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Вычислены сечения различных каналов процесса образования свободных электронов, происходящих при

адиабатических столкновениях Не2+ с атомами ксенона Xe(5s25p61S), т. е. при скоростях существенно

ниже скоростей электронов внешней оболочки атома мишени. Определены зависимости сечения прямой

ионизации и квазимолекулярной автоионизации или оже-ионизации от кинетической энергии образующихся

электронов и расстояния сближения атомных частиц в момент ионизации. Вычисленные величины сечения

этих каналов ионизации сопоставлены с экспериментальными данными, полученными на основе измерений

сечений элементарных процессов изменения зарядовых состояний при столкновениях Не2+ и Хе.
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Введение

Адиабатические столкновения альфа-частиц с атома-

ми ксенона сопровождаются различными элементарны-

ми процессами, ведущими к образованию электронов, и

которые могут быть записаны:

He2+ + Xe ✚
✚✚❃

❩
❩❩⑦

He2+ + Xen+ + ne−

n-кратная ионизация −220n

He(2−m) + Xen+ + (n − m) e−

захват m-электронов

с ионизацией −2(2− m)0n

В литературе, посвященной ионно-атомным столкно-

вениям, чтобы избежать длинных словесных названий

для обозначения процессов изменения зарядовых со-

стояний частиц, принято использовать величины заряда

частиц до и после взаимодействия. В нашем случае

это 2m0n. Первые два числа — зарядовые состояния

налетающей частицы до и после столкновения, после-

дующие два числа — аналогичные значения зарядовых

состояний частицы мишени.

Целью настоящей работы является вычисление се-

чений образования свободных электронов в процессах

прямой ионизации и оже-ионизации и их сравнение с

экспериментально измеренными ранее сечениями про-

цессов изменения зарядовых состояний атомных частиц

для пары Не2+−Хе, ведущих к образованию свобод-

ных электронов. Определить применимость имеющихся

теоретических подходов к многоэлектронным систе-

мам.

Процессы образования свободных электронов при вза-

имодействии альфа-частицы с многоэлектронным ато-

мом ксенона исследовались экспериментально с помо-

щью самых различных методов. Большинство из них

основано на анализе характеристик состояний тяжелых

атомных частиц, связанных с процессом образования

свободных электронов. Регистрация конечных зарядовых

состояний атомных частиц дает число образующихся

свободных электронов. Измерение кинетической энер-

гии тяжелых частиц после взаимодействия дает сведения

об энергии, идущей на ионизацию и кинетическую

энергию электронов. Эксперименты по измерению диф-

ференциальных по углу рассеяния сечений процессов

ионизации позволяют определить расстояния сближения

частиц, при которых происходит образование свободных

электронов.

В области энергий (E < 10 keV), соответствующих

адиабатическому взаимодействию альфа-частиц с ато-

мами Хе, нами были измерены абсолютные величины

сечений элементарных процессов изменения зарядовых

состояний взаимодействующих частиц, ведущих к об-

разованию свободных электронов в процессах: иониза-

ции {220n} (n = 1− 5), ионизации с захватом одного

электрона {210n} (n = 2− 6) и ионизации с захва-

том двух электронов {200n} (n = 3− 6) [1]. Показано,

что основными механизмами образования свободных

электронов являются процессы захвата одного или

двух электронов налетающим ионом Не2+ с образо-

ванием Хеn+ n = 2, 3. Суммарное сечение образова-

ния свободных электронов в рассматриваемой обла-

сти энергий столкновений возрастает при уменьшении

скорости сталкивающихся частиц. Анализ измеренных
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дифференциальных сечений рассеяния атомов Не, об-

разующихся в процессах {200n} (n = 3− 6), показы-

вает, что ионизация эффективно осуществляется при

расстояниях сближения, соответствующих наибольшей

плотности 5p- и 5s -электронов внешней оболочки ато-

ма Хе [2].
Прецизионное измерение спектров кинетических

энергий ионов Не+, образующихся в процессе захвата

одного электрона с ионизацией {2102}, показало, что

при энергиях налетающих ионов Не2+ E < 10 keV в

этом процессе происходит образование иона в состоянии

Не+(1s) [3]. Экспериментально наблюдаемый непрерыв-

ный спектр кинетических энергий ионов Не+ показыва-

ет, что образование свободного электрона происходит

в квазимолекуле {НеХе}2+, причем энергия электрона

зависит от межъядерного расстояния в момент его

образования.

Альтернативный экспериментальный подход, связан-

ный c непосредственной регистрацией свободных элек-

тронов, позволяет провести измерения полного сечения

образования свободных электронов и их энергетическо-

го спектра. При ионизации фотонами спектр отражает

электронные уровни атома [4,5], а при ионизации в

процессе столкновения ионов с атомами или моле-

кулами — изменение электронных уровней квазимо-

лекулы в зависимости от межъядерного расстояния,

и электронные переходы между ними с последующей

ионизацией или взаимодействие термов со сплошным

спектром. Были выполнены измерения распределения

свободных электронов по их кинетическим энергиям

для ионно-атомных пар [6–9] и при взаимодействии

ионов с молекулами с малым количеством электро-

нов [10–13].
При скоростях столкновения, соответствующих адиа-

батическому взаимодействию партнеров, основными

каналами образования электронов может быть пря-

мая ионизация (DI), обусловленная распадом ква-

зимолекулярного состояния, вышедшего в сплошной

спектр [14–21], и квазимолекулярная автоионизация или

оже-ионизация (QA) [22,23]. Квазимолекулярная автоио-

низация происходит в результате резонансного корре-

лированного двухэлектронного перехода между термами

квазимолекулы.

Процесс ударной ионизации дает вклад в сечение

образования свободных электронов лишь при скоростях

столкновений, превышающих скорости электронов, при-

надлежащих внешней оболочке атома. При кинетиче-

ской энергии ионов Не2+ менее 10 keV, рассматриваемой

в настоящей работе, сечение этого процесса мало.

1. Методика расчета

При столкновении иона Не2+ с атомом ксенона об-

разуется квазимолекулярная система {НеХе}2+ в воз-

бужденном состоянии, потенциальной энергии которой

достаточно для ее ионизации. При сближении частиц

0
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Рис. 1. Двухэлектронные адиабатические термы квазимолеку-

лы {HeXe}2+ . Член, отвечающий за кулоновское отталкивание

частиц, вычтен. � — 6dσ 2 , � —4 f σ 6dσ , диабатические

термы данных электронных конфигураций выходят в сплошной

спектр (см. ссылки ([10,12]) и отвечают за прямую ионизацию

системы, △ — 4 f σ 2; © — 3dσ 2 , терм, отвечающий за

квазимолекулярную ионизацию QA1; © — 3pσ 6dσ — терм,

отвечающий за квазимолекулярную ионизацию QA2.

уровень гелия 1s коррелирует с уровнем 4 f объеди-

ненного иона Ba2+ и при сближении частиц пересека-

ет 5l термы квазимолекулы. В области этих пересече-

ний происходят электронные переходы в квазимолекуле.

В результате перехода электрона из внешней оболочки

атома Хе на 1s -уровень иона Не+ выделяется энергия,

достаточная для удаления еще одного электрона из

атома Хе. В этом случае процесс образования свободных

электронов является экзотермическим и происходит без

затрат кинетической энергии. Возможность переходов

возникает лишь при достижении определенного расстоя-

ния сближения ядер частиц. При некотором расстоянии

сближения некоторый квазимолекулярный терм может

выйти в сплошной спектр. В результате его распада

происходит прямая ионизация системы.

Для анализа механизма ионизации при столкновении

атомов ксенона с ионом Не2+ были использованы ре-

зультаты работ [17,22]. Подобный анализ образования

свободных электронов был проведен в нашей работе

для столкновения 3He2+−Ar, в интервале энергий ионов

5− 10 keV [24] и использован в настоящей работе для

анализа механизма процессов ионизации в квазимоле-

кулярной системе {НеХе}2+ . Следует отметить, что для

этой системы наиболее эффективен процесс захвата

одного электрона с образованием иона He+(n = 2) из-за

малого дефекта резонанса [3] и не ведущий к образова-

нию свободных электронов.

Для рассмотрения процессов, ведущих к образованию

свободных электронов, первоначально были выполнены

расчеты термов квазимолекулы и вероятностей пере-

ходов между ними. Расчеты термов были выполнены

путем решения уравнения Шредингера в вытянутых
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Рис. 2. Ширины автоионизационных состояний: � —

6dσ 2−3dσ , — прямая ионизация DI; � — 4 f σ 6dσ−3dσ ,
квазимолекулярная ионизация QI; △ — 3pσ 6dσ−3dσ квази-

молекулярная ионизация Q2.

сфероидальных координатах, как это было сделано в

нашей предыдущей работе [24]. Рассчитанные двухэлек-

тронные диабатические термы квазимолекулы {НеХе}2+

приведены на рис. 1.

Расчет энергетических спектров электронов был про-

изведен с помощью соотношений, полученных в рамках

модифицированного адиабатического приближения для

прямой ионизации и теории возмущений для квазимоле-

кулярной автоионизации.

Дифференциальные по энергии электронов сечения

процесса прямой ионизация [17] описывались соотноше-

ниями (1), (2):

dσ
dE

=
4π|R(E)|2ImR(E)

α(E)
exp

[

−
α(E)

VR

]

, (1)

α(E) = 2

E
∫

E0

Im(R(E ′)dE ′
, (2)

где R(E) — функция, обратная терму E(R); ImR(E) —

мнимая часть этой функции; E0 — граничное значение

энергии (первое квазипересечение выдвигающегося диа-

батического терма); VR — радиальная скорость сближе-

ния атомных частиц.

Дифференциальное сечение процесса квазимоле-

кулярной автоионизации описывалось соотношения-

ми (3), (4) [22]:

dσ
dE

= 2π

∫

0∞N(b, R(E))W (E, b)bdb, (3)

W (E, b) =

∣

∣

∣

∣

∣

∣

t
∫

�

√

Ŵ(t)
2π

exp







iEt − i

t
∫

�

E0(t
′)dt′







dt

∣

∣

∣

∣

∣

∣

2

,

(4)

где N(b, R) — заселенность автоионизационного терма,

W (E, b) — вероятность распада, t — время, Ŵ(t) — есте-

ственная ширина терма E(t), b — параметр удара. При

Ŵ ≪ 1 вероятность распада может быть представлена в

виде уравнения (5):

W (E, b) ≈
Ŵ(t0)
E ′

t (t0)
=

Ŵ(R0)

VRE ′

R(R0)
, (5)

где t0 и R0 — время и межъядерное расстояние, соответ-

ствующие области автоионизационного перехода, VR —

скорость, апостроф обозначает производную.

Данные о ширинах термов Ŵ(R0), ведущих к образова-

нию свободных электронов как функции межъядерного

расстояния, представлены на рис. 2.

2. Результаты и их обсуждение

Результаты вычисления дважды дифференциальных

сечений различных каналов образования свободных

электронов при столкновении ионов He2+ с атомами Хе

представлены на рис. 3.

Одним из источников образования свободных элек-

тронов является квазимолекулярная автоионизация [22]
(оже-ионизация), которая соответствует эксперимен-

тально выделяемому процессу захвата с иониза-

цией {2012}. Образование автоионизационного мо-

лекулярного иона может происходить либо в ре-

зультате одновременного перехода двух электронов

(simultaneous) в точке квазипересечения термов квази-

молекулы {НеХе}2+ (QА1), либо при последовательном

переходе (successive) двух электронов в двух различных

по межъядерному расстоянию точках квазипересечения

10–20

10 20 300
dEel, eV

10–19

10–18

10–17

d
d
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d
2

el
–

–
s
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/

,
·

·
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Рис. 3. Дифференциальные сечения различных каналов обра-

зования свободных электронов при столкновении ионов He2+

с атомами Хе. Энергия ионов 10 keV. � — Total, � —

сечениe прямой ионизации из начального состояния DI(1);
� — сечениe прямой ионизации из состояния с одним за-

хваченным электроном DI(2); N — QA (1) — сечение оже-

ионизации в случае одновременного перехода двух электронов

на автоионизационный терм; ▽ — QA (2) — сечение оже-

ионизации при последовательном переходе электронов.
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с последующим оже-распадом этого квазимолекулярного

состояния автоионизационных (QА2):
6dσ 2 → 3dσ + e, квазимолекулярная автоионизация

(QA(1), рис. 3)
6d2 → 3pσ6dσ → 3dσ + e, квазимолекулярная автоио-

низация (QA(2), рис. 3).
Электроны, образующиеся при одновременном пере-

ходе двух электронов, дают вклад в низкоэнергетиче-

скую часть спектра электронов, а дифференциальное

сечение процесса последовательного перехода двух элек-

тронов имеет широкий максимум с наиболее вероятной

энергией электронов ∼ 25 eV.

Третьим источником процесса захвата с ионизацией

является распад автоионизационного состояния Не(2l2)
при межъядерных расстояниях, соответствующих пре-

делу разъединенных атомов, образованного в процес-

се захвата двух электронов. Об этом свидетельствуют

пики в экспериментально измеренных кривых спектра

энергий электронов, соответствующих энергии распада

состояний Не(2s2p1,3P) [23].
Вычисленное интегральное значение сечений процес-

са захвата одного электрона с ионизации, ведущего к

образованию иона Не+, иона Хе2+ и одного свободного

электрона, составляет 3.1 · 10−16 сm2 при энергии ионов

10 keV.

В сечение захвата с ионизацией вносят вклад сле-

дующие каналы: последовательный переход двух элек-

тронов — 2.4 · 10−16 сm2, одновременный переход двух

электронов в квазимолекуле — 0.15 · 10−16 сm2 (почти
100% на орбиталь 3dσ ) и захват двух электронов в ав-

тоионизационное состояние Не(2l2) — 0.55 · 10−16 сm2.

Величина сечения последнего канала процесса опреде-

лена экспериментально [4], исходя из площади пиков,

соответствующих энергии электронов при распаде 2l2

состояний атома гелия.

Экспериментальные измерения сечения процесса за-

хвата с ионизацией {2012}, полученное регистраци-

ей методом совпадений образующихся ионов Хе2+ и

Не+ [1], дают величину 2.7 · 10−16 сm2. Следует отме-

тить, что в эксперименте фиксируются только те случае

взаимодействия, когда образуется только один электрон

и отсутствует дополнительная ионизация атома ксенона

в результате многоэлектронных переходов. Теоретиче-

ский расчет так же не рассматривает многократную

ионизацию. В результате наблюдается хорошее согласие

теории и эксперимента.

Прямая ионизация, осуществляющаяся в результате

одноэлектронных переходов с диабатического терма в

состояния континуума, приводит к образованию элек-

тронов, энергетическое распределение которых имеет

вид убывающей кривой с максимумом при энергии

Eel = 0 eV. На основании проведенных расчетов можно

составить следующую картину эволюции рассматривае-

мой системы. Состояние 6dσ 2 двухэлектронной систе-

мы при сближении сталкивающихся частиц испытывает

захват одного электрона 6dσ → 3pσ за счет связи

Демкова (Rc ≈ 4 a.u., вероятность перехода P = 0.25).

0.001

1 2 30
b, a. u.

0.01

0.1

1

s
, 
a.

 u
.

Рис. 4. Дифференциальные сечения различных каналов обра-

зования свободных электронов от параметра удара. � — Total,

суммарное сечение прямой ионизации и оже-ионизации; � —

D1, сечение прямой ионизации — результат взаимодействия

квазимолекулярного терма и свободного спектра; N — QA1,

сечение оже-ионизации при последовательном переходе элек-

тронов на автоионизационный терм; ▽ — QA2, сечение оже-

ионизации при одновременном переходе электронов.

При дальнейшем сближении частиц осуществляются

следующие процессы, приводящие к ионизации:

6dσ 2 → 6dσ+ e, прямая ионизация (DI(1), рис. 3)
3pσ6dσ → 3pσ+ e, прямая ионизация (DI(2), рис. 3)
Расчеты сечения прямой ионизации, согласно реше-

ниям уравнений (3) и (4), при энергии ионов Не2+

10 keV дают величину σ (202n) = 6.4 · 10−16 сm2. Теория

прямой ионизации — распад терма при выходе в сплош-

ной спектр — не включает в себя многоэлектронные

процессы.

Теоретический расчет показывает (рис. 3), что боль-

ший вклад в сечение образования электронов прямой

ионизации вносит процесс распада состояния (6dσ 2),
а меньший — из состояния с одним захваченным

электроном (3pσ6dσ ). Вероятности осуществления этих

каналов ионизации как функция параметра удара пред-

ставлены на рис. 4.

Однако такое описание без учета многоэлектронных

процессов [17] справедливо для систем лишь с очень

ограниченным количеством электронов [7–10]. Экспе-

римент по измерению сечений элементарных процес-

сов показывает, что образующийся в процессе пря-

мой ионизации многоэлектронный ион {НеХе}2+ в по-

следствии распадается с образованием ионов гелия и

ксенона различного заряда и некоторого дополнитель-

ного числа свободных электронов. Полученная теоре-

тически на основании решений уравнений (1) и (2)
величина сечения прямой ионизации превышает сум-

му всех экспериментальных измеренных величин се-

чений процессов, ведущих к образованию свободных

электронов.
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Сумма сечений таких процессов, полученных на осно-

вании регистрации зарядовых состояний образующихся

ионов, ведущих к образованию свободных электронов,

составляет 4.49 · 10−16 сm2, что составляет лишь 70% от

вычисленного сечения прямой ионизации. Существенное

расхождение в сечениях может быть вызвано в неточном

вычислении ширины диабатического терма, вышедшего

в свободный спектр (рис. 2).

Согласно измерениям сечений элементарных про-

цессов [1], наибольшую часть сечения образования

свободных электронов вносит процесс захвата одного

электрона, ведущий к образованию иона гелия Не+ и

имеющий суммарное сечение 4.77 · 10−16 сm2. Следу-

ющим по величине сечения является процесс захвата

двух электронов, суммарное сечение которых составля-

ет 4.4 · 10−16 сm2. Наименьший вклад вносит процесс

ионизации {2021} без изменения заряда налетающего

иона Не2+ — 0.315 · 10−16 сm2.

Заключение

Теоретический расчет величины сечения захвата с

ионизацией в результате заселения автоионизационного

двуэлектронного терма и его последующего распада

и экспериментальное измерение сечения процесса за-

хвата одного электрона с образованием ионом Не+,

однозарядного иона Хе+ и одного электрона четко

выделяют один определенный элементарный процесс.

В этом случае полученные теоретические и экспе-

риментальные величины сечений показывают хорошее

согласие. Однако образование свободных электронов в

результате прямой ионизации многоэлектронной квази-

молекулы — распада терма при выходе в сплошной

спектр — является лишь частью сечения образования

свободных электронов. Развитый для систем с ма-

лым числом электронов метод определения величины

сечения ионизации требует для случая квазимолеку-

лы НеХе2+ дополнительного учета многоэлектронных

процессов. Экспериментальные данные об абсолютных

величинах элементарных процессов изменения заря-

довых состояний позволяют выделить в чистом виде

любой процесс изменения зарядовых состояний ча-

стиц, связанный с образованием свободных электро-

нов.
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