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Рассмотрены процессы многоэлектронной ионизации нейтральных атомов быстрыми положительными
ионами в модели независимых частиц (МНЧ). Предложен относительно простой метод расчета вероятностей
и сечений многоэлектронной ионизации в представлении параметра удара с использованием одноэлектрон-
ных вероятностей в виде нормированных экспонент pnl(b) = pnl(0) exp(−αnlb), где b — параметр удара,
nl — квантовые числа оболочки мишени. Показатель экспоненты αnl определяется по борновским сечениям
одноэлектронной ионизации электронов мишени, а предэкспонента pnl(0), т. е. вероятность ионизации при
нулевом прицельном параметре — по геометрической модели. Предложенный метод обеспечивает условие
нормировки pnl(b) ≤ 1 при всех скоростях и зарядах налетающих ионов и позволяет с точностью до
фактора 2 вычислять сечения одно-, двух- и трехэлектронной ионизации, сумма которых дает основной
вклад в полное сечение. Результаты расчетов сравниваются с экспериментальными данными и расчетами
других авторов.

PACS: 12.10.Dm

Введение

Многоэлектронные процессы, возникающие при
столкновении атомов, молекул и ионов с фотонами и
заряженными частицами (включая антипротоны) пред-
ставляют интерес для многих задач современной атом-
ной физики. Помимо чисто теоретического интереса к
физике многоэлектронных переходов (анализ влияния
эффектов межэлектронных корреляций) эти процессы
важны и для многих приложений, так как при определен-
ных условиях они происходят с вероятностью, сравни-
мой с вероятностью соответствующих одноэлектронных
реакций. Поэтому многоэлектронные процессы должны
быть рассмотрены наряду с одноэлектронными при
исследовании таких задач, как зарядовое распределение
быстрых ионов, проходящих сквозь плотную плазму или
твердую мишень, физики УТС, тумотерапии и многих
других приложений (см., например, [1–6]).

В случае многоэлектронной ионизации, возникающей
при ион-атомных столкновениях, следует отметить два
основных процесса
ионизацию нейтральных атомов A ионами Xq+:

A + Xq+ → Am+ + 6Xq+ + me− (1)
и ионизацию ионов Xq+ нейтральными атомами A:

Xq+ + A→ Xq′+ + 6A + me−, m = q′ − q, (2)
где q — заряд иона, m — число выбитых электронов.

Суммы в правой части (1) и (2) означают все воз-
можные состояния, соответственно ионов и атомов,
после столкновения. Очевидно, что реакции (1) и (2)
несимметричны; ионизация атомов в (1) происходит при
больших прицельных параметрах за счет воздействия
дальнодействующего кулоновского поля налетающего
иона, а в (2) ионизация иона происходит при близких
столкновениях в результате воздействия на электроны
иона короткодействующего потенциала нейтрального
атома. Более сложные случаи, например процессы одно-
временной ионизации обоих партнеров или перезарядки
с ионизацией, требуют отдельного обсуждения и в
данной работе не рассматриваются.

Влияние многоэлектронной ионизации в реакциях (1)
и (2) довольно велико: в случае (1) сумма эффективных
сечений σm для ионизации m≥ 2 электронов может
достигать 30–40% от полного сечения σtot = 6mσm, а
в (2) при ионизации тяжелых малозарядных ионов —
до 50%. Более того, в последнем случае влияние процес-
сов многоэлектронной ионизации приводит к изменению
асимптотики полного сечения σtot при больших энергиях
столкновения E: σtot ∼ E1/2 вместо обычного закона
убывания по энергии σtot ∼ E−1 [7–9]. Два последних
обстоятельства существенно влияют на время жизни
быстрых ионных пучков в ускорителях, определяемое
ионизацией ионов атомами и молекулами остаточного
газа.
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Объем экспериментальных данных по сечениям мно-
гоэлектронной ионизации нейтральных атомов быстры-
ми ионами достаточно велик: они известны для на-
летающих ионов от H+ до U92+ в интервале энер-
гий 1−120 MeV/u для процессов ионизации с одновре-
менным отрывом m = 1−35 электронов (см., напри-
мер, [10]). Абсолютные значения сечений многоэлек-
тронной ионизации нейтральных атомов положитель-
ными ионами могут быть довольно большими. Так,
экспериментальное сечение 30-кратной ионизации атома
Xe ионами U75+ при энергии ионов E = 15.5 MeV/u
порядка σ30 ≈ 6 · 10−18 cm−2, в то время как сечение
одноэлектронной ионизации σ1 ≈ 2 · 10−14 cm2 [11]. Для
столкновений ионов H+ и He+ с атомами Ga в диапа-
зоне энергий 0.05−1.5 MeV/u сечения многоэлектронной
ионизации заметно превышают сечения многократной
перезарядки и перезарядки с ионизацией [12].

Учет корреляций электронов делает задачу о много-
электронных переходах чрезвычайно трудоемкой, однако
она значительно упрощается при использовании стати-
стической модели (переданной энергии [10]) или модели
независимых частиц (МНЧ), описанной в [13]. Однако
модель переданной энергии, даже в усовершенствован-
ном варианте [14], является полуфеноменологической,
поскольку содержит один подгоночный параметр. При
использовании МНЧ основная трудность в решении за-
дачи заключается в нахождении вероятностей одноэлек-
тронных переходов pnl(b) для всех оболочек мишени nl,
где b — параметр удара, nl — главное и орбитальное
квантовые числа.

В случае ионизации атомов быстрыми положительны-
ми ионами вероятности pnl(b), как правило, вычисляют-
ся в первом борновском приближении в представлении
параметра удара, методом внезапных возмущений, ме-
тодом искаженных волн и методом Монте-Карло (см.,
например, [4,15]). Однако эти методы достаточно слож-
ны в вычислительном отношении, и некоторые из них в
общем случае не обеспечивают нормировку вероятности
pnl(b), а значит, и вероятности многоэлектронной иони-
зации. Использование метода сильной связи атомных
орбиталей при учете достаточно большого числа псев-
досостояний, описывающих сплошной спектр, возможно
практически только при использовании суперкомпью-
теров.

Следует отметить, что МНЧ, будучи достаточно про-
стым, в то же время имеет серьезные недостатки. Преж-
де всего, при использовании МНЧ игнорируется тот
факт, что потенциал ионизации заметно меняется при
изменении зарядового состояния, что может приводить к
неверным значениям вероятности для больших степеней
ионизации налетающего иона. В связи с этим при рас-
четах в рамках МНЧ представляется целесообразным
использовать не слишком трудоемкие методы вычис-
ления одноэлектронных вероятностей, обеспечивающие
точность порядка точности самой модели.

В настоящей работе предложен относительно простой
метод расчета одноэлектронных вероятностей иониза-

ции pnl(b) оболочек мишени как функции параметра уда-
ра и скорости налетающего иона. Величины pnl(b) пред-
ставляются в виде экспонент pnl(b) = pnl(0)/ exp(−αnlb),
где вероятность ионизации pnl(0) при нулевом при-
цельном параметре определяется в приближении гео-
метрической модели [16,17], а экспоненциальный фак-
тор αnl находится с помощью борновских одноэлек-
тронных сечений ионизации электронов из оболочки nl .
На основе МНЧ выполнены расчеты вероятностей и
сечений многоэлектронной ионизации атомов Ne, Ar
и Cs протонами и многозарядными ионами с учетом
вклада всех оболочек атома мишени в области энер-
гий E > 25 keV/u. Результаты расчетов сравниваются
с экспериментальными данными и расчетами методом
сильной связи и в борновском приближении.

Модель независимых частиц

Модель независимых частиц в приближении парамет-
ра удара описана во многих работах [13,18,19]. В этом
подходе вероятность Pm ионизовать m электронов с
учетом всех оболочек многоэлектронной мишени имеет
вид [19]:

Pm(b, v) =
∑
γ

T∏
i =1

(
Ni

mi

)
pmi

i (1− pi )Ni−mi , (3)

T∑
i =1

mi = m,

(
N
m

)
=

N!
m!(N−m)!

, (4)

где суммирование в (3) проводится по всем электрон-
ным оболочкам атома мишени, T означает число обо-
лочек, Ni — число эквивалентных электронов в i -й
оболочке, и N — полное число электронов в атоме
мишени. Согласно (3), для определения вероятностей
и сечений многоэлектронной ионизации необходимо
задать одноэлектронные вероятности ионизации всех
оболочек мишени pnl(b).

Эффективное сечение ионизации m электронов σm и
полное сечение σtot имеют вид

σm(v) = 2π

∞∫
0

bdbPm(b, v), (5)

σtot(v) =
N∑

m=1

σm(v). (6)

Если ввести одноэлектронную вероятность ионизации на
один электрон мишени

ps =
1
N

N∑
m=1

pi , (7)

то из (3) следует обычная биноминальная формула для
вероятности многоэлектронной ионизации

Pm =
(

N
m

)
pm

s (1− ps)N−m. (8)
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Сумма вероятностей по всем m

Pnet =
N∑

m=1

mPm (9)

называется net-вероятностью.

Приближение нормированных
экспонент

В настоящей работе предлагается вычислять одно-
электронные вероятности pnl(b) в виде экспоненты

pnl(b) = pnl(0) exp(−αnlb). (10)

Вероятности pnl(b), pnl(0) — безразмерные величины,
а показатель экспоненты αnl имеет размерность cm−1;
все величины pnl(b), pnl(0) и αnl зависят от скорости v
налетающего иона.

При использовании (10) сечение одноэлектронной
ионизации электрона из nl-оболочки мишени имеет вид

σnl(v) = 2π

∞∫
0

bdbpnl(0) exp(−αnlb) = 2π
pnl(0)
α2

nl

, (11)

а показатель экспоненты равен

αnl =
[

2pnl(0)
σnl(v)/πa2

0

]1/2

, (12)

где a0 — борновский радиус, a0 ≈ 0.529 · 10−8 cm. За-
метим, что сечение ионизации в (11) соответствует
сечению ионизации, отнесенному к одному электро-
ну оболочки nlk, т. е. σnl = σ (nlk)/k, где k — число
эквивалентных электронов оболочки. Таким образом,
зная одноэлектронные сечения ионизации всех оболочек
мишени (из эксперимента или теории) и величину соот-
ветствующих вероятностей при нулевом прицельном па-
раметре, можно определить вероятности одноэлектрон-
ной ионизации pnl(b) в (10) и в соответствии с (3)–(6)
вероятности и сечения многоэлектронной ионизации.

Выражения экспоненциального вида (10) для веро-
ятностей ионизации использовались в ряде работ для
объяснения зависимости полных экспериментальных се-
чений многоэлектронной ионизации атомов от скорости
налетающих ионов; при этом параметры pnl(0) и αnl под-
бирались путем подгонки вычисленных сечений [1,3,4]
или энергетических спектров вторичных электронов [20]
к экспериментальным данным. Напомним, что в данной
работе показатель экспоненты для каждой оболочки
мишени определяется по вычисленным борновским се-
чениям ионизации и значениям pnl(0).

Выбор параметра pnl(0)
по геометрической модели

Среди приближенных классических методов расчета
вероятности ионизации можно выделить приближение,
называемое геометрической моделью (ГМ) [16,17]. Это

приближение позволяет определять вероятность иони-
зации при заданном параметре удара и обеспечивает
нормировку вероятности даже при условии ZP/v > 1 и
малых параметрах удара b, включая b = −0,

pnl(0) ≤ 1, pnl(b) ≤ 1, (13)

где v и ZP — скорость и эффективный заряд налетаю-
щего иона (о выборе ZP см. ниже).

Однако в силу классического характера и сделанных
упрощений приближение ГМ не обеспечивает желаемой
точности при средних и больших параметрах удара, где
погрешность может достигать фактора 2–3 (см., напри-
мер, [21]). Отметим, что сами авторы модели в основном
использовали ее для вычисления только pnl(0).

Согласно ГМ, вероятность pnl(0) ионизации при ку-
лоновском взаимодействии атомного электрона с полем
налетающего иона определяется выражением

pnl(0) = 1−
∞∫

b0

R2
nl(r )[1 − (b0/r )2]1/2r 2dr, (14)

b0 ≈
2Zp

vvnl
, v� vnl, (15)

где vnl и Rnl(r ) — орбитальная скорость и радиальная
волновая функция nl — электрона атома мишени с
нормировкой

∞∫
0

r 2drR2
nl(r ) = 1. (16)

Выражение (14) соответствует той части электронной
радиальной плотности атома, которая заключена в ци-
линдре радиуса b0 вдоль траектории налетающей ча-
стицы с нулевым прицельным параметром, т. е. соот-
ветствует вероятности передачи электрону посредством
кулоновского взаимодействия энергии E большей, чем
энергия связи nl-оболочки I nl : E ≥ I nl . Заметим, что
выражение (14) соответствует вероятности ионизации,
усредненной по m-компонентам, т. е. проекциям l .

Если скорость иона превосходит орбитальную ско-
рость атома мишени, v > vnl, то радиус цилиндра b0

мал, и вероятность pnl(0) убывает с ростом скорости в
соответствии с первым борновским приближением для
кулоновского взаимодействия

pnl(0) ≈ 1−
(
1− b2

0〈r−2〉nl/2
)

= const

(
ZP

v

)2

, b0 � 1.

(17)
В случае ионизации водородоподобного иона мишени

с зарядом ZT из состояния nl орбитальная скорость
vnl = ZT/n, вероятность pnl(0) выражается через функ-
ции Макдональда Kn(x) [16], а асимптотика (17) имеет
вид

pnl(0) ≈ 2
(l + 1/2)n

(
ZP

v

)2

, b0 =
2n
ZT

ZP

v
� 1. (18)
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В настоящей работе для численных расчетов исполь-
зуется общее выражение (14), пригодное при любых
значениях ZP/v , в то время как простые аналитические
выражения (17), (18) справедливы только при больших
скоростях налетающих ионов: ZP/v < 1.

Подробный анализ пределов применимости ГМ вы-
полнен в работах [17,21]. Напомним, что ГМ является
приближением, применимым при скоростях налетающе-
го иона, заметно больших, чем скорость электронов на
орбите атома мишени, т. е. при v� vnl . Вероятность
перехода, вычисленная по ГМ, стремится при формаль-
ной подстановке v→ 0 к нефизическому значению —
единице, вместо очевидного из общих соображений
результата — нуль. Поэтому ГМ не позволяет описать
вероятности и полные сечения ионизации при энергиях
столкновения порядка или меньше энергии, соответ-
ствующей максимуму сечения ионизации. В частности,
зависимость полного сечения от энергии столкновения,
вычисленная в рамках последовательной ГМ, не имеет
максимума. С другой стороны, результаты расчетов пол-
ных сечений ионизации в первом борновском приближе-
нии часто удовлетворительно предсказывают положение
максимума полного сечения одноэлектронной иониза-
ции, а величину полного сечения в максимуме дают с
погрешностью не более фактора 2 при условии Zp/v < 1.
Поэтому область применимости предложенной модели
нормированных экспонент может быть более широкой,
чем область применимости ГМ.

Возвращаясь к выбору метода расчета pnl(0), следует
отметить, что расширение области применимости и
уточнение предлагаемого метода нормированных экспо-
нент возможно при использовании для расчета pnl(0)
квантово-механических приближенных методов в пред-
ставлении параметра удара, автоматически обеспечива-
ющих нормировку вероятности. Среди таких методов
перспективным представляется приближение внезапных
возмущений [22–24]. Правда, расчеты в этом прибли-
жении заметно сложнее, чем при использовании ГМ,
поскольку требуют расчета трехмерных интегралов от
осциллирующих функций, интегрирования по энергии
вылетевшего электрона и суммирования по 5–8 парци-
альным волнам. Однако аналогичный объем вычислений
необходим и для расчетов в первом борновском прибли-
жении в представлении параметра удара, не гарантиру-
ющем нормировку вероятности перехода.

Численные расчеты

В настоящей работе вероятности Pm(b) и сечения
m-электронной ионизации σm вычислялись по програм-
ме MIT (Multielectron Ionization Transitions) с использо-
ванием формул (3), (5), (10), (12), (14), (15); в качестве
входных данных в программе MIT используется набор
вероятностей pnl(b) для тех оболочек атома мише-
ни, которые учитываются при расчетах. Для функций
pnl(b) использовались выражения в виде нормированных
экспонент (10), где предэкспонента pnl(0) вычислялась

по формуле (14) с радиальными волновыми функция-
ми Rnl(r ) из программы ATOM [25], а расчет одно-
электронных сечений ионизации в (12) проводился по
программе LOSS [26] в нерелятивистском борновском
приближении методом парциальных волн. В програм-
мах ATOM и LOSS функции Rnl(r ) оптического электро-
на в дискретном и непрерывном спектре вычисляются с
помощью численного решения уравнения Шредингера в
эффективном поле атомного остатка, состоящего из ядра
и остальных электронов.

Численные расчеты вероятностей и сечений одно- и
многоэлектронной ионизации выполнены для атомов H,
Ne, Ar и Cs при столкновении с быстрыми протонами
и положительными ионами. При расчетах существен
выбор эффективного заряда налетающего иона ZP в
уравнениях (14), (15). Было апробировано несколько
приближений для нахождения ZP, в частности, прибли-
жение экранированного заряда ядра по рецепту Сле-
тера [25], приближение Гиллеспи [27], а также способ
нахождения Zp по программе LOSS. В последнем случае
ZP определялось по формуле

ZP(nl, v)[σq(nl, v)/σprot(nl, v)]1/2, (19)

где σq(nl, v) и σprot(nl, v) — сечения ионизации
nl-оболочки мишени ионом с зарядом q и протоном
(q = 1) соответственно. Однако сравнение сечений мно-
гоэлектронной ионизации, вычисленных с различны-
ми зарядами ZP, с имеющимися экспериментальными
данными показало, что наилучшее согласие расчетов
по предлагаемой модели достигается, если просто по-
ложить Zp = q и сечения σnl(v) в (12) вычислять по
формуле

σnl(v) = q2σprot(nl, v), (20)

т. е. одноэлектронные сечения ионизации электронов
всех оболочек мишени вычислять с одним и тем же
эффективным зарядом налетающего иона. Тогда для
расчета экспоненты αnl в (12) можно использовать более
простое выражение

αnl =
[

2pnl(0)
q2σprot(nl, v)/πa2

0

]1/2

. (21)

Возможно, что при другом представлении базисных
вероятностных функций (10) выбор эффективного за-
ряда ZP будет иным. Тем не менее выражение (21)
обладает рядом преимуществ. Во-первых, оно отража-
ет экспериментальный факт, согласно которому сече-
ние m-электронной ионизации зависит в основном от
заряда налетающего иона q, но не от его атомной
структуры. Например, экспериментальные сечения пя-
тикратной (m = 5) ионизации атомов Ne ионами Ne4+

и Ar4+ при энергии 1.05 MeV/u составляют 1.4 · 10−18

и 1.2 · 10−18 cm2 соответственно. Во-вторых, сечения
ионизации протонным ударом намного легче вычислять,
чем сечения ионизации ионами со сложной атомной
структурой. Наконец, при достаточно больших скоро-
стях столкновения сечения ионизации протонным уда-
ром близки к сечениям ионизации электронным ударом,
значения которых широко представлены в литературе.
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Рис. 1. Взвешенные вероятности bp1s (b) ионизации протона-
ми атома водорода из основного состояния при энергии про-
тонов E = 1.0 MeV (v = 6.32 at.u.) как функции прицельного
параметра b в атомных единицах: 1 — метод нормированных
экспонент, программа MIT, настоящая работа; 2 — метод силь-
ной связи [19]; 3 — борновское приближение в представлении
параметров удара [28].

Ионизация атомов водорода
протонами: столкновения p + H(1s)

На рис. 1 приведены результаты расчетов вероят-
ностей одноэлектронной ионизации протонами атома
водорода из основного состояния как функции при-
цельного параметра b при энергии E = 1 MeV (ско-
рость v = 6.32 at.u., 1 at.u. = 2.2 · 108 cm/s). Результаты
расчетов в рамках модифицированного метода сильной
связи [19] хорошо согласуются с результатами борнов-
ского приближения [28], но отличаются от результатов
расчетов методом нормированных экспонент, выполнен-
ных в настоящей работе по программе MIT. Факти-
чески расхождение между результатами, полученными
методами сильной связи и нормированных экспонент,
определяет точность предложенного нами метода —
порядка 30−50%.

Ионизация атомов неона

Для расчета вероятностей и сечений многоэлектрон-
ной ионизации сложных атомов необходимо знать сече-
ния одноэлектронной ионизации протонами и параметры
pnl(0) и αnl для всех оболочек nl-мишени. Указанные
параметры, вычисленные в настоящей работе, указаны
в таблице в случае ионизации Ne и Ar мишеней иона-
ми с зарядом q = 4 и энергией 1.5 MeV/u (скорость
v = 6.48 at.u.). Скорости электронов на орбите опреде-
лялись по формуле

vnl =
√

I nl/Ry,

где I nl — энергия связи атомной оболочки в Ридбергах,
1 Ry = 13.606 eV. Сечения ионизации протонным ударом
σprot(nl) вычислялись по программе LOSS, параметры

Орбитальные скорости электронов vnl , сечения ионизации
протонами σprot(nl) на один электрон оболочек nl и па-
раметры одноэлектронных вероятностей (10) Ne(1s22s22p6)
и Ar(1s22s22p63s23p6) мишеней. Все данные приведены в
атомных единицах, сечения ионизации даны в единицах
πa2

0 ≈ 0.88 · 10−16 cm2

Параметры Ne Ar Параметры Ne Ar

v1s 8.00 15.4 p1s(0) 0.574 0.693
v2s 1.89 4.90 p2s(0) 0.554 0.41
v2p 1.26 4.30 p2p(0) 0.784 0.51
v3s − 1.47 p3s(0) − 0.34
v3p − 1.08 p3p(0) − 0.51

σprot(1s) 5.22 · 10−4 8.39 · 10−6 α1s 11.72 101.6
σprot(2s) 3.21 · 10−2 3.50 · 10−3 α2s 1.47 3.72
σprot(2p) 7.33 · 10−2 4.36 · 10−3 α2p 1.16 3.79
σprot(3s) − 6.20 · 10−2 α3s − 0.83
σprot(3p) − 2.11 · 10−1 α3p − 0.56
b0(1s) 0.15 0.080
b0(2s) 0.65 0.25
b0(2p) 0.98 0.29
b0(3s) − 0.84
b0(3p) − 1.14

pnl(0) по программе ATOM, формула (14), парамет-
ры b0 — по (15), а показатели экспонент αnl — по (12).

Многоэлектронная ионизация атомов Ne протонами
и положительными ионами изучена наиболее детально
экспериментально и теоретически, поэтому мы рассмот-
рим этот пример более подробно. На рис. 2 приве-
дены сечения одноэлектронной ионизации атома Ne
(1s22s22p6) протонами как функции скорости протонов,
вычисленные по программе LOSS в борновском прибли-
жении. Для сравнения приведены сечения ионизации на
один электрон, т. е. значения σ1s/2, σ2s/2 и σ2p/6, так
как именно эти сечения входят в (12) для определения
одноэлектронных сечений. Как видно из рис. 2, сечения
ионизации на один электрон из 2s- и 2p-оболочек одного
порядка, а одноэлектронные сечения 1s-оболочки на
несколько порядков меньше.

Рис. 2. Сечения ионизации на один электрон всех оболочек
атома Ne протонами как функции скорости протона.
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Рис. 3. Вероятности ионизации pnl(0) электронов атома Ne
как функции отношения v/ZP .

Соответствующие вероятности pnl(0) при нулевом
параметре удара, вычисленные в геометрической моде-
ли (14), (15), приведены на рис. 3 как функции отно-
шения v/Zp, где v и ZP — скорость и эффективный
заряд налетающего иона. Для расчета волновых функций
использовалась программа ATOM, описанная в [25].
Видно, что несмотря на большое отличие в сечениях
ионизации, все вероятности pnl(0) имеют одинаковый
порядок величины и не превосходят единицы, что обес-
печивается формулами (14), (15).

На рис. 4 приведено сравнение взвешенных вероятно-
стей одноэлектронной ионизации электронов оболочек
атома неона протонами при энергии 1.05 MeV/u как
функции прицельного параметра, вычисленных методом
сильной связи и методом нормированных экспонент. Как
видно из рис. 4, результаты расчетов обоими методами
хорошо согласуются друг с другом, в то время как для
вероятности ионизации электронов 1s-оболочки резуль-
таты расчетов заметно расходятся. Это расхождение свя-
зано с нарушением условия малости (15) орбитальной
скорости 1s-электрона (v1s ≈ 8 at.u.) по сравнению со
скоростью налетающего протона (v ≈ 6.5 at.u.).

Экспериментальные сечения одно-, двух- и трехэлек-
тронной ионизации атомом Ne протонами приведены
на рис. 5 в сравнении с результатами расчетов мето-
дом сильной связи и настоящей работы. Вычисленные
методом нормированных экспонент сечения находятся
в довольно хорошем согласии с экспериментальными
данными и расчитанными методом сильной связи, за ис-
ключением случая трехэлектронной ионизации (m = 3),
где экспериментальные сечения убывают значительно
медленнее, чем вычисленные сечения. Видно, что при-
ближение, предложенное в данной работе, приводит к
завышенным сечениям в области низких энергий по
сравнению с методом сильной связи, что характерно для
приближения геометрической модели.

Вообще говоря, при больших кратностях ионизации
налетающего иона приближение независимых частиц
становится неприменимым, так как начинается влияние

процессов Оже-распада мишени в результате ионизации
и перезарядки с участием электронов внутренних оболо-
чек атома [30]. Напомним, что наилучшие в настоящее
время теоретические результаты для сечений много-
электронной ионизации были получены в классической
модели Монте-Карло для n взаимодействующих частиц
(n-CTMC, см. [31], где приведены расчеты сечений
многоэлектронной ионизации тяжелых ионов при столк-
новении с атомами). В этом модели преодолены неко-

Рис. 4. Взвешенные вероятности ионизации 2bpnl (b) (на один
электрон) для всех оболочек атомов Ne(1s22s22p6) протонами.
Пунктир — метод сильной связи [29], сплошные кривые —
метод нормированных экспонент, программа MIT, настоящая
работа. Значения сечений ионизации, соответствующие приве-
денным вероятностям, даны в таблице.

Рис. 5. Сечения ионизации протонами m = 1, 2, 3 электронов
атомов Ne как функции энергии протонов: кружка — экспе-
римент [32], пунктир — метод сильной связи [29], сплошные
кривые — настоящая работа, программа MIT, расчет с ZP = 1.
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Рис. 6. Сечения m-электронной ионизации атомов неона ионами: сплошные кружки и треугольники — эксперимент:
Neq+ + Ne [33]; Arq+ + Ne [34] соответственно. Теория: пунктир — метод сильной связи [19], сплошные кривые — настоящая
работа, программа MIT, с ZP = 2, 4, 6 и 10.

торые недостатки стандартной МНЧ, но ее применение
требует использования суперкомпьютеров.

На рис. 6 приведены вычисленные сечения много-
электронной ионизации атомов Ne ионами с зарядом
q = 2, 4, 6 и 10 при энергии налетающих ионов
E = 1.05 MeV/u (v = 6.48 at.u.) в сравнении с имеющи-
мися экспериментальными данными. Следует отметить,
что в литературе, как правило, приведены расчеты мно-
гоэлектронных сечений ионизации нейтральных атомов
для столкновений только с протонами и голыми ядрами,
т. е. с бесструктурными частицами. Эти расчеты приведе-
ны на рис. 6 в сравнении с экспериментом и расчетами,
выполненными в настоящей работе. Экспериментальные
сечения ионизации m = 1−5 электронов атомов неона
ионами Ne4+ и Ar4+ имеют весьма близкие значения, что
является общим свойством экспериментальных сечений
многоэлектронной ионизации при больших энергиях: се-
чения зависят, главным образом, от заряда налетающего
иона, а не от его атомной структуры. Для случая q = 4
метод нормированных экспонент описывает эксперимен-
тальные данные для ионизации m = 1, 2 и 3 электронов
с точностью порядка 50%, но гораздо хуже ионизацию
m> 3 электронов неона. Это связано с тем обстоя-
тельством, что с ростом заряда q нарушается условие
применимости борновского приближения (q/v < 1), и

сечения одноэлектронной ионизации, вычисленные с
помощью программы LOSS, дают завышенные значения.

На рис. 7 приведены сечения ионизации на один
электрон всех оболочек атома Ar протонным ударом,
вычисленные по программе LOSS. Соответствующие

Рис. 7. Сечения ионизации на один электрон всех оболочек
атома Ar(1s22s22p63s23p6) протонами как функции скорости
протона (at.u.) — расчет по программе LOSS настоящая
работа.

Журнал технической физики, 2006, том 76, вып. 9



Многоэлектронная ионизация атомов быстрыми ионами: приближение нормированных экспонент 29

Рис. 8. Вероятности ионизации pnl (0) электронов атома
Ar(1s22s22p63s23p6) как функции v/ZP формулы (14), (15).

вероятности pnl(0) при нулевом параметре удара, вычис-
ленные в геометрической модели (14)–(15), приведены
на рис. 8 как функции отношения v/ZP, где v и ZP —
скорость и эффективный заряд налетающего иона. Для
расчета волновых функций использовалась программа
ATOM, описанная в [25].

Рис. 9. Сечения m-электронной ионизации атомов аргона ионами с зарядом q = 4, 6, 8 и 10: сплошные кружки — эксперимент [35],
открытые кружки —настоящая работа, программа MIT, ZP = 4, 6, 8 и 10 соответственно.

На рис. 9 приведены сечения многоэлектронной иони-
зации атомов Ar ионами аргона. При расчетах настоя-
щим методом учитывался вклад всех 18-ти электронов
аргона. Аналогично ионизации атомов неона (рис. 6)
вычисленные в настоящей работе сечения сильно завы-
шают экспериментальные данные при m> 4, что связано
с тем же обстоятельством — нарушением условия
применимости борновского приближения (q/v < 1) с
помощью которого были вычислены параметры αnl , од-
ноэлектронные борновские сечения оказались завышен-
ными, а соответственно параметры αnl — заниженными,
что и привело к расхождению расчетов с экспериментом.

Наконец, на рис. 10 приведены сечения многоэлек-
тронной ионизации атомов Cs ионами C6+ при энер-
гии E = 6.2 M. Расчеты проводились по программам
LOSS и MIT с учетом вклада всех 55-ти электронов
мишени. Полное вычисленное сечение ионизации равно
σtot = 6mσm = 1.67 · 10−15 cm2, при этом парциальные
сечения составляют σ1 = 1.31 · 10−15, σ2 = 2.5 · 10−16,
σ3 = 7.62 · 10−17 и σ4 = 2.61 · 10−17 cm2, так что сум-
марный вклад многоэлектронных процессов с m≥ 2
в этом случае составляет ∼ 20% от полного сече-
ния σtot. Экспериментальное значение σtot, оцененное в
работе [36], довольно близко к вычисленному и равно
σtot = 1.41 · 10−15 cm2.
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Рис. 10.

Заключение

Предложен метод расчета вероятностей и сечений
многоэлектронной ионизации найтральных атомов бы-
стрыми ионами на основе приближения независимых
частиц в представлении параметра удара. Метод основан
на использовании одноэлектронных вероятностей иони-
зации оболочек мишени в виде нормированных экспо-
нент, где предэкспонента вычисляется по геометриче-
ской модели, а показатель экспоненты — по борновским
сечениям ионизации атома мишени протонным ударом.
Метод позволяет описать вероятности и сечения одно-,
двух- и трехкратной ионизации с точностью до фактора 2
при достаточно больших энергиях налетающих ионов.
Предложенный метод может представлять интерес для
расчета сечений многоэлектронной ионизации тяжелых
атомных мишеней.

Работа выполнена при поддержке грантов РФФИ
№ 04-02-16309, 03-02-16053 и ИНТАС гранта
№ 0354-3604.
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