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РАСЧЕТ ЭФФЕКТИВНЫХ СЕЧЕНИЙ ПОТЕРИ /С-ЭЛЕКТРОНА 
БЫСТРЫМИ ВОДОРОДОПОДОБНЫМИ ИОНАМИ 

ПРИ СОУДАРЕНИИ С АТОМАМИ АЗОТА

В нерелятивистскс|м борновском приближении вычислены сечения потери /С-элекг- 
рона быстрыми водородоподобными ионами любых элементов при соударении их с 
атомами азота. Получфы простые приближенные выражения для сечений в предель
ных случаях.

Ранее [1, 2] в |нерелятивистском борновском приближении были 
вычислены сечения потери /(-электрона различными водородо- и гелие- 
подобн^ши ионами| в соударениях с атомами водорода и гелия. В на
стоящей работе аналогичный расчет проведен для случаев потери 
Х-электрона водоррдо,подобными ионами при соударениях с атомами 
азота. Получены простые приближенные выражения для сечений в пре
дельных случаях. Результаты расчета сравниваются с экспериментом. 
Н а основании надежных вычисленных и экспериментальных данных 
приводится сечения! потери электронов в азоте для любых водородопо
добных частиц в широкой области скоростей.

Общие формулы

Согласно [3], полное сечение потери электрона ионами в соударе
ниях с атомами среды в первом борновском приближении определяется 
выражением

4л2Ь4у
| < m, mc \N \n ,  ne ^>l2dKdQ,  (1)

где М 0 — приведенная масса иона и атома среды, v и v\ — ско
рости иона относительно атома среды до и после столкновения,
<  т, m c\N\  п, пс > -ь  матричный элемент перехода иона и атома среды 
лз начальных состояний т  и тс в конечные состояния п и пс. Конечные 
состояния иона принадлежат непрерывному спектру и характеризуются
волновым вектором; электрона К  относительно ядра иона. Д ля атома 
среды конечное состояние может быть любым. Получение полного се
чения предполагает в ( 1) интегрирование по всем значениям К, допу
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скаем,ым законами сохранения энергии и импульса, и телесному углу й, 
в который происходит рассеяние сталкивающихся частиц, а такж е сум
мирование S nc по всем допустимым конечным состояниям пс атома 
среды, включая интегрирование по состояниям непрерывного спектра.

После учета соотношения между углом рассеяния сталкивающихся 
частиц и величиной импульса hQ, передаваемого ионом атому среды, для 
сечения а из ( 1) получаем следующую формулу:

^тах ^тах
a  =  8n0J ^ Y | z ?  j  ( 1 - F cT ^ L  j  \ i ( m , n ) \ * d K  +

^•тах с 'max

+  j  | J ]  (me, nc) |2 j  | e (m, n) |2 dk ,  (2)
dQ
Q3/= 1 [K

Ь2 e* , 7где a0 =  - —  и v0 = ------- атомные единицы ’длины и скорости, — за-
fxe2 Ь

zc
ряд ядра атомов среды, Fc =  — \ е ^ ( т с, тс)— атомный формфактор, е(т, п)

;=i
и 8j (mc, пс) — матричные элементы перехода иона из состояния т  в состоя
ние п и атома среды из состояния тс в пс:

е{т ,п)  =  <^п (г) | е ^ г \ Мрт (г)),

е} (тс, пс) =  {^tnc (rCl . . .  rCg) >  | ^  (rCl . . . 7CJ  > .

Здесь г и — радиус-векторы электрона иона и /-того электрона атома 
среды.

Первое слагаемое в выражении (2) дает сечение потери электро
на ау в псевдоупругих столкновениях иона с атомами среды, а сумма 
S'nc соответствует потере электрона в лсевдонеупругих столкновениях, 
которые сопровождаются возбуждением или ионизацией атомов среды 
(значение пс = т с из суммы S'„c по пс исключено).

Пределы интегрирования в (2) по Q и К  определяются законами сох
ранения энергии и импульса, из которых при обычно выполняемом условии

А Е1г>1—v\  С  у следует h. Qmin= ------ и hQm = 2 M 0v, где А Е —изменение вну-
V

тренней энергии сталкивающихся частиц. Величина Qmax настолько велика, 
что значения сечений не изменяются, если считать Qmax оо. Д ля про
цессов ионизации K min — 0, а величина Ктах определяется из уравнения 

ьщ2
hQv = Л Е  =  I-\--------—  +  АЕС, где I  — энергия связи электрона в ионе,

2|Л
АЕ с — энергия, затраченная на возбуждение или ионизацию атома среды. 
Д ля псевдоупругой части сечения ДЕс =  0, а для членов, входящих в

■ сумму Sn , имеем Д£с ^ /*, гд е /с  — энергия, необходимая для перехода 
атома среды в низшее возбужденное состояние.

После интегрирования (2) по г, rcj и угловым переменным про
странства импульсов К  для псевдоупругой части сечения получаем
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Я3

(2qs—l)1/г

J  el gdk> (3)
0

Qctnq = k — Ka°

1/2 S

где Ze — заряд ядра иона, s =  —  ,
Zv0 ' z z

Выражение для &l q, вычисленное с кулон о вс кой волновой функцией 
для электрона в непрерывном спектре, в удобной для расчетов форме 
приведено в работе [1].

Формула (3) отличается от соответствующего выражения для оу в 
случае столкновения ионов с атомами водорода и гелия (формула (7) р а 
боты [1]) только формфактором Fc. В одноэлектронном приближении, 
когда волновая функция атома среды представляется ,в виде линейной 
комбинации произведений волновых функций отдельных атомных элек
тронов, формфактор атомов азота (1 s2 2 s2 2 p3) 4S  может быть записан 
следующим образом:

Fn "= ■— [NlsFlsj s +  N 2sF2s,2s +  N2pF2p,2p\, (4)

где Nls, N2s, Nzj, — число Is-, 2s- и 2p- электронов в атоме азота (Nls +  
+  N2s +  N2p =  Zc), a F is,is, F2s,2s и F2pt2p— одноэлектронные матричные 
элементы г,} (тс, тс) для тех же электронов.

Если использовать водородоподобные волновые функции, то

F Is,Is — ~  . ч _ ■> ^2s,2sК£)*Г ■ .['<-£?}
- i f - .__ \

~ ) T  ’

Zq_ у

’ (5)
1+ f  *

где Zu,  Z2s и Z2p—эффективные заряды ядра для соответствующих 
электронов.

При вычислении псевдонеупругой части сечения аНу мы, как и 
в работах [1, 2, 5], использовали правило сумм, которое для многоэлек
тронного атома имеет следующий вид [6]:

S'„C 12  в,. (тс, пс) р =  Zt [  1 - Z cF2'  +  j -  l m c | £  /  V v  | ) ]  . (6)
/= 1

Отсюда для атома азота, если его волновая функция представлена 
в виде линейной комбинации произведений одноэлектронных волновых
функций ф о (^ ) , получаем

гс
Snc j ^  (тс> пс)|j =  Zc (1 Fn) =  Nu  (1 Fis) +  N2s(l  — F2s) -j-

/=i . |

I + ^ ( 1 - ^ 3 )  (7)
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при

F\s =  F2\st\s +  F2\Sy2s +  F\s,2p, Fzs — Fls,2s +  ^2s,ls +

+  ~  F%s,2p, F2p =  F\p2 p -}- F^p ,2s +  F\pt is,

где F\s,2s> F 1St2p, F2s,2p — недиагональные одноэлектронные матричные 
элементы Fa>b =  (<рв (/у,) | е£'<з "с/1 ц>ь (гС])).

При использовании водородоподобных волновых функций получим

Z #  Z &  [(Zls -  Z2S) +  af (Z1S +  Z2S)]
F , s , 2 s  =  2  ] /  2

[ z ls +  -^-Z 2s 4[ l+ a f p

где

a, =

r  Is, 2p 

■f 2s, 2p = : 32 •

Zq .

4 ] /2 -
7,/!7,/гаIs ^ 2p “ a

2is +  ^ - 22pJ4[l +  сф» 

4 /г4 р « з [2Z2s (a23 - 2 ) + Z 2p(l +  a |)]

(8)

l
a , =

[Z2s +  ZzpP [1 4 - a |]  

Zq a ,  = 2Zq
Z2s ~f~ Z.2P

2p

Из вариационных расчетов [4] следует, что Zis =  6,688; Z2s =  4,5 и 
Z2p =  3,54. При этом волновые функции I s  и 2 s -электронов оказыва
ются неортогональными, вследствие чего при Z q C \  будет (1— .Fis) < 0  
и соответствующее сечение становится отрицательным. Д ля устранения 
этого нефизического результата вместо водо-родоподобной функции
Ф2«(/"cj) Для 2 s -электрона была использована функция

Ф 2 S  (га) =  [ 1 — (<Pis (rCj) I ф2з (Tcj)) ]_1/г [Фаз {Гс) —  Фи (Tcj) <ФХ5 {гcj) I Фг* (rcj) ) ], 

ортогональная функции ls-электрона.

При этом для F u , 2s вместо (8) получается выражение

Fis,2s =  2 V"2
[ z . , +  j

1 + a f2 Zls ~j~ Z2
Z i, — Zo

(1 +  <*?)

(8 ')
Небольшими изменениями всех других из указанных выше матричных 
элементов пренебрегаем.

Применение правила сумм для расчета а ну затруднено различием 
в величине ДЕс для разных членов суммы S„c. В результате этого об
ласти значений К  и Q, по которым производится интегрирование в (2), 
оказываются для них неодинаковыми. Поэтому в соотношении (7) вме
сто точного значения ДЕс для каждого члена суммы берутся усреднен
ные величины АЕС.
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Из (2) и (7) для псевдонеупругой части сечения ану получаем

j °ну — °ls  +  °2S +  °2р’ (9)

где каждое из парциальных сечений a is, 02s. сг2Р определяется вы ра
жением

“  ^ m ax,a

а« ^ 8яа» ^  I  <1 - Я ) - $ г  j  <9 '>
Vm,a о

  ^2 t ̂   
Здесь qmin,a =  (1 +  U% / Z2) / 2v, kmaXta =  (^2gv — 1 ------* при =

=  Л£а/^-|ху2. (Индекс а  означает Is, 2s и 2р.)

.___  Для каждого из слагаемых в (9) значения и2а различны. Величина
АЕа не может быт|ь меньше минимальной энергии возбуждения элек
трона, которая для) 1 s- и 2 s -электронов близка к энергии их связи. По
этому u\s >  29,4; «2s Э5 2,0 и utp >  0,73 [7,8]. Уменьшение значения

и2а приводит к расширению области интегрирования по q и k  в (9') 
и соответственно к; увеличению аа• Поэтому расчет при «д=0,73 дает
верхнюю границу сечений, а расчет при ul  =29,4 позволяет оценить 
нижнюю границу возможных значений а нУ. Этих оценок для практиче
ских целей вполне достаточно.

Используя свойства подынтегральных функций,, подобно тому, как 
это сделано в [1, 2], из (3) и (9) можно получить простые приближен
ные формулы для s <  1 и s ^ 3 .  В случае s < l  предельное выражение 
для а совпадает с формулой (8) работы [1]. В области высоких скоро
стей значения оу, 6 Ну , в is, c?2S и 02р существенно зависят от функций 
( 1— Fn ) 2, (1 — Fn ), (1 — F*2s), (1 — Fto), ( l — F*22p), которые не очень 
сильно отличаются; от аналогичных функций для атомов водорода и 
гелия с выбранными должным образом эффективными зарядами: Z *y ,
ZHy, Z ls, Z2s, Z 2P. | Поэтому при s ^ 3  для этих сечений справедливы 
соотношения, аналогичные формулам (8) и ( 11) работы [2].

Величину эффективных зарядов можно оценить из асимптотиче
ских выражений указанных выше функций при малых значениях q. 
Если для атомов водорода и гелия [1] при Zq<. 1 имеем

(1 Fr ~ t - 7 ~ = S - ) 2 ’ <10>

то для атомов азота: из (4), (5), (7) и (8) получаем



(i - f 2) Z*N« 14 1
Zlл2s

(1

2 2

10
Z22p

/  (^2S>

/(Z  2s, Z2p)

где

/  (Z2S) Z2p) —

212Z23s Z52p (Z2p 4Z2s)2

^  (Zas+Zv)»
Из сравнения (10) с (11) при Zls =  6,69, Z2S =  4,5, Z2p =  3,54 получаем 
z l =  1,35, Z ^  =  2 ,2 , Z[s =  6,7, 2^ =  1,6, Z ^  =  2 ,2.

В соответствии с этим для аи в области s 2? 3 имеем: при 1 - < Z < 4

а при Z > 4

где

=  4лао ( £  1
Z 4 4 s2

4s2

+  0,56 In Л

( 12)

( 12')

Л =  minin { T ; 2s}.

Для сечений ану, ols, cr2s, с2р, если выполнены условия s ^ 3  и 
s >  1 /2 (1 +Ma/Z2), имеем: при Z <  - у  Za

(Z2 S )2

Z2 1п
l z:

7*2

( * . 3 5 ^ ) -
1

S2
(13)

При — Z a < Z < Z a

а_ =  4 то,2 iVa
(Z2 s)2 L z s2

(13')

при Z > Z a

где

aa =  4яао Г1 ------— +  0,56 In В
a (Z2s)2 L s2

В =  min
2s

1 -j- 
\  Z2Z2 J

(индекс а  означает Is, 2s, 2p, ну).
Справедливость приближенных соотношений (12) — (13) с

-ну 2,2, Zls =  6,7, Z2s = l , 6, Z2p =  2,2

(13")

в пределах 15 %-ной точности была проверена прямыми расчетами по 
формулам (3) и (9).
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Результаты расчетов и их обсуждение
Полные ееченик потери К-электрона, вычисленные по формулам

(3) и (9) при значениях эффективных зарядов Zis =  6,688 и Z2S =  Z2p =
—2

=  3,9, найденных nq правилам Слетера (8, 9], и ш =0,73 (что соответ- 
гтвует значению АЕС, равному наименьшей энергии возбуждения ато
мов азота [8}), представлены на рис. 1. Там же для сравнения приве
дены и псевдоупругие части сечений оу. Из рисунка видно, что в обла-

Рис. 1. Полные сечения I потери К-электрона водородоподобными ионами при столкно
вениях с атомами азота,| вычисленные при Zls=6,688; Z2$=Z2P=3,9,  и2 =0,73 в завися-' 
мости от скорости и. Пунктиром даны значения а у. Штрих-пунктиром — значения а  при 
ufs =29,4, U2s—2,0 и и|р =0,73 для Z — 1 и при и2 =29,4 для Z = 7 . Точечные пря
мые— по формуле (14).! Экспериментальные сечения в молекулярном азоте для Z = 1  
из работ: +  и X [10], ▼ — (11], А  — {12], #  — [13], ±  — [14]; для Z ^  2: ®  — $5], 
О — [16]; +  — для Z=4=2 при и ^ З -1 0 8 см/сек значения а  в воздухе из обзора [10].

; Около кривых указаны значения Z

сти v > Z v Q для ионов с Z  =  1 и 2 в соответствии с (12) и (13') значения 
ау составляют 80% от о, а для ионов с Z ^ llO  в соответствии с ( 12')  и 
(13') отношение оу/а близко к Z 2/(Z2 +  Z c) =0,875 и <тн|,/сг~ 1/8. В об
ласти -меньших скоростей (v < Z v 0) столкновения, которые сопровож
даются возбуждением и ионизацией атомов среды, вносят меньший 
вклад в величину ст.; Это позволяет при расчете полных сечений потери 
электрона ограничиваться приближенным вычислением аНу и исполь
зовать, в частности, Правило сумм (6).

Д ля выяснения влияния выбора значений и2 на получаемые сече
ния, а также оценки относительной роли столкновений с различными 
электронами атомов среды, по формуле (9') для ионов с Z = l  были
вычислены значений величин ois, cr2s и вну при u2s = 29,4 и 0,73;
uts =2,0  и 0,73; а также значения 02р при и% =  0,73. Значения u2s =
=29,4 и uls = 2 ,0  соответствуют энергии связи 15- и 25-электроиов 400
и 27,2 эв [8], а значение и2— 0,73 — энергии перехода внешних 2р-элек-
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тронов на низший из возбужденных уровней (10 эв) [7]. Результаты 
этих расчетов с хартри-фоковскими значениями эффективных зарядов 
(Z]s =  6,688, Z2s = 4,5 и Z235 =  3,54 [4]) Представлены на рис. 2. Пунктир
ная кривая 8 дает значения оНу при ис =0,73 и Zis =  6,688, Z2s = Z2p =  3,9, 
т. е. с эффективными зарядами, найденными по правилам Слетера 
[8, 9].

Из рис. 2 видно, что при Z = 1  в области v > v 0 значения ану опре
деляются величинами a2s и 02р, столкновения же с возбуждением 
ls -электронов в соответствии с (12) и (13) составляют не более 6% 
величины оНу и менее 1,5% полного сечения потери электрона 0.

Для ионов с большими значениями Z отношение О и /а н& согласно 
{13') повышается до 2h.

При высоких .скоростях, в соответствии с (13), сечения очень слабо
зависят от игс . В области же скоростей, где сечение аНу достигает м ак
симума, значения оНу, вычисленные при « L = 2 9 ,4 , u22s =  2,0, и =  ©,73
(кривая 6) и при uis =  uls =  uip =  0,73 (кривая 7) различаются в нол- 
тора раза. Однако даж е и в этом случае разница между величинами 
полных сечений не превышает 10% (см. рис. 1). Сопоставление сече
ний, получаемых .при ttis = 0 ,7 3  и 29,4 для Z =  7 (см. рис. 1), показы
вает, что этот вывод остается справедливым и для ионов с большими 
значениями Z. Замена хартри-фоковских значений зарядов слетеров- 
скими при Z =  1, как видно из сравнения кривых 7 и 8 на рис. 2, при
водит к увеличению величины ану на 5%. Сечение оу при этом увели
чивается менее чем на 0,5%, а а — не более чем на 1,5%. Д ля ионов 
с Z^>10 такая замена эффективных зарядов в соответствии ( 12') и 
(13^) ведет к увеличению сечений ау, оНу и а на 0,5%.

Проведенный ранее в [1] анализ возможности использования борцов
ского приближения при расчете сечений потери электрона водородопо
добными ионами в соударениях с атомами водорода и гелия показал, 
что для ионов с Zs^.\Zc борновское приближение справедливо при 
v ^ 2 Z cv0, а для ионов Z > Z C—при о ^ ( 0Д—0,2)Zu0- Этот вывод остается 
правильным и в .случае столкновения ионов с атомами азота. Экспери
ментальные данные о сечениях потери электрона водородоподобными 
частицами в азоте при y ^ 2 Z dt>o^3-109 см.]сек имеются только для ато
мов водорода [12, 13]. Эти сечения отличаются от вычисленных на 20 % 
(см. рис. 1) *. Разница такого порядка между экспериментальными и 
вычисленными сечениями может, как известно [14, 17], возникнуть в ре
зультате того, что эксперимент выполнен для молекулярного азота, а 
расчет относится к атомной мишени. Вычисленные сечения для Z —1 сов
падают с экспериментальными, если эффективные заряды Zy и ZHy 
увеличить на 15%- Сечения с учетом этой поправки при v > 2 Z cv0 пред
ставлены на рис. 3, б. При этом для ионов с большими Z сечения в со
ответствии с (12') и (13') почти не изменяются.

В области меньших скоростей известные сейчас эксперименталь
ные сечения для ионов с Z = l ,  2, 3, 5 и 7 значительно ниже вычислен
ных (в 4 раза при v ~ 3 v 0 и в 8— 10 раз при v ~ v 0). В этой области 
скоростей более близкие к эксперименту значения сечений должны д а 
вать расчет в рамках классической механики [18]. Это подтверждается 
результатами расчета, представленными на рис. 1 и 3, где для v > Z v о 
точечными прямыми изображены сечения, даваемые простейшей фор-

3 Экспериментальные сечения определяются, как правило, с точностью до
— 10— 15%.

143



мулои, полученной 
ния рассеяния эле^

Бором [18] в результате (классического рассмотре- 
:тронов в сильно экранированном поле атома

2 rj2
ffiCtrQ Zc

Zv
(14)

Как в классической, так и в борновском приближении но мере умень
шения Z, вследствие повышения роли экранировки, величины Z4o для 
одних и тех же значений v/Z понижаются (см. рис. 3). Однако класси
ческий расчет приводит ,к значительно более сильному понижению

Рис. 2. Сечения <rl s , cr2s, о2р, а ну, рас
считанные при Z i s =  6,688; Z2S =  4,5;

, =  3 ,54  и различных значениях ы2 в 
зависимости от v/v0 :1 я 2 сечения a ls 

при ufs =  29 ,4  и 0 ,73 соответственно;

3 и 4 — o2s при «I, — 2 ,0  и 0,73; 5  — о2р 
при м|р =  0,73; 6 — значения а ну при

{О'*? - V / '

и?. =  29 ,4 , и? 2 ,0 , «У  =  0,73- , 7 - о ну 
при и2 =  0,73; пунктирнай кривая 8 дает 

значения ану при ZXs =  '6,688 и Z2S =  
=  Z2n =  3 ,9  и и2 -=0,73

2s '

г з  6 /о го зо
ir/Z/O^cM/ce/f

SO

Рис. 3. Значения Z4a  в зависимости от 
v/Z, а — вычисленные в борновском при
ближении для случая соударений ионов 
с атомами азота; б—сплошные линии — 
результаты тех же расчетов с поправ
кой для молекулярного азота, пунктир
ные — результат интерполяции между 
экспериментальными и вычислительными 
значениями, точечные прямые — резуль

тат расчета по формуле (14)

сечении,, что соответствует экспери
менту. Д ля ионов с | = 1 ,  2, 3 в об
ласти v от Zo0 до ZcvQ формула 
(14) приводит к сечейиям, отличаю
щимся от экспериментальных не бо
лее чем в 1,5—2 раза.!Д ля ионов с Z>Z, 
ла Бора дает завышенные сечения.

Результаты расчета и имеющиеся экспериментальные данные, как 
видно из рис. 3,6, дают возможность путем интерполяции между на
дежными вычисленными и экспериментальными сечениями предсказать 
с достаточно хорошей точностью сечения потери электрона в азоте для 
любых водородоподобных частиц в области v ^ Z v Q. Предполагаемые

, т. е. для ионов с Z ^ 5 , форму-
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полуэмпирические величины Z% для ионов со значениями Z = l ,  2, 3, 
5, 7 /1 0  и 30 изображены на рис. 3 ,6  пунктиром. С помощью таких 
кривых (см. [1]) можно производить оценку сечений потери электрона 
в азоте и для других ионов.
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