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З використанням методу взаємодіючих конфігурацій у зображенні комплекс-

них чисел розраховано енергетичні положення найнижчих 
1
S, 

1
P, 

1
D, 

1
F автоіо-

нізаційних станів атома Мg в задачі іонізації атома електронним ударом. Ко-

ротко викладено основні положення формалізму методу. Проведено опосеред-

коване порівняння наших результатів з енергіями аналогічних станів, які утво-

рюються в задачі розсіювання електронів на іоні Mg
+
. Для 

1
P-станів проведено 

також безпосереднє порівняння з експериментальними даними та результата-

ми розрахунків R–матричним методом. 

 

 

Вступ 

Вивчення автоіонізаційних явищ у 

задачах іонізації та розсіювання електро-

нів на атомах та іонах в останні десяти-

ліття виділилося в самостійний напрямок 

теоретичної атомної фізики. Науковий 

інтерес до опису процесів збудження та 

розпаду квазістаціонарних станів обумо-

влений необхідністю уточнення характе-

ристик елементарних процесів, які вико-

ристовуються  при проведенні теоретич-

них оцінок і розрахунків у фізиці плазми, 

лазерній спектроскопії, фізиці твердого 

тіла, кристалографії, при розробці техно-

логічних методів розділення ізотопів на 

атомарному рівні, конструюванні генера-

торів когерентного ультрафіолетового та 

рентгенівського випромінювання, а та-

кож в інших областях фізики. 

Експериментальні дослідження авто-

іонізаційних станів (АІС) між першим та 

другим порогом іонізації гелію та геліє-

подібних іонів якісно були пояснені на 

базі теорії ізольованого резонансу Фано 

та діагоналізаційного наближення. Поява 

нових експериментальних даних про ре-

зонансні структури у парціальних перері-

зах фотоіонізації гелію в області вище 

порогу утворення збуджених іонів (точ-

ніше, в області між другим та третім по-

рогами, до яких збігаються енергетичні 

положення АІС у задачі іонізації атома) 

поставили перед теорією ряд проблем, 

пов’язаних, в першу чергу, з описом вза-

ємодії великої кількості квазістаціонар-

них станів, які перекриваються, і розпад 
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яких відбувається на декілька відкритих 

каналів. Теоретичні розрахунки та аналіз 

резонансних структур, розпад яких від-

бувається на декілька станів залишкового 

іона, в загальному випадку повинні про-

водитись з врахуванням всіх міжконфі-

гураційних взаємодій. Метод взаємодію-

чих конфігурацій у зображенні комплек-

сних чисел (МВКЗКЧ), розроблений в 

[1–3], був успішно застосований до опи-

су квазістаціонарних станів гелію, які 

утворюються при іонізації Не електрона-

ми, в області енергій вище порогу утво-

рення збуджених іонів. 

Задача застосування даного мето-

ду до розрахунку процесів іонізації більш 

складних атомних структур є актуаль-

ною. Перспективним об’єктом для 

досліджень, як видно з літератури [4–12], 

виявляється атом магнію. Метою даної 

роботи є застосування МВКЗКЧ до 

дослідження процесу іонізації атома Мg 

електронним ударом в області збудження 

АІС, зокрема розрахунок енергетичних 

положень найнижчих 
1
S, 

1
P, 

1
D, 

1
F АІС 

цього атома. 

Проблема опису та інтерпретації 

структури перерізів резонансних проце-

сів зводиться до визначення кривих від-

повідних перерізів і характеристик резо-

нансних станів. Оцінка вкладу кожного 

квазістаціонарного стану в формування 

кривої є основною проблемою в розшиф-

ровці спектрів атомів в області вище по-

рогу іонізації. У спектрах багатьох атомів 

та іонів виявлено цілі комплекси резона-

нсів, що перекриваються. І хоча резонан-

сна структура, що спостерігається в екс-

периментах, складається з окремих аси-

метричних піків, ототожнення таких пі-

ків з ізольованими резонансами не зав-

жди є достатньо обґрунтованим. 

 

Формалізм методу 

Коротко опишемо формалізм 

МВКЗКЧ. 

      Нехай схема розглядуваної 

реакції:  

)()()()()( 110000 kekenlAkeSLnA
rrr

−−+− ++→+ , (1) 

де 0k
r

, 1k
r

, k
r

– імпульси налітаючого, ви-

битого та розсіяного електронів, 

відповідно. Тоді у борнівському 

наближенні для налітаючого електрона 

узагальнена сила осцилятора переходу 

має вигляд 
2

000

1

12
)exp()(1 ∑ ∑

=

=
∂

∂

lL

n

j

i

nl
SLnrQiElnl

Q

E
Q

E

f rr .(2) 

У цій формулі 
22

0 kkE −=
 
– енергія 

втрат, kkQ
rrr

−= 0  
– переданий імпульс, 

01 : LSElnl  –  хвильова функція атома з 

повним моментом L та спіном 0S  (при 

цьому електрон з моментом l  та 

енергією E  знаходиться у полі іона А
+
, 

електрон якого має квантові числа 1nl . 

Функція основного стану атома є 

00 LSn ). Вибір хвильової функції ос-

новного стану диктується бажаною 

точністю кінцевих результатів розрахун-

ку. У випадку двоелектронної системи – 

це багато-параметрична хвильова 

функція типу функції Гілераасса, а у ви-

падку атомів Mg, Ca, Ba – як правило, 

хвильова функція Хартрі – Фока, отри-

мана в багато-конфігураційному 

наближенні.  

Система рівнянь МВКЗКЧ має на-

ступний вигляд: 
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      Множники Ei

maλ  
та )(Eb

Ei ′′λλ  –  

це коефіцієнти розкладу ),( 21 rr
E rr

λΨ  за ба-

зисом 

),( 21 rr
E rr

λΨ =

∑∫∑
′

∞

′ ′′′′+
λ

λλλ λ EdEEbma
Ei

m

Ei

m

0

)( .                  (4) 

Базисні хвильові функції задо-

вольняють умовам:  

nmnEnHm δ=ˆ ,

)(ˆ EEEEHE ′−=′′ ′δδλλ λλ ,              (5) 

де Ĥ  повний гамільтоніан системи. 
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Формальний розв’язок для )(Eb
Ei ′′λλ  

вибираємо у вигляді 

( )

( ) ( ) ( ),

Ei

m m
Ei Eim

m m

m

a V E

b E P A i a V E E E
E E

λ λ

λλ λλ λ λπ δ′ ′ ′

 
′ ′= + ± − ′−  

∑
∑  (6) 

де ( )mV Eλ = ˆm H Eλ . 

      Матриця λλ ′A  залежить від 

асимптотичних властивостей функцій 

базису Eλ . Підстановка (6) у (3) при-

водить систему рівнянь методу 

взаємодіючих конфігурацій у зображенні 

комплексних чисел до системи 

алгебраїчних лінійних рівнянь для 

коефіцієнтів Ei

maλ : 

[ ] ∑∑
′

′′−=−+−
λ

λλλλλ γ )()()()( EVAaEiEFaEE n

m

Ei

mnmnm

Ei

nn
, (7) 

які можна виразити через власні вектори 

і власні значення комплексної матриці    

)(EWnm = )()( EiEFE nmnmnmn γδ −+ ,       (8) 

де  

∑ ⋅=
λ

λλπγ )()()( EVEVE mnnm ;    

Ed
EE

E
EF nm

nm
′

′−

′
= ∫

∞

0

)(1
)(

γ

π
.                        (9) 

Після знаходження власних 

векторів та власних значень матриці 

)(EWnm  отримуємо можливість розрахо-

вувати положення і ширини 

квазістаціонарних станів, які знаходяться 

вище порогу утворення збуджених іонів 

[1–3].  

 

Таблиця 1. Енергетичні положення найнижчих 
1
S, 

1
P, 

1
D, 

1
F АІС атома Мg, отриманих в 

наближенні МВКЗКЧ в задачі іонізації атома електронним ударом. Порівняння 

з [4] є опосередкованим. [4] – розрахунок в діагоналізаційному наближенні по-

ложень автоіонізаційних станів у задачі розсіяння електронів на іоні Мg
+
. 

 
1
S E, еВ E, eB 

[4] 

1
P E, еВ E, eB 

[4]
 

1
D E, еВ E,eB 

[4]
 

1
F E, еВ E,eB 

[4] 

4s
2 

13,08 13,04 4s4p 14,15 14,18 3d4s 13,62 13,66 3d4p 14,63 14,66 

3d
2 

14,61 14,66 3d4p 15,01 14,95 3d
2 

14,31 14,38 4s4f 15,31 15,28 

4s5s 14,92 14,97 4s5p 15,34 15,29 4d4s 14,89 14,96 3d5p 15,56 15,53 

4s6s 15,48 15,53 3d5p 15,53 15,56 3d5s 15,28 15,30 3d4f 15,64 15,63 

3d4d 15,59 15,64 4s6p 15,68 15,64 4p
2 

15,47 15,49 4s5f 15,74 15,71 

4s7s 15,78 15,80 3d4f 15,77 15,74 3d4d 15,58 15,55 3d6p 15,89 15,88 

4s8s 15,80 - 4s7p 15,85 15,86 4s5d 15,69 15,66 4s6f 15,92 15,90 

3d5d 15,82 - 4s8p 15,90 -  15,73   15,93  

3s9s 15,85 - 3d6p 15,93 -  15,78   15,95  

3s10s 15,86 - 4s9p 15,95 -  15,81  15,97  

 

 

Парціальні амплітуди резонансної 

іонізації можна визначити наступним чи-

ном: 

=
→

)(
0

ET
Eλ ∑

+
+

m m

mdir

E

EH
Et

1)(

)(
)(

ε
λ

λ .     (10) 

Величини, які входять у формулу 

(10), визначаються співвідношеннями: 

=)(Et
dir

λ 0ˆ)( tEEC λ ,   

[ ] )()()()(
~

2)( 1
EГEiEtEVEH mmmmm

−−= τλλ ,(11) 

де =)(Etm 0ˆ~
)( tFEC

E

m ,   

0ˆ)()( tECE
E

mm χτ = .                     (12) 
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Таким чином вирази для перерізів 

параметризуються: 

)()( EE
dir

λλ σσ = +

∑
+

+

m m

mmmm

E

EQEEPEГ

1)(

)()()()(
2ε

ε λλ .        (13) 

Дійсні функції повної енергії 

)(EPmλ  і )(EQmλ  є подвоєними частина-

ми відповідно дійсної і комплесної час-

тин комплексної функції )(ENmλ , де ос-

тання має наступний вигляд   

)(EN mα
=

∑ ∑
+−

+
αλ

λ
λλ

εεє n mn

mdir

m
iEE

EH
EtEH *)

2)()(

)(
)()(( . (14) 

Отже, переріз резонансної іонізації 

визначається набором  наступних функ-

цій повної енергії: )(E
dir

λσ , )(EN mα , 

)(Emε , )(EГm  [3]. 
 

Таблиця 2. Порівняння розрахунків положень 

АІС атома магнію з експеримен-

том [5] та розрахунками [6] для 
1
P-станів 

 

 

Іонізація атома магнію електронним 

ударом в області збудження автоіоні-
заційних станів 

Дослідження іонізації атома Мg (та 

іона Мg
+
) фотонами та електронами є ак-

туальною проблемою, про що свідчать як 

експериментальні, так і теоретичні робо-

ти багатьох авторів, див., наприклад, пу-

блікації [4–12]. В даній роботі ми дослі-

джуємо іонізацію атома Мg електронним 

ударом в області збудження АІС. У таб-

лиці 1 наведено результати наших розра-

хунків енергетичних положень найниж-

чих 
1
S, 

1
P, 

1
D, 

1
F АІС атома Мg в задачі 

іонізації атома електронним ударом, 

отриманих в наближенні МВКЗКЧ. Порі-

вняння наших результатів проведено, по-

перше, опосередковано з аналогічними 

станами, які утворюються в задачі розсі-

яння електронів на іоні Мg
+
 [4], див. таб-

лицю 1. В добре відомій роботі [4] розра-

хунки проведені в діагоналізаційному 

наближені. Далі, оскільки в задачі іоніза-

ції атома електронним ударом 
1
P-стани за 

енергетичними положеннями повинні 

співпадати з аналогічними станами в за-

дачі фотоіонізації атома Мg, то для 
1
P-

станів, по-друге, можемо провести без-

посереднє порівняння наших результатів 

з експериментом [5] та розрахунками ме-

тодом R-матриці [6]. В таблиці 2 розра-

хунки енергетичних положень АІС атома 

магнію, одержані з використанням 

МВКЗКЧ, для 
1
P-станів безпосередньо 

порівнюються з експериментальними да-

ними роботи [5] та теоретичними дани-

ми, одержаними за допомогою R-

матричного формалізму [6]. 
 

Висновки 

 

Стаття містить оригінальні наукові 

результати, які полягають у розрахунку 

за допомогою МВКЗКЧ [1–3] енергетич-

них положень найнижчих 
1
S, 

1
P, 

1
D, 

1
F 

АІС атома Мg в задачі іонізації цього 

атома електронним ударом, див. таблицю 

1. У літературі відсутні подібні результа-

ти, одержані на основі точних методів 

розрахунку, зокрема, на основі методу 

взаємодіючих конфігурацій, і тим паче – 

на основі МВКЗКЧ. Проведене порів-

няння з розрахунками в діагоналізацій-

ному наближенні відповідних положень 

автоіонізаційних станів у задачі розсію-

вання електронів на іоні Мg
+
 (таблиця 1), 

1
P E, еВ E, eB 

[5]
 

E, eB 

[6]
 

4s4p 14,15 14,18 14,2213 

3d4p 15,01 - 14,9048 

4s5p 15,34 15,24 15,3133 

3d5p 15,53 - 15,7264 

4s6p 15,68 15,61 15,6653
 

3d4f 15,77 - 15,5198 

4s7p 15,85 15,83 15,8675 

4s8p 15,90 15,98 15,9802 

3d6p 15,93 - 16,007 

4s9p 15,95 16,06 16,065 
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хоча і є лише опосередкованим (інший 

об’єкт у іншій задачі), але цілком реаль-

но свідчить про достовірність одержаних 

нами результатів. Частина одержаних тут 

результатів, а саме енергетичні положен-

ня 
1
P АІС атома Мg, безпосередньо порі-

вняна з експериментом та R-матричним 

розрахунком, таблиця 2. Результати роз-

рахунків, проведених МВКЗКЧ, знахо-

дяться в хорошому узгодженні з відпові-

дними розрахунками R-матричним мето-

дом [6] та експериментальними результа-

тами [5], див., таблицю 2. 
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Energy positions of the lowest 
1
S, 

1
P, 

1
D, 

1
F autoionizing states of Mg in the prob-

lem of ionization of atom by electron impact are obtained using the method of inter-

acting configurations. The formalism of the method is briefly described. The data 

obtained are indirectly compared to those for similar states, generated in the problem 

of electron scattering on the Mg
+
 ion. The 

1
P-state data are also directly compared to 

the experiment and the R-matrix calculation results. 
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