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ПОТЕНЦІАЛЬНЕ РОЗСІЮВАННЯ ЕЛЕКТРОНА
НА БІОМОЛЕКУЛАХ АМІНОКИСЛОТ ТРЕОНІНУ

ТА ТИРОЗИНУ

Наведено методику теоретичного дослідження перерізів потенціального розсіювання електрона на складних
молекулах у моделі незалежних атомів. Необхідні для цього амплітуди та перерізи пружного розсіювання еле-
ктрона на атомах H, C, N, O, як складових частинах біомолекул амінокислот треоніну і тирозину, знайдено у
методі оптичного потенціалу за програмою ELSEPA. У підході Additivity Rule (AR) розраховано диференці-
альні та інтегральні перерізи пружного розсіювання електрона на цих біомолекулах.
Ключові слова: модель незалежних атомів, амплітуда, фазові зсуви, молекула, оптичний потенціал, переріз.

Вступ

Зіткнення електронів з молекулами відігра-
ють дуже важливу роль в широких областях
наукової та технічної сфери. Від досліджень
дії іонізуючого випромінювання на клітини,
на самі молекули ДНК та на їх складові (амі-
нокислоти) до опису взаємодій у різних пла-
змових середовищах. Наприклад, взаємодія
електрона з атомами та молекулами лежить
в основі складних процесів у низькотемпера-
турній молекулярній плазмі.

Абсолютні величини перерізів розсію-
вання електронів молекулярними мішенями,
включаючи їх дочірні радикали, відіграють
важливу роль у плазмових реакторах, у ви-
вченні ефективності різних газів для плазмо-
вої обробки. Низькоенергетичні дані про зі-
ткнення у цих газах, как правило, достатньо
бідні. Тому, у багатьох випадках використо-
вують теорію розсіювання, щоб отримати ва-
жливі дані про зіткнення.

Процес потенціального розсіювання
частинки молекулою описують такими ха-
рактеристиками як диференціальні та ін-

тегральні перерізи розсіювання. Важливим
є вплив потенціальних складових взаємодії
електрона з окремими атомами молекули. Ці
складові визначають сумарну взаємодію на-
літаючого електрона з молекулярною мішен-
ню.

Теоретичний опис потенціального роз-
сіювання електрона молекулою, як багато-
атомною системою, вкрай важливий з фун-
даментальної та прикладної точок зору. Як
і у випадку розсіювання електрона на атомі,
важливим є вивчення поведінки характери-
стик розсіювання у великому діапазоні енер-
гій зіткнень: малих (до 10 еВ), середніх (до
100 еВ) та великих (більше 100 еВ).

Для опису такого потенціального розсі-
ювання використовують модель незалежних
атомів (МНА або латиною IAM) [1–4]. Вона
є відносно простою і достатньо поширеною і
базується на використанні результатів розра-
хунку потенціалів взаємодії, фазових зсувів
та амплітуд розсіювання на окремих атомах
молекули. В рамках МНА молекулярну мі-
шень розглядають як просту сукупність ато-
мів (без симетрії), які розташовані на певних
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відстанях один від одного. Ці відстані є єди-
ними величинами, які визначають та врахо-
вують молекулярну природу мішені при роз-
гляді розсіювання.

Органічні молекули складаються з ато-
мів H, C, N та O. Так, такі біомолекули як
незамінна амінокислота треонін має хімічну
формулу C4H9NO3, а замінна амінокисло-
та тирозин – C9H11NO3. Біомолекули також
можуть містити низку інших атомів, напри-
клад, атоми фосфору та сірки (сульфуру).

Дана робота присв’ячена теоретично-
му розгляду перерізів пружного розсіюва-
ння електрона на атомах гідрогену, вугле-
цю, азоту, оксигену та на молекулах аміно-
кислот треоніну і тирозину. Диференціаль-
ні та інтегральні перерізи, розраховуються за
програмою ELSEPA [5, 6], що базується на
розв’язках рівнянні Дірака та методі опти-
чного потенціалу (ОП) у якому враховано
статичну, обмінну та поляризаційну взаємо-

дії (SEP наближення) і з врахуванням ефектів
поглинання (SEPA наближення). Результати
співставляємо і порівнюємо для обох моле-
кул.

Модель незалежних атомів розра-
хунку характеристик потенціаль-
ного розсіювання електрона моле-
кулою.

Амплітуди та перерізи розсіювання еле-
ктрона молекулою

Розсіювання електрона з імпульсом k
на кут θ молекулою, яка містить N атомів
та має певну орієнтацію у просторі, описує-
ться амплітудами – прямою F(θ,k) та з пере-
воротом спіну (spin-flip) G(θ,k). Вони є сума-
ми амплітуд розсіювання електрона атома-
ми (індекс i) молекули (у моделі незалежних
атомів, МНА (IAM підхід) [1–4, 6, 8, 9])

F (θ, k) =
N∑
i

exp (i⃗kr⃗i)fi (θ, k) , (1)

G(θ, k) =
N∑
i

exp (i⃗kr⃗i)gi(θ, k). (2)

Диференціальний переріз (ДП) розсіювання на такій молекулі буде

dσorient

dΩ
= |F (θ, k)|2 + |G(θ, k)|2 =

N∑
i,j

exp (i⃗kr⃗ij)
[
fi(θ, k)f

∗
j (θ, k) + gi(θ, k)g

∗
j (θ, k)

]
, (3)

де r⃗ij = r⃗i − r⃗j міжатомні відстані.

Для вивчення поведінки пружних ди-
ференціальних та інтегральних (ІП) – пру-
жного, передачі імпульсу, в’язкості – пере-
різів потенціального розсіювання електрона
на молекулах нами застосовується МНА під-
хід з методом ОП [5,6,10,11]. Диференціаль-

ний переріз пружного розсіювання електро-
на на N-атомній молекулі в рамках МНА,
усереднений за всіма напрямками випадко-
вої орієнтації молекули, задається виразом
[1–4] (використано атомні одиниці – h/2π =
e = me = 1):

dσIAM
el

dΩ
=
⟨
|F (θ, k)|2 + |G(θ, k)|2

⟩
=

N∑
m=1

N∑
n=1

[fm(θ, k)f
∗
n(θ, k) + gm(θ, k)g

∗
n(θ, k)]

sin (srnm)
srnm

.

(4)
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У наведених виразах величини
θ, fm(θ, k) та gm(θ, k) являють собою кут роз-
сіювання, прямі та спін-повертаючі (“spin-
flip”) амплітуди розсіювання на m-му ато-
мі молекули, відповідно; s = 2k sin (θ/2),
k =

√
2E, де E – енергія налітаючого еле-

ктрона; rnm – відстань між n-м та m-м атома-
ми в молекулі.

Інакше ДП dσIAM
eℓ /dΩ можна предста-

вити у вигляді суми сумарного ДП розсію-
вання на кожному з атомів (це прямий дода-
нок, який дає основний внесок) згідно прави-
ла сум (підхід ‘‘Additivity Rule’’, AR підхід)

N∑
m=1

dσel,m

dΩ
=

dσAR
el

dΩ
, (5)

та інтерференційного (непрямого) доданку:

dσIAM
el

dΩ
=

dσAR
el

dΩ
+
∑

m,n ̸=m

[fm(θ, k)f
∗
n(θ, k) + gm(θ, k)g

∗
n(θ, k)]

sin (srnm)
srnm

. (6)

Для молекул амінокислот треоніну і ти-
розину ДП розсіювання електрона у AR під-

ході буде дорівнювати таким сумам ДП на їх
атомах C, H, N, O:

для треоніну (C4H9NO3)

dσAR
eℓ

dΩ
= 4

dσeℓ,C

dΩ
+ 9

dσeℓ,H

dΩ
+

dσeℓ,N

dΩ
+ 3

dσeℓ,O

dΩ
, (7)

для тирозину (C9H11NO3)

dσAR
eℓ

dΩ
= 9

dσeℓ,C

dΩ
+ 11

dσeℓ,H

dΩ
+

dσeℓ,N

dΩ
+ 3

dσeℓ,O

dΩ
. (8)

При описі розсіювання електрона на
молекулах у МНА підході поведінка та осо-
бливості ДП dσIAM

eℓ /dΩ будуть, в цілому, ви-
значатися кутовими і енергетичними зале-
жностями та їх особливостями – мінімумами
та максимумами – ДП dσeℓ,m/dΩ розсіюван-
ня електрона на окремих атомах m. Вважає-
мо, що хороший опис розсіювання електро-
на на атомах молекули дозволить також до-
бре описати його розсіювання на молекулі у
МНА.

Як бачимо, при використанні підходу
МНАу дослідженнях з розсіювання електро-
на на біомолекулах дуже суттєвим може бу-

ти вплив особливостей їх будови. Біомолеку-
ли, навіть такі відносно прості як аміноки-
слоти, мають складну будову – вони склада-
ються зі структурних елементів, що містять
певну кількість атомів. Адекватне врахуван-
ня цих особливостей структури є важливою
науковою задачею при дослідженнях біомо-
лекул та їх взаємодії з частинками.

Інтегральний переріз пружного розсі-
ювання σAd

eℓ (E) можна визначити за опти-
чною теоремою [1–4, 12]. Для МНА ця тео-
рема співпадає з підходом ‘‘Additivity Rule’’.
Використовуючи sin (srnm)/srnm|θ→0 → 1 та
sin (srnm)/srnm|rnm→0 → 1 маємо:

σAR
el (E) =

4π

k
ImF (θ = 0, k) =

4π

k

N∑
m=1

Im[fm(θ = 0, k)] =
N∑

m=1

σel,m(E). (9)

У випадку біомолекул амінокислот
треоніну та тирозіну ІП розсіювання еле-
ктрона у AR підході буде дорівнювати таким

сумам перерізів розсіювання на їх атомах C,
H, N, O

σAR
eℓ (E) = 4σeℓ,C(E) + 9σeℓ,H(E) + σeℓ,N(E) + 3σeℓ,O(E), (10)

σAR
eℓ (E) = 9σeℓ,C(E) + 11σeℓ,H(E) + σeℓ,N(E) + 3σeℓ,O(E). (11)
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Зауважимо, що ІП передачі імпульсу
σAR
mom(E) та в’язкості σAR

vis (E) у підході ‘‘AR’’
можна визначити за ДП dσAR

el /dΩ з викори-
станням вагових функцій (1− cos θ) та sin2θ,
відповідно.

Підхід МНА справедливий при умовах
[2]: k(rnm)min >> 1 – достатньо швидкий
електрон та (rnm)min >> (a)max – однокра-
тне розсіювання на атомах. Тут (rnm)min мі-
німальна відстань між атомами та (a)max ма-
ксимальний радіус взаємодії частинки з ко-
жним атомом. З нашого досвіду вивчення по-
тенціального розсіювання електрона на мо-
лекулах зауважимо наступне. Виявляється,
що у підході IAM краще описується кутова
поведінка ДП (більша величина при малих
кутах та структура типу мінімум-максимум),
а у підході AR краще описується величи-
на та енергетична поведінка ІП розсіюван-
ня. Збільшення енергії електронів, до декіль-

кох десятків електронвольтів, при зіткненні
з молекулою, призводить до того, що опис
у обох підходах стає похожим. У даній ро-
боті, у якості перших розрахунків обох типів
перерізів розсіювання електрона на біомоле-
кулах треоніну і тирозину ми використаємо
підхід AR, без врахування інтерференційних
доданків.

Амплітуди та перерізи розсіювання
електрона атомом

Амплітуди розсіювання електро-
на на атомі можна знайти за дійсними
δ±ℓ (E)=ε

±
ℓ (E) (для дійсного ОП взаємодії,

SEP наближення) або за комплексними
δ±ℓ (E)=ε

±
ℓ (E)+iµ

±
ℓ (E) (для комплексного ОП,

з врахуванням ефектів поглинання, SEPA на-
ближення) парціальними фазовими зсува-
ми [11, 13]. Амплітуди розсіювання, через
дійсні парціальні фазові зсуви мають вигляд

fm(θ, E) =
1

2ik

∞∑
ℓ=0

{
(ℓ+ 1)

[
exp (2iε+ℓ )− 1

]
+ ℓ

[
exp (2iε−ℓ )− 1

]}
Pℓ(cos (θ)), (12)

gm(θ, E) =
1

2ik

∞∑
ℓ=1

[
exp (2iε−ℓ )− exp (2iε+ℓ )

]
P 1
ℓ (cos(θ)). (13)

Амплітуди розсіювання через комплексні парціальні фазові зсуви мають наступний вигляд

fm(θ, E) =
1

2ik

∞∑
ℓ=0

{
(ℓ+ 1)

[
exp (2iε+ℓ )
exp (2µ+

ℓ )
− 1

]
+ ℓ

[
exp (2iε−ℓ )
exp (2µ−

ℓ )
− 1

]}
Pℓ(cos (θ)), (14)

gm(θ, E) =
1

2ik

∞∑
ℓ=1

[
exp (2iε−ℓ )
exp (2µ−

ℓ )
− exp (2iε+ℓ )

exp (2µ+
ℓ )

]
P 1
ℓ (cos (θ)). (15)

У цих виразах Pℓ (cos θ) – многочлени Ле-
жандра та P1ℓ (cos θ) – приєднані функції Ле-
жандра першого роду.

Важливо зауважити, що наявність опу-
блікованих даних з розрахованих парціаль-
них фазових зсувів розсіювання електрона
на різних атомах дозволяє їх використання
для розрахунків у МНА характеристик роз-
сіювання молекулами, що складаються з цих
атомів. При цьому бажано, щоб були вико-
ристані фазові зсуви, розраховані у одному
підході, теорії, методі, наближенні. Але, для
певних оцінок можна використовувати пар-

ціальні фазові зсуви, знайдені у різних під-
ходах.

Для пружного розсіювання електрона
на атомі ДП так визначається амплітудами

dσeℓ (E, θ)

dΩ
= |f (E, θ)|2 + |g (E, θ)|2 , (16)

а ІП пружний, поглинання, передачі імпуль-
су та в’язкості можна знайти за цимДП. Пов-
ний ІП розсіювання електрона на атомі є су-
мою ІП пружного розсіювання та поглинан-
ня.
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Перерізи розсіювання електрона
на атомах H, C, N, O та біомолеку-
лах треоніну та тирозину

Нами розрахованоДП та ІП розсіювання еле-
ктрона на молекулах треоніну і тирозину у
підході AR. Відповідні перерізи розсіювання
електрона на атомахH, C, N, O розраховані за
програмою ELSEPA [5,6] у SEPA наближен-
ні.

На рис. 1 представлено кутові залежно-
сті ДП пружного розсіювання електрона на
молекулах треоніну і тирозину при енергі-
ях 20, 40, 60, 75, 100, 150 еВ, розраховані у
підході AR. Там також представлено сумарні
ДП розсіювання електрона на атомах одного
типу, що входять до складу цих молекул. Ці
атомарні ДП дозволяють оцінити їх внесок у
ДП розсіювання на молекулі для різних ку-
тів.

Як бачимо з рис. 1 кутова поведінка
ДП пружного розсіювання електрона на біо-
молекулах амінокислот треоніну та тирози-
ну достатньо гладка та характеризується ши-
роким мінімумом. Цей мінімум зі збільше-

нням енергії зіткнення розширюється. Його
наявність в основному зобов’язана поведін-
кою перерізів розсіювання на атомах вугле-
цю та оксигену. Основний внесок у форму-
вання кутової залежності у всьому діапазоні
кутів, за виключенням областей мінімумів,
цих ДП дають перерізи розсіювання на ато-
мах вуглецю (4 атоми для треоніну і 9 для
тирозіну), гідрогену (9 атомів і 11) та окси-
гену (по 3 атоми). Внесок від атомів азоту (1
атом) значно менший. При енергії зіткнення
150 еВ внесок від атомів гідрогену вже на-
ближений до внеску атома азоту при кутах
доv 70◦ та стає меншим при більших кутах.

На рис. 2 представлено розраховані
енергетичні залежності ІП розсіювання еле-
ктрона на біомолекулах треоніну та тирози-
ну та сумарних (за атомами одного типу) ІП
пружного розсіювання електрона атомамиH,
C, N, O. Поведінка ІП пружного розсіювання
електрона на біомолекулах амінокислот тре-
оніну та тирозину достатньо гладка. Бачимо,
що основний внесок у формування енергети-
чної залежності ІП розсіювання на цих біо-
молекулах та їх величину дають
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Рис. 1: Теоретичні розрахунки диференціальних перерізів пружного розсіювання електрона на біо-
молекулах (—) треоніну (зліва) та тирозину (справа) у AR підході при енергіях 20, 40, 60, 75, 100, 150
еВ. Сумарні перерізи розсіювання електрона на атомах біомолекул: треоніну (зліва) 9dσeℓ,H/dθ (– · ·
– · · –), 4dσeℓ,C/dθ (- - -), dσeℓ,N/dθ (· · ·), 3dσeℓ,O/dθ (– · – · –); тирозину (справа) 11dσeℓ,H/dθ (– · ·
– · · –), 9dσeℓ,C/dθ (- - -), dσeℓ,N/dθ (· · ·), 3dσeℓ,O/dθ (– · – · –).

атоми гідрогену (9 атомів для треоніну і 11
для тирозіну) та вуглецю (4 атоми для тре-
оніну і 9 для тирозіну). При цьому внесок
від атомів гідрогену швидко спадає від ма-
ксимальної величини при малих, 1 еВ, енер-
гіях до 20-25 еВ. Внесок від атомів вуглецю

спадає значно повільніше – від максималь-
ного значення при 4 еВ до 1000 еВ. Три ато-
ми оксигену та один атом азоту дають незна-
чні внески у інтегральні перерізи розсіюван-
ня електрона цими біомолекулами.
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(а) (б)

Рис. 2: Теоретичні розрахунки інтегральних перерізів пружного розсіювання електрона на біомолеку-
лах (—) треоніну (а) та тирозину (б) у AR підході. Сумарні перерізи розсіювання електрона на атомах
біомолекул: (а) 9σeℓ,H (– · · – · · –), 4σeℓ,C (- - -), σeℓ,N (· · ·), 3σeℓ,O (– · – · –); (б) 11σeℓ,H (– · · – · · –),
9σeℓ,C (- - -), σeℓ,N (· · ·), 3σeℓ,O (- · - · -).

У подальших дослідженнях важливим
буде використання більш точного методу
розрахунку характеристик розсіювання еле-
ктрона на атомах молекули за методом опти-
чного потенціалу (як, наприклад, у робо-
ті [13], т. зв. RSEP і RSEPA наближення).
Найважливішим подальшим розвитком опи-
су потенціального розсіювання електрона
молекулою є такий, у якому використовують
оптичний потенціал, що містить взаємодію
електрона з мішенню в цілому.

Висновки

Викладено методику розрахунку характери-
стик потенціального розсіювання електрона
на складних молекулах у моделі незалежних
атомів. Для випадку біомолекул амінокислот
треоніну та тирозину розраховані перерізи
пружного розсіювання електрона у підході
Additivity Rule. В цьому підході переріз роз-
сіювання електрона на молекулі знаходиться
сумуванням відповідних перерізів його роз-
сіювання на атомах цієї молекули.

Поведінка перерізів пружного розсію-
вання електрона на молекулах амінокислот
треоніну та тирозину – кутова у випадку ди-
ференціальних та енергетична для інтеграль-
них – достатньо гладка. Диференціальний
переріз розсіювання електрона на молекулах
характеризується широким мінімумом який

розширюється зі збільшенням енергії зіткне-
ння. Його поява зобов’язана поведінкою пе-
рерізів розсіювання електрона атомами ву-
глецю та оксигену.

Основний внесок у формування куто-
вої залежності у всьому діапазоні кутів, за
виключенням областей мінімумів, цих ди-
ференціальних перерізів дає розсіювання на
атомах вуглецю, оксигену та гідрогену. Зна-
чно менші внески у ці перерізи розсіювання
на молекулах є від атома азоту. Внески у ці
перерізи розсіювання електрона на молекулі
від атомів гідрогену та азоту достатньо сут-
тєво залежать від енергії електрона.

Основний внесок у формування енер-
гетичної залежності інтегральних перерізів
розсіювання на молекулах дає розсіювання
на атомах гідрогену та вуглецю. При цьому
внесок від атомів гідрогену швидко спадає
від максимальної величини при малих енер-
гіях до v 20 − 25 еВ. Внесок від атомів ву-
глецю спадає повільніше – від максимально-
го значення при малих енергіях до 1000 еВ.
Три атоми оксигену та один атом азоту дають
незначні внески у інтегральні перерізи розсі-
ювання на цих молекулах.

Важливим є подальше дослідження по-
ведінки диференціальних перерізів пружно-
го розсіювання електрона на молекулі про-
вести у підході IAM, з врахуванням інтерфе-
ренційних доданків, що містять добутки ам-
плітуд розсіювання на атомах.

109



Uzhhorod University Scientific Herald. Series Physics. Issue 48. — 2020

Дане дослідження було виконано за частко-
вої фінансової підтримки з боку Українсько-
го національного фонду досліджень (грант

№ 2020.01 / 0009 «Вплив іонізуючого випро-
мінювання на структуру молекул аміноки-
слот»)
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ПОТЕНЦИАЛЬНОЕ РАССЕЯНИЕ ЭЛЕКТРОНА
НА БИМОЛЕКУЛАХ АМИНОКИСЛОТ

ТРЕОНИНЕ И ТИРОЗИНЕ

Представлена методика теоретического исследования сечений потенциального рассеяния электрона на сло-
жных молекулах в модели независимых атомов. Необходимые для этого амплитуды и сечения упругого рассе-
яния электрона на атомах H, C, N, O, составляющих биомолекулы аминокислот треонина и тирозина, найдены
методом оптического потенциала по программе ELSEPA. В подходе Additivity Rule (AR) рассчитаны диффе-
ренциальные (ДС) и интегральные (ИС) сечения упругого рассеяния электрона этими биомолекулами.
Ключевые слова: модель независимых атомов, амплитуда, фазовые сдвиги, молекула, оптический потенциал,
сечение
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POTENTIAL ELECTRON SCATTERING BY THE
THREONINE AND TYROSINE AMINO ACID

BIOMOLECULES

Purpose. The article is devoted to brief exposition of methodics of description of potential electron scattering on com-
plex molecules. In the Additivity Rule approach the differential and integral cross-sections of elastic electron scattering
by amino acids biomolecules, threonine and tyrosine are calculated.
Methods. Expressions for amplitudes and cross sections of electron scattering on molecules in the independent atoms
model were given. The Additivity Rule approach was described. Expressions for amplitudes and differential cross
sections of electron scattering on the atoms of which the molecule consists were given. The scattering phase shifts are
calculated in the optical potential method of the ELSEPA program.
Results. Amplitudes, differential and integral cross sections of elastic electron scattering on hydrogen, carbon, nitro-
gen, oxygen atoms and on amino acid biomolecules of threonine and tyrosine were calculated. The graphical com-
parison of angular, for differential, and energy, for integral, dependencies of scattering cross sections by molecules
showed a qualitative similarity of their behavior.
Conclusions. The expressions and the accompanying concepts necessary for calculation of the cross sections of elas-
tic electron scattering by complex molecules were considered. The independent atoms model and the Additivity Rule
approach used for this were summarized. Using the ELSEPA program, the amplitudes and cross sections of the elastic
electron scattering by the H, C, N, O atoms, which are components in the structure of the amino acids threonine and
tyrosine biomolecules, were calculated. The differential cross section of electron scattering on these biomolecules is
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characterized by a wide minimum due to the electron scattering by the carbon and oxygen atoms. The main contribu-
tion to this cross section is given by electron scattering on carbon, oxygen and hydrogen atoms and to integral cross
sections from the electron scattering on hydrogen and carbon atoms.
Keywords: independent atom model, amplitude, phase shifts, molecule, optical potential, cross section.
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