрона. Радіальні компоненти f, g 

задовольняють системи радіальних діраковських рівнянь (в кулонівських 

од.):  

 

f’=-f (k+|k|)/r – gX2 , 

 g’=g (k-|k|)/r + fX1 ,        (2.74) 

X1=( - U)Z, 

X2=(+2(Z)-2-U)Z. 

 

Тут всі позначення стандартні; відзначимо лише, що U - затравочний 

потенціал остова заповнених електронних оболонок плюс ядро,  - 

одноелектронна власна енергія (позитивна для стану вільного електрона). 

Докладніше (див., напр., [3-5, 9, 51, 52, 91, 212, 222, 228, 229]). 
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2.5 Енергетичний підхід в теорії електрон-іонних зіткнень для 

багатозарядних іонів у плазмі 

 

У серії робіт (див., напр., [3-5, 9, 51, 52, 91, 212, 222, 228, 229]) ЕП 

був адаптований до ряду завдань, зокрема, ефект Штарка, народження 

електрон-позитронних пар в ядерних зіткненнях (а також зіткненнях 

важких іонів), елементарних процесів, відповідальних за створення ліній 

випромінювання в плазмі, а також процесів зіткнень у системах з участю 

електронів, для ізольованих атомів і іонів.  

Там же дано детальне обґрунтування застосовності релятивістського 

енергетичного підходу у завданні про квазістаціонарні стани квантових 

систем, теорії зіткнень, задачі про народження електрон-позитронних пар в 

зіткненнях важких іонів (ядер) і т.д.  

Наша основна задача далі - адаптувати шуканий підхід для завдання 

розрахунку перерізів і сил електрон-іонних зіткнень у плазмі дебаєвського 

наближення. У зв'язку з подальшим вивченням двохквазічастинкових 

атомних систем (Ве-, Ne-подібні іони і т.д.) нижче викладається теорія, яка 

оперує конкретно з процесами збудження електронів за рахунок зіткнень 

таких систем.  

Зокрема, виходячи з [200, 211, 221, 226-229], ми розглядаємо Ne-

подібний іон (основна конфігурація: 1s22s22p6; низько розташовані 

порушені стани: 1s22s22p5nlj , n=3,4,…, можуть розглядатися в частково-

дірковому формалізмі як двоквазічастинкові стани з одним електроном nlj і 

однією вакансією 2р в остові заповнених електронних оболонок 1s22s22p6): 

 

((2jiv)
-13jie[JiMi], in)→(o,sc). 

 

Тут  o – стан іона із заповненою оболонкою (основний стан Ne-

подібного іона);  

Ji – повний кутовий момент початкового шуканого стану;  

індекси iv, ie відносяться до початкових станів вакансії і електрона;  

величини in та sc – енергія, відповідно формально налітаючого 

електрона і електрона, що буде розсіюваним. У поданні вторинного 

квантування початковий стан системи (іон в збудженому стані з одним 

електроном і вакансією в остові заповнених оболонок плюс налітаючий 

електрон):  
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 = ++
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     (2.75) 

 

Тут  – коефіцієнти Клебша-Гордона.  

Кінцевим станом, природно, є стан: 

 

 oscaF = +| .      (2.76) 

 

де o – стан іона із заповненою електронною оболонкою (основний стан 

Ne-подібного іона); 

|I> відповідає триквазічастинковому стану;  

|F> відповідає одноквазічастинковому стану.  

Оскільки, на відміну від робіт [25, 26, 228, 229], ми розглядаємо 

процеси зіткнень з урахуванням ефектів плазмового середовища [200, 211, 

221], слід звернути детальну увагу на внесок рідбергівських станів, що 

сходяться до відповідної нижньої межі континууму -0. Фактично величина 

-0 є третім (якщо вважати електронну щільність і температуру першими 

двома) параметром плазмового середовища. Фізично він визначає 

термалізовану енергетичну зону рідбергівських і автоіонізаційних 

рідбергівських станів, що сходяться до порогу іонізації кожного іона, 

наявного в плазмі. Як затравочну можна використовувати оцінку 0 у 

вигляді: 

 

 0 =0.1Те                  (2.77) 

 

Зрозуміло, кінцеві результати не повинні залежати від параметрів 

моделі у послідовній теорії, тому в подальшому конкретне значення 0 

вибирається таким чином, щоб ефект його варіації в межах [0.01Те , 0.1Те] 

(для Ne-подібних іонів) не впливав на кінцеві результати. У зонах 

рідбергівських станів виділяються кілька підзон (див. рис. 2.2).  

Фактично, таким чином, враховуються серії рідбергівських станів, в 

спектрі основного стану Na-подібного іона і серії автоіонізаційних 

рідбергівських станів, що сходяться до відповідних (36) збуджених станів 

остова.  
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Рис.2.2 - Зони рідбергівських станів (неоно-подібні іони: [Ne,i], nl; 

0 - межа термалізованної зони, прилеглої до континууму; 3 - потенціал 

іонізації для стану nl=3s; 2=(0 +3 )/2, 1=(0 +2 )/2; 

 

Далі наше завдання зводиться до визначення уявної частини 

енергетичного зсуву за рахунок зіткнень (2.2) ImE, яка вперше з'являється 

у другому порядку атомної ТЗ (четвертий порядок КЕД ТЗ) у вигляді 

інтеграла по енергії розсіяного електрона sc: 

 

 )0(/),,,( iGd inieivscscinieivsc −−−−    (2.78) 

 

з уявною частиною у вигляді: 

 

 ),,,(Im scinieivG =      (2.79) 

 

Тут G– певна зведена в квадрат комбінація двохелектронних 

матричних елементів типу (2.28): 
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  (2.80)  

 

За визначенням, величина (2.81) являє переріз зіткнення електрона з 

іоном. Природно, при цьому передбачається, що власна функція 
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налітаючого електрона нормується умовою одиничного потоку, а власна 

функція розсіяного електрона нормується  функцією енергії. 

 

 =-2 ImE            (2.81) 

 

Далі, як завжди в формалізмі КЕД ТЗ, для майже вироджених станів 

потрібна діагоналізація комплексної секулярної матриці М (2.20) між 

станами (2.75), (2.76) тобто:  

 

 <I| M | I’>.  

 

Повна реалізація процедури діагоналізації комплексної матриці М 

пов'язана з відомими обчислювальними труднощами, проте, як відомо, 

практично без втрати точності обчислення шукана процедура може бути 

істотно спрощена (див., напр., [10, 12,21,27, 80, 84-86]).  

Дійсно, припустимою є тільки та діагоналізація, що відповідає 

дійсній секулярній матриці, в результаті виходить справжня матриця 

коефіцієнтів власних векторів . (див., напр., [10, 21,27,231-237]). 

Одночасно реалізується перехід від уявлення чистої j-j схеми зв'язку 

моментів до подання проміжної схеми зв'язку, де відповідно квантові 

числа I, I' нумерують стани.  

Діагональні елементи трансформованої матриці <IК| M | I’К’> 

визначаються тоді стандартним чином:  

  =
','

,,

'

',' ,,||,','
ieiv

IK

Jieivii

IK

ieiv i
BJieivMJieivB'IK| M | IK ,   (2.82) 

 

причому в силу (2.80) фактично визначають відповідні перерізи зіткнень 

електрона з іоном, зокрема, перерізів зіткнень, які супроводжуються 

переходом багатозарядного іона з порушеного двохквазічастинкового 

стану в основний стан (так званий процес зіткнень де-збудження) 

|IK, injin>→|o, scjsc>. 

 

На (рис. 2.5) наведено стандартні Фейнманівські діаграми, які описують 

шуканий процес зіткнень де-збудження двохквазічастинкового стану 

багатозарядного іона (далі Ne- або Ar-подібного іона).  

Природно, різні версії зіткнень діаграм на (рис. 2.5) фактично 

відповідають прямому Кулонівському (D) або обмінному (E) взаємодіям 
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налітаючого електрона з «бра» і «кет» станами мішені, а у відповідних 

амплітудах електрон-іонного зіткнення всі 4 складових присутні. 

За визначенням, сила електрон-іонного зіткнення )( FI →  пов'язана 

зі перерізом зіткнень  (2.80) виразом вигляду: 

 

 ]}2)[()12/{()()( 2 ++→=→ inini ZJFIFI    (2.83) 

 

Переріз електрон-іонного зіткнення визначається квадратом 

відповідної амплітуди як: 

 

 

  +=→

scin iviejj jj
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ivieiiviescinsc BJjjjjjIK

,

2
,

,

},,|,|0){12(2)0(

  
(2.84) 

 

 
Рис. 2.5 – Трьох-квазічастинкові діаграми, які описують електрон-іонні 

зіткнення, що супроводжуються переходом іона з порушеного 

двоквазічастинкового стану в основний стан |IK, injin>→|o, scjsc>. версії 

діаграм: DD – “пряма-пряма”, EE – “обмінна-обмінна ”,  

DЕ – “пряма-обмінна”, ED – “обмінна-пряма”.  
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Тут  – дійсна матриця коефіцієнтів власних векторів, яка виходить 

після діагоналізації енергетичної матриці М. 

Амплітудна комбінація в (2.84) має такий вигляд: 
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(2.85) 

 

Піднесена до квадрата сума (2.85) відповідає 4-ій складовій (відповідно до 

4-ої діаграми рис. 2.5), величині  та  і визначається за допомогою 

виразів, наведених в підрозділі 2.2, а далі визначаються з використанням 

оптимізованих базисів релятивістських орбіталей, які є власними 

функціями відповідного плазмового гамільтоніану (2.10).  

Вирази, аналогічні наведеним вище, можна записати і для випадку 

порушення багатозарядного іона за рахунок зіткнення з електроном з 

основного стану (наприклад основна конфігурація 1s22s22p6 для Ne-

подібного іона) в деякий збуджений стан.  

У цьому випадку, природно, треба розглядати  в якості 

початкового стану, а в якості кінцевого стану: 

 

 

 = ++

fvfe

ff

fvfemm

MJ

mmofvfesc CaaaF
,

,

,

~
|

    (2.86) 

 

Відповідно, переріз електрон-іонного зіткнення визначається як:  
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з амплітудною комбінацією, аналогічною (2.85): 
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88) 

 

За аналогією з наведеними виразами (2.83) - (2.88) можна записати 

вирази для перерізів зіткнень електрона з іоном, що супроводжуються 

переходом з одного збудженого стану іона в інший порушений і т.д. 

Найважливіше питання, пов'язане з нормуванням перерізу, можна 

вирішити, дотримуючись робіт [226-228].  

Для визначення коректно нормованих перерізів треба виконати всі 

розрахунки з доволі нормованими функціями fin, gin налітаючого електрона 

і  fsc, gsc розсіяного електрона.  

Далі всі парціальні перерізи множаться на нормувальні множники 

Nin
2 , Nsc

2 і визначаються як: 

 

 
),(

1
lim)12(

21

2

inin
r

inin
gfYXX

jZN
→

+= 

,

   (2.89а) 
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де )(),( 2

2

2

1

||2 gXfXrgfY k +=  і функції Х1 та Х2 визначені в (2.75).  

До числа найважливіших елементарних процесів, які дають внесок 

в динаміку і кінетику заселення різних збуджених станів в плазмі БІ, 

відносяться також і діелектронні захоплення і автоіонізаційні розпади 

рідбергівських станів. Діелектронні захоплення, насправді, можуть знизити 

енергетичний поріг збудження, наприклад неон-подібного іона, і таким 

чином, привести до збільшення швидкості зіткнень збудження при 

заданому розподілі по енергії електронів в плазмі. Внесок цього ефекту 
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буде залежати від співвідношення між різними каналами іонізації іона в 

плазмі, що включає з одного боку, за рахунок зіткнень іонізацію, оже-

розпад в порушенні стану іона і фотоіонізацію, а з іншого – оже-розпад в 

основний стан іона.  

Як відомо, облік всіх цих процесів вкрай важливий при вивченні 

динаміки заселеності рівнів в спектрах БІ в плазмі - кандидатів на лазерну 

генерацію в м'якому ВУФ і рентгенівської області спектра (див. 

детальніше, [8, 40]). 

Згідно з [25, 201, 211], переріз діелектронного захоплення можна 

визначити аналітичним продовженням сили електрон-іонного зіткнення 

(2.83) );( inji → до області енергії in нижчої від порога зіткнень, де 

енергія розсіяного (захопленого) електрона стає негативною: 

 

 ijinsc  −=
.
        (2.90) 

 

Слід також врахувати, що: 

 

 fmscscfminji  →−→ ,)(~);( 2

,
    (2.91) 

 

де fm  - енергія рівня Фермі електронів в основному стані неон-подібного 

залишку (кістяка).  

Однією з прийнятних апроксимацій може бути такий вираз [211]:  

 

 infmscin XXXji  /)])([();( 22

210 −++=→
,
   (2.92) 

 

де  

 

2/122 ][ −−−= fmininfm   

 

Всі три константи Х забезпечують коректні значення  

для трьох різних значень енергії .  

Слід пам'ятати, що при такому визначенні (2.84), не вдається 

відтворити резонансну структуру, пов'язану з автоіонізаційними станами 

неон-подібного іона.  
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З іншого боку, шукана структура і проявляє себе при визначенні 

швидкості діелектронного захоплення внаслідок інтегрування по . 

Остаточно швидкість діелектронного захоплення можна визначити за 

формулою: 

 

 


+

−
+

=−

jifm

einin

in

in

i

TFji
Ry

d
J

a
jiC









);();(
)12(

)(
2

0
  (2.93) 

 

)/exp()/(22),( 3 TTmTF e  −=  

 

а0 – борівський радіус, Ry – енергія Рідберга, (в кулонівських од. Ry = 0.5Z-

2); 

Функція F імітує розподіл плазмових електронів по енергії. Разом зі 

швидкісним множником це є один з модельних елементів теорії. Слід 

зауважити, що в принципі наша теорія допускає і використання 

немаксвеллівського розподілу по енергії. Справа в тому, що в реальній 

плазмі розподіл частинок за швидкостями може в тій чи іншій мірі 

відрізнятися від чисто максвеллівського [108, 183]. 

Зокрема, наявність зовнішнього ЕМП може спричинити до 

спотворення функції розподілу електронів в області високих енергій 

(ефект потоку так званих улітаючих нетеплових електронів), що 

призводить до випадку збільшення числа частинок в хвості 

максвеллівського розподілу. За відсутності значних зовнішніх впливів 

можлива інша ситуація, коли за рахунок зіткнень, які супроводжуються 

порушенням або іонізацією, число швидких електронів виявляється менше 

від максвеллівського. Хоча відмінності від чисто максвеллівського 

розподілу зустрічаються доволі часто, випадок чисто максвеллівської 

функції представляє основний інтерес у великому числі додатків. 

Далі неважко в рамках нашої теорії [200, 211] визначити швидкість 

автоіонізаційного розпаду СА (j-i;k), який супроводжується видаленням 

електрона з рідбергівської зони (див. рис. 2.4).  

Відповідно до принципу детальної рівноваги СА (j-i;k) виражається 

через величину );( ji → : 
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  (2.94) 

 

де  Nj;k – число електронів у рідбергівській зоні станом остова j; 

   ddN j /)(  - розподіл по енергії рідбергівських електронів, зазвичай 

апроксимується аналітичним виразом вигляду: 

 
2/1

0

25

3,

3

2,1, )(,][)(  −=++= iiii dddN  

 

з параметрами, які фактично визначають коректні значення заселеності 

рідбергівських станів і чисельно визначаються на основі ітераційної 

процедури (див. детальніше [27, 211]). 

Нарешті відзначимо, що швидкість зіткнень процесу <v> 

характеризує число актів процесу в одиницю часу на один атом (іон) і один 

електрон і визначається виразом (у см3/с): 

 

 




=


 )(Fvdv       (2.95) 

 

де  - переріз зіткнень процесу;  

 – порогова енергія процесу;  

Для процесів збудження (іонізації) електронами (2.87) набуде 

вигляду: 

 

 




− −=


 )/exp()/( 2/32/12

0 TTRyadKv

,

    (2.96) 

де  

 

 )/(1018,2/2 318

0 ccmmaK −==   

 



 
 

88 

У релятивістській теорії природно описувати розподіл електронів 

континууму релятивістською функцією розподілу Максвелла-Больцмана 

(див., напр., [18, 106, 211]): 

 

 F(E) =[E(E2 - 1)1/2/exp(1/)K2(1/)] exp[-(E-1)/ ],   (2.97) 

 

де E - повна електронна енергія в одиницях m0c
2 , включаючи масу 

спокою;  

= kb T/m0c
2 – характеристична безрозмірна температура;  

З урахуванням (2.97) відповідно релятивістський швидкісний 

коефіцієнт також представляється у вигляді <v(i) >. Детальний опис 

розподілу Максвелла-Больцмана і виразів для швидкісних коефіцієнтів 

дається, напр., у [18]. Зазвичай в наших розрахунках надалі ми 

використовуємо функцію розподілу (2.89).  

Підкреслимо, що всі викладені вище блоки теорії реалізовані 

чисельно у вигляді відповідних блоків в РС комплексі програм розрахунку 

атомних і молекулярних характеристик "Superatom-ISAN", зокрема, 

обчислювальна процедура для розрахунку зіткнень характеристик 

реалізована у вигляді підкомплексу програм "Plasma-Kinetics" в комплексі 

"Superatom-ISAN" (див. [192-195]). 

На закінчення розділу узагальнимо вище викладений КЕД ЕП і 

відповідно теорію обчислення перерізів електрон-іонних зіткнень на 

випадок урахування впливу на систему (іони в плазмі) зовнішніх 

електромагнітних (поля лазерного випромінювання) полів. У цьому сенсі 

доречно згадати побудовану в серії робіт [9, 10, 80, 51, 52] (див. також [13, 

202]) на основі КЕД ТЗ і S-матричного формалізму Гелл-Мана і Лоу 

послідовну КЕД теорію деформації радіаційних спектральних ліній в 

спектрах релятивістських атомних систем в полі лазерного 

випромінювання. 

Автоіонізаційні ширини можуть бути отримані по аналогічній 

методиці (докладний вивід дивись в [250]), зокрема, визначення для 

відповідної ширини:  

 

'
2

'
1

21
'
2

'
1

21 ;;

'

2

'

121

0

0

2

0

2

0

1

0

1 )()(
2

);,(


  




K

K

K
VVCC

K
Jjnjn JJ =

 
(2.98) 
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де матричні елементи мають вигляд в рамках нашої теорії:   

 

)()(
)1(||cos

)()( 12

12

2112
2121; 3421
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−
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(2.37) 
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де 

                  

(2.37б) 
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(2.37г) 

 

З чисельної точки зору обчислення всіх інтегралів при визначенні 

радіаційної (автоіонізаційної) ширини проводиться ефективно при 

використанні методу диференціальних рівнянь  і зводиться до систем 

диференціальних рівнянь   типу (2.19) (реалізовано у відповідному блоці  

комплексу “Superatom-ISAN”) [3, 250]).  
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 Точність їх обчислення визначається якістю використовуваних 

базисів релятивістських орбіталей, і ступенем урахування обмінно-

кореляційних ефектів. Для побудови оптимізованого  

одноквазічастинкового представлення КЕД ТЗ, далі викладемо нашу схему 

реалізації принципу мінімізації калібрувально-неінваріантного внеску 

(обумовленого внесками поляризаційних діаграм типу прямої Ad і 

обмінної Aех (дивись рис.2.3) в радіаційну ширину атомного рівня.   

 

2.6. Висновки до розділу 

 

Основні, вперше отримані результати і висновки цього розділу 

зводяться до наступного: 

 

1.  Розвинутий новий релятивістський  підхід до обчислення 

енергетичних та спектроскопічних  характеристик процесів електрон-атом-

іонних зіткнень (у тому числі, перерізів, сил електрон-іонних зіткнень, 

швидкостей процесів зіткнень, діелектронного захоплення, 

автоіонізаційного розпаду, а також радіаційного розпаду, сил осциляторів 

тощо) для атомів та багатозарядних іонів з урахуванням впливу 

плазмового середовища в широкому   інтервалі   параметрів   атомів   і   

іонів   (мішеней)   і  налітаючого електрона (включаючи випадок повільних 

зіткнень), який базується на енергетичному підході, S-матричному 

формалізмі Гелл-Мана і Лоу.     

 

2. Розвинутий новий формалізм релятивістської калібрувально-

інваріантної багаточасткової теорії збурень з модельним дебаєвським 

наближенням і вперше узагальнена послідовна калібрувально-інваріантна 

ab initio методика генерації оптимізованого одноквазічастинкового 

уявлення і відповідно базисів релятивістських орбіталей в класі 

розглянутих релятивістських електрон-іонних зіткненнях у дебаєвській 

плазмі.   

 

3. Вперше адаптовані нові в релятивістській теорії електрон-іонних 

зіткнень з урахуванням впливу плазмового середовища  процедури 

ефективного урахування багаточастинкових обмінно-кореляційних 

ефектів, включаючи ефекти поляризаційної взаємодії зовнішніх 

квазічастинок: електронів і вакансій через поляризованість остову і ефекти 
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взаємного екранування або антиекранування зовнішніх квазічастинок як 

ефектів вищих порядків релятивістської ТЗ, які базуються на використанні 

ефективних коректних обмінно-корреляційних функціоналів густини;  

 

4. Вперше в рамках методу КЕД ТЗ з модельним дебаєвським 

наближенням узагальнена послідовна калібрувально-інваріантна КЕД ab 

initio методика генерації оптимізованого одноквазічастинкового уявлення і 

відповідно базисів релятивістських орбіталей в класі розглянутих завдань 

релятивістських електрон-іонних зіткнень. 

 

5. Вперше в рамках релятивістської ТЗ з нульовим модельним 

дебаєвським наближенням розроблена ефективна методика для урахування 

станів континууму, що базується на релятивістській версії методу 

штурмовськіх розкладань.  

 

6. Вперше в релятивістській теорії електрон-іонних зіткнень в 

дебаєвському наближенні отримані формули для перерізів, сил електрон-

іонних зіткнень, а також швидкостей процесів зіткнень, діелектронного 

захоплення, автоіонізаційного розпаду в рамках релятивістського 

енергетичного підходу і калібрувально-інваріантної КЕД ТЗ з ab initio 

ефективним потенціалом нульового наближення і ефективним 

урахуванням міжелектронних кореляційних ефектів. 
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