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Представлено кутові і енергетичні залежності диференціальних перерізів (ДП) пру-
жного розсіяння електронів на атомі магнію основному стані 31S. Розрахунки ДП здій-
снено за допомогою методу R-матриці з B-сплайнами. Розклад сильного зв‘язку вклю-
чав 37 зв‘язаних станів атома магнію. Здійснено порівняння розрахованих кутових за-
лежностей ДП пружного зіткнення e+Mg з наявним експериментом при енергіях зітк-
нення 10, 15, 20, 40, 60 та 80 еВ. Порівняно з експериментом також енергетичні зале-
жності цих ДП в області енергій від 2 до 5 еВ при фіксованих значеннях кутів 24o, 54o, 
90o та 120o. Наведено різні ракурси 3D-поверхні залежностей ДП від кутів розсіяння та 
енергій налітаючого електрона. Отримано хороше узгодження розрахованих ДП з іс-
нуючими експериментальними даними. 
 
 

Вступ 
 
У недавніх роботах [1, 2] ми з співавто-

рами детально розглянули стан наукових 
досліджень з розсіяння електронів низьких 
і середніх енергій на атомі магнію. Резуль-
тати наявних експериментальних вимірю-
вань [3-10] кутових залежностей диферен-
ціальних перерізів (ДП) розсіяння елект-
ронів на атомі магнію були порівняні з іс-
нуючими теоретичними розрахунками ДП 
[3-5, 11-16], виконаними у наближенні 
збіжного сильного зв‘язку, методу R-
матриці з псевдостанами, у наближенні 
релятивістських спотворених хвиль, на-
ближенні сильного зв‘язку п‘яти каналів, 
методом оптичного сильного зв‘язку, мо-
дифікованої багаточастинкової теорії пер-
шого порядку, а також нерелятивістського 
наближення спотворених хвиль (детальні-
ше див. [1, 2]). В доповнення до перерахо-
ваних вище теоретичних обчислень, у ро-
ботах [1, 2] нами були проведені за допо-
могою методу R-матриці з B-сплайнами 
(BSR) [17] незалежні ab initio розрахунки 
диференціальних перерізів розсіяння елек-
тронів на атомі магнію для широкого спек-
тру розглядуваних переходів, енергій зітк-
нення та кутів розсіяння. Зокрема, було 

здійснено розрахунок методом BSR куто-
вих залежностей ДП пружного розсіяння 
електронів на атомі Mg в основному стані 
31S і ДП збудження спектроскопічних ста-
нів 31Po, 33Po, 41S, 31D та 41Po магнію при 
енергіях зіткнення 10, 15, 20, 40, 60, 80 та 
100 еВ у діапазоні кутів розсіяння від 0o до 
180o. Крім диференціальних (по куту) пе-
рерізів, були розраховані також відповідні 
інтегральні (по куту) перерізи зіткнення 
електронів з атомом Mg в основному стані. 
Порівняння даних, отриманих у набли-
женні BSR, з наявним експериментом та 
іншими теоретичними розрахунками пока-
зало що використовуваний нами метод за-
безпечує точність обчислень у загальному 
кращу, ніж інші теоретичні наближення, за 
винятком, можливо, прецизійних варіантів 
методу CCC, які, проте, є надто ресурсоза-
тратними.  
Відмітимо, що проведені в роботах [3-5, 

11-16] розрахунки стосувалися окремих ви-
браних переходів і кількох енергій, у кожно-
му випадку, звичайно, інших. Тільки в ре-
зультаті досліджень [1, 2], проведених у 
рамках методу BSR, було вперше отримано 
всебічні набори даних з ДП, що покрива-
ють по суті весь набір наявних експериме-
нтальних даних. Систематичне порівняння 
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наявних експериментальних і теоретичних 
результатів зробило можливим оцінювання 
точності існуючих даних і знаходження 
можливих джерел відмінностей. Вказані 
розрахунки [1, 2] були виконані з викорис-
танням розширеної версії R-матричного 
методу з B-сплайнами, в якій для предста-
влення функцій континууму в розкладі си-
льного зв‘язку хвильової функції розсіяння 
був використаний B-сплайновий базис. 
Недавні застосування цього методу до ква-
зі-двоелектронних атомів, таких як Ca [18, 
19] та Zn [20], показали значно краще узго-
дження між експериментом і теорією для 
низькоенергетичного розсіяння у порівнянні 
з попередніми розрахунками. Більше того, 
наближення BSR показало свою високу 
розрахункову „спроможність” навіть при 
обчисленні характеристик такого тради-
ційно незручного для обчислень об‘єкту як 
атом вуглецю [21]. Використання наборів 
неортогональних орбіталей як для побудо-
ви хвильових функцій мішені, так і для 
представлення функцій розсіяння дозволи-
ло проводити більш точні описи станів 
мішені, ніж ті, які використовувалися у 
більш ранніх розрахунках зіткнення. Зок-
рема, наявні хвильові функції мішені міс-
тять як валентну так і кор-валентну коре-
ляції, які ab initio включають багатоконфі-
гураційні розклади з відкритим кором.  
Крім диференціальних перерізів зазна-

чених вище переходів, у [1] були представ-
лені також відповідні інтегральні перерізи 
Mg. Їх дослідження, звичайно, не було та-
ким багатостороннім і детальним, як у на-
ших роботах [22, 23], проте показало хоро-
ше узгодження з новітніми експеримента-
льними даними [6] щодо цих перерізів. 
Не зважаючи на великий обсяг представ-

лених в [1, 2] даних щодо кутових залежно-
стей ДП розсіяння e+Mg, у згаданих робо-
тах залишилися зовсім не розкритими пи-
тання, пов‘язані з енергетичними залежнос-
тями цих ДП, а також питання кореляції ку-
тових і енергетичних залежностей ДП. Дана 
робота якраз і присвячена розгляду перера-
хованих питань, що не знайшли відобра-
ження в [1, 2]. Зазначимо, що єдиною відо-
мою нам роботою у якій розглядаються 
енергетичні залежності ДП атома Mg є до-
слідження [24]. 

Дана стаття організована наступним чи-
ном: cпочатку дано схематичний опис 
структури мішені і найбільш важливих ас-
пектів розрахунку зіткнення, далі предста-
вляються диференціальні перерізи пружно-
го розсіяння і обговорюються їх енергетич-
но-кутові залежності. Ми закінчуємо обго-
воренням наявних проблем з аналізом отри-
маних результатів і оглядом можливих пер-
спектив майбутніх теоретичних досліджень. 

 
Методи розрахунку 

 
У даній роботі нами використано дані з 

обчислення структури атома Mg здійснені 
за допомогою пакетів програм BSR [17] і 
MCHF [25, 26] у попередній статті [1]. За-
гальна теорія BSR-розрахунків атомної 
структури та процесів розсіяння електронів 
на атомах, з описом комп'ютерних програм 
пакету BSR, наведена в [17]. Конкретна 
розрахункова модель, результати застосу-
вання якої використані у даному дослі-
дженні, була детально описана в нашій по-
передній роботі [1] і тому не буде повторе-
на тут. Зупинимося тільки на вузлових мо-
ментах. Точний опис мішені генерувався 
шляхом використання багатоконфігурацій-
них розкладів, які враховують і валентну, і 
кор-валентну кореляції. При цьому вико-
ристовувалися залежні від терму валентні 
орбіталі, які були індивідуально оптимізо-
вані для різних розглядуваних станів. В 
результаті були отримані набори нормова-
них ортогональних одноелектронних орбі-
талей для кожного стану у рамках одного 
терму. У той же час, орбіталі з різних на-
борів не утворюють ортонормованого ба-
зису.  
В підході сильного зв‘язку до проблеми 

зіткнення ці неортогональні орбіталі вико-
ристовуються для опису станів мішені. Як 
було вказано вище, обчислення виконані за 
допомогою пакету програм R-матриці з B-
сплайнами [17], у якому чисельні B-
сплайни використовуються в якості базис-
них функцій для опису вільного електрона 
поза R-матричним „боксом” радіусу a. Зо-
крема, ми приймали a = 80 a0, де a0 = 
0.528×10–10 м – борівський радіус, а раді-
альна область була перекрита 110 сплай-
нами порядку 8.  
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Ми починали з генерування орбіталей 
кора у хартрі-фоківському розрахунку для 
Mg2+ і таким чином отримали валентні ор-
біталі 3s, 3p, 3d, та 4s з обчислень із замо-
роженим кором для Mg+. Далі, кор-
валентна кореляція моделювалася шляхом 

додавання конфігурацій lnlnp ′′52  через 
розклад 
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де риска означає радше кореляційну, ніж 
фізичну орбіталь. Іншими словами, хартрі-
фоківські хвильові функції φHF(2p6nl) були 
покращені кореляційними функціями χ із 
2p-збудженого кора. Ці розрахунки були 
здійснені програмою MCHF Froese Fischer 
et al. [26].  
 

 

Рис. 1. (a)-(f) Кутові залежності ДП пружного роз-
сіяння 3s2 1S – 3s2 1S при значеннях енергій 10, 15, 
20, 40, 60 та 80 еВ: (●) експеримент [6]; (───) 
BSR37, даний розрахунок. Детальне порівняння з 
даними [4, 11, 12] наведено у роботі [1]. 
 

У подальшому, в багатоконфігурацій-
них BSR-розрахунках мішені для системи 

Mg+ + e–, нами були нараховані електронні 
орбіталі атома Mg для симетрій 1,3S, 1,3Po, 
3P, 1,3D та 1,3Fo – всього 36 нижніх станів 
атома Mg (за винятком станів з конфігура-
цією 5g, 6g), а також для високо розміще-
ного автоіонізаційного стану 2p63p2 1S. 
Тобто у розкладі сильного зв‘язку ми вра-
хували 37 спектроскопічних станів, вклю-
чаючи стани конфігурації 3p2 поза неон-
подібним кором. Ми використовували той 
самий багатоканальний розклад (1) як для 
станів 3snl, так і для всіх станів nl2 з екві-
валентними електронами. 
 

 

Рис. 2. (a)-(d) Залежності ДП пружного розсіяння 
3s2 1S – 3s2 1S від енергії при значеннях кутів 24o, 
54o, 90o та 120o: (●) експеримент [24]; (───) 
BSR37, даний розрахунок; (- - - -) RM, [24].  

 
Використовуючи 20–50 конфігурацій 

для кожного стану мішені, одночасно із 
залежною від терму оптимізацією одно-
електронних орбіталей, ми отримуємо опис 
мішені (рівні енергій та сили осциляторів) 
який може бути використано у розрахун-
ках зіткнення при наявності досить скром-
них обчислювальних ресурсів. Подробиці 
можна установити з таблиць 1 та 2 статті 
Zatsarinny et al. [1]. Як сказано вище, тут 
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ми тільки фіксуємо модель обчислення 
структури мішені і зроблені в даній роботі 
припущення щодо кореляційної взаємодії 
електронів у атомі магнію.  
 

 
 

 
 
Рис. 3. Різні ракурси 3D-поверхні кутової та енер-
гетичної залежностей ДП пружного переходу 3s2 1S 
– 3s2 1S при розсіянні електронів на атомі Mg в об-
ласті енергій до 25 еВ. Жовта (позначена цифрою 
1) і біла смуги на 3D-поверхні позначають зріз ДП 
при енергії 10 еВ, розрахованих у наближенні 
BSR37 та поміряних на експерименті [6], відповід-
но. 
 

Перерізи обчислювалися за стандарт-
ною R-матричною схемою, з використан-
ням для зовнішньої області пакету FARM 
[27]. Як і у роботах [18-21], у розрахунках 
розсіяння ми використовували експериме-
нтальні енергії збудження мішені NIST  
[28], а не енергії, отримані в BSR37-

розрахунках. 
 

Результати і обговорення 
 
На рис. 1 представлені ДП пружного 

розсіяння електронів на Mg. Абсолютні 
експериментальні ДП [6] порівняні з ре-
зультатами даного R-матричного з B-
сплайнами розрахунку із врахуванням 37 
спектроскопічних станів атома Mg у роз-
кладі сильного зв‘язку, BSR37. На рисунку 
не відображені результати розрахунків ДП, 
виконаних у наближеннях збіжного силь-
ного зв‘язку та R-матричного наближення 
з псевдостанами [4, 14], методу сильного 
зв‘язку п‘яти [11] та шести [12] каналів, а 
також відносні експериментальні ДП [3, 4], 
оскільки детальне порівняння наших 
BSR37-результатів з цими даними було 
проведено у роботах [1, 2].  

 

 

Рис. 4. (a)-(e) Динаміка зміни ДП пружного розсі-
яння e+Mg: зрізи кутових залежностей ДП з рос-
том енергії налітаючого електрона. (f)-(h) Зрізи 
кутових залежностей ДП пружного розсіяння в 
"околі особливих точок" на відповідній 3D-
поверхні. Значення енергій проставлені у графіч-
них вікнах. 
З рис. 1 видно, що у всьому діапазоні 

енергій від 10 до 80 еВ і для всіх кутів роз-
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сіяння, від 0 до 180o, спостерігається чудо-
ве узгодження даних BSR37 з експеримен-
том [6]. Виняток становлять дві останні 
експериментальні точки (при кутах 140o та 
150o) для енергій 10, 15 та 20 еВ, для яких 
теоретична крива дещо відхиляється від 
експериментальних значень.   

 

 

Рис. 5. (a)-(h) Динаміка зміни ДП пружного розсі-
яння e+Mg: зрізи енергетичних залежностей ДП з 
ростом кута розсіяння електрона на атомі Mg. 
Значення кутів розсіяння проставлені у графічних 
вікнах. 

 
Як видно з рис. 1, зміна форми кутових 

залежностей ДП зі зміною енергії для 
пружного переходу є досить значною. 
Природним є бажання отримати уявлення 
про зміну цих залежностей не тільки у ви-
ділених точках по енергії, а у всьому непе-
рервному енергетичному діапазоні від по-
рога до, наприклад, 25 еВ. Ще більший ін-
терес являє дослідження, поряд з кутовими 
залежностями ДП, енергетичних залежно-
стей розглядуваних ДП. Наскільки нам ві-
домо, зміна енергетичних залежностей ДП 
пружного розсіяння електронів на Mg при 
фіксованих кутах розсіяння розглядалаcя 
тільки у роботі [24]. На рис. 2 проведено 

порівняння енергетичних залежностей ДП, 
розрахованих методом BSR37, з експери-
ментальними даними [24] і представлени-
ми у цій же роботі теоретичними розраху-
нками у R-матричному наближенні (RM).  
Як видно з рис. 2, енергетичні залежно-

сті ДП [24] представлені у дуже вузькому 
діапазоні енергій (від 2 до 5 еВ) і тільки 
при чотирьох значеннях кутів: 24o, 54o, 90o 
та 120o. Дані двох незалежних R-мат-
ричних наближень, даного BSR37 і пред-
ставленого у роботі [24], щодо енергетич-
них залежностей ДП практично співпада-
ють для всіх розглянутих енергій і кутів. 
Обидва R-матричні наближення досить до-
бре передають якісну залежність виміря-
них на експерименті ДП від енергії. У той 
же час, при кутах 24o, 90o та 120o спостері-
гаються досить значні розбіжності в абсо-
лютних значеннях експериментальних і 
розрахованих ДП. Очевидно, природа цих 
розбіжностей потребує додаткового до-
сконального вивчення.  
Наступним кроком, поряд з відобра-

женням окремо кутових і окремо енерге-
тичних залежностей ДП, є їх представлен-
ня у вигляді тривимірної 3D-поверхні.  
Для ілюстрації можливостей 3D-аналізу 

на рис. 3 представлено два ракурси 3D-по-
верхні кутової і енергетичної залежностей 
ДП пружного розсіяння електронів на маг-
нії в області енергій до 25 еВ. На рисунку 
видно складну структуру цієї поверхні, що 
характеризується наявністю глибоких по-
здовжніх/скісних жолобів між підвищени-
ми ділянками, а також поперечних складок 
і подібних до вирв мінімумів з чіткою ене-
ргетично-кутовою локалізацією. Дрібно-
структурна "гладкість" розглядуваної 3D-
поверхні очевидно залежить не тільки від 
фізики задачі, але й від якості чисельного 
розрахунку відповідних ДП. У певній мірі 
відсутність "немотивованих" збрижень, 
зломів та інших нерівностей на цій повер-
хні може слугувати хорошим візуальним 
тестом для визначення якості проведених 
розрахунків ДП. 

Поряд з якісною оцінкою розрахованих 
ДП пружного розсіяння e+Mg, проілюст-
рованої рис. 3, на рис. 4 та 5 показано, від-
повідно, зрізи кутових та енергетичних за-
лежностей цих ДП при фіксованих значен-
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нях енергії, чи кутів розсіяння. З аналізу 
зрізів кутових залежностей ДП при різних 
енергіях, рис. 4, можна скласти уявлення 
про динаміку зміни ДП з ростом енергії 
(a)-(f), а також про поведінку ДП в околі 
локалізованих по кутах і енергіях "особли-
вих областей" на 3D-поверхні. Аналогічну 
інформацію, але вже стосовно енергетич-
них залежностей при фіксованих кутах 
розсіяння можна отримати з рис. 5. Як вид-
но з рис. 5, найбільш інтенсивних змін 
енергетична залежність ДП пружного роз-
сіяння зазнає в області кутів розсіяння від 
~60 до 110o. І навпаки, при кутах, більших 
за ~150o, ця залежність залишається прак-
тично незмінною. Інтерес могло би пред-
ставляти, для прикладу, встановлення від-
повідності між резонансами в інтегральних 
перерізах розсіяння і спостережуваними 
структурами на розглядуваній 3D-по-
верхні, а також причини появи локальних, 
подібних до вирв, особливостей на повер-
хні ДП в залежності від енергій і кутів роз-
сіяння.  

Додаткові можливості для встановлен-
ня якісної залежності ДП від енергій і ку-
тів розсіяння, а також від головного кван-
тового числа міг би дати аналіз  
3D-поверхонь для ДП збудження станів 
3sns1,3S, n=3,4,5, 3snp1,3P, n=3,4 та 3snd1,3D, 
n=3,4, що, можливо, стане предметом на-
шого наступного дослідження. Очевидно, 
на часі стоїть питання про створення ефек-
тивних методів чисельного аналізу  
3D-поверхонь з побудовою відповідних 
скелетонів, придатних для подальшої тео-
ретичної обробки. 

Висновки 

Ми представили теоретичні енергетич-
но-кутові залежності диференціальних пе-
рерізів пружного зіткнення електронів з 
атомом Mg в основному стані в області 
енергій від порога реакції до 80 еВ. Розра-
хунки було виконано за допомогою роз-
ширеної версії R-матричного (сильний 
зв‘язок) методу [17], в якому для предста-
влення функцій континууму використову-
ється B-сплайновий базис.  

Дані розрахунки виконано з метою де-
тального дослідження як енергетичних, так 
і кутових залежностей ДП розсіяння елек-
тронів на атомі Mg, у рамках єдиного під-
ходу BSR [17], виходячи з єдиної теорети-
чної концепції. Порівняння кутових зале-
жностей наших диференціальних  
BSR37-перерізів, для пружного розсіяння з 
наявними експериментальними вимірю-
ваннями [6], а також енергетичних залеж-
ностей наших ДП з експериментом [24] 
вказує, в загальному, на хороше узгоджен-
ня результатів BSR37-розрахунку ДП з їх 
виміряними значеннями. У той же час, між 
енергетичними залежностями ДП, виміря-
ними на експерименті [24] і розраховани-
ми за допомогою двох R-матричних мето-
дів BSR37 і RM [24] спостерігаються певні 
відмінності, які вимагають проведення по-
дальших теоретичних і емпіричних дослід-
жень. Для ілюстрації можливостей 3D-
аналізу, нами приведені також різні ракурси 
3D-поверхні кутової і енергетичної залежно-
сті ДП пружного розсіяння e+Mg в області 
енергій до 25 еВ. Проведено аналіз особли-
востей, спостережуваних на 3D-поверхні, в 
залежності від енергій і кутів розсіяння. 
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THE ENERGY AND ANGULAR DEPENDENCES OF 
DIFFERENTIAL CROSS SECTIONS OF ELECTRON-

IMPACT SCATTERING ON MAGNESIUM 

V.F. Gedeon 

Uzhhorod National University, 54 Voloshyna str., Uzhhorod, 88000  
 

The angular and energy dependences of differential cross-sections (DCS) of elastic electron-
impact scattering on magnesium atom in a 31S ground state are submitted. The DCS calculations are 
carried out by the B-spline R-matrix method. The close-coupling expansion includes 37 bound states 
of neutral magnesium. The comparison of the calculated angular dependences of DCS of elastic 
e+Mg collisions with available experiment is carried out at impact energies 10, 15, 20, 40, 60, and 
80 eV. The energy dependences these DCS in the energies field from 2 up to 5 eV at fixed angle 
values 24o, 54o, 90o, and 120o also were compared to experiment. The miscellaneous camera angles 
of 3D-surface of DCS dependences from scattering angles and incident electron energies are ad-
duced. The good agreement of calculated DCS with available experimental data is obtained. 

 

ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ И УГЛОВЫЕ ЗАВИСИМОСТИ 
ДИФФЕРЕНЦИАЛЬНОГО СЕЧЕНИЯ УПРУГОГО  
РАССЕЯНИЯ ЭЛЕКТРОНОВ НА АТОМЕ МАГНИЯ 

В.Ф. Гедеон 

Ужгородский национальный университет, ул. Волошина, 54, 88000 Ужгород, Украина  
 
Представлены угловые и энергетические зависимости дифференциальных сечений 

(ДС) упругого рассеяния электронов на атоме магния в основном состоянии 31S. Рас-
четы ДС выполнены с помощью метода R-матрицы с B-сплайнами. Разложение силь-
ной связи включало 37 связанных состояний атома магния. Осуществлено сравнение 
рассчитанных угловых зависимостей ДС упругого столкновения e+Mg с имеющимся 
экспериментом при энергиях столкновения 10, 15, 20, 40, 60 и 80 эВ. Сравнены с экс-
периментом также энергетические зависимости этих ДС в области энергий от 2 до 
5 эВ при фиксированных значениях углов 24o, 54o, 90o и 120o. Приведены разные ра-
курсы 3D-поверхности зависимостей ДС от углов рассеяния и энергий налетающего 
электрона. Получено хорошее согласие рассчитанных ДС с имеющимся эксперимен-
том. 


