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Исследуется метод расчета сечения перезарядки при малых скоро­
стях столкновения атомных частиц, когда величина сечения перезарядки 
значительно превышает соответствующую атомную величину. Метод осно­
ван на двухуровневом приближении и связан с использованием асимпто­
тических свойств квазимолекулы, составленной из сталкивающихся атом­
ных частиц. Проведено систематическое сравнение результатов расчета 
сечений резонансной и нерезонаясной перезарядки с малым дефектом ре­
зонанса и результатов соответствующих измерений. 

В данном обзоре рассмотрена одноэлектронная перезарядка при столкновении 
медленных атомных частиц*, которая соответствует переходу электрона от одной 
частицы к другой. При этом исследуется случай, когда сечение перезарядки велико 
по сравнению с характерной атомной величиной. Поскольку в данном случае сечение 
перезарядки значительно превышает и сечения других переходов, рассматриваемый 
процесс может стать определяющим в ряде явлений астрофизики, физики верхних 
слоев атмосферы, а также явлений, происходящих в плазме, газовом разряде, кванто­
вых усилителях и т. д. Так, например, резонансной перезарядкой (переход электрона 
от одной атомной частицы к другой такой же атомной частице) определяются такие 
характеристики, как подвижность в собственном газе, диффузия ионов на стенки в 
плазме. 

Использованный в данной работе метод вычисления сечения перезарядки основан 
на предположении, что переход электрона совершается уже при больших (по срав­
нению с характерными атомными размерами) расстояниях между ядрами сталки­
вающихся частиц. Это происходит в случае, если соответствующие данным состояни­
ям уровни энергии квазимолекулы сближаются при больших расстояниях между 
ядрами, так что при решении уравнения Шредингера для электрона можно ограни­
читься двумя состояниями. При этом сечение перезарядки удается выразить через 
характеристики сталкивающихся атомных частиц. 

Приближение двух уровней 

1. Свойства квазимолекулы, имеющей два уровня. Рассмотрим случай перезаряд­
ки в процессе столкновения двух атомных частиц, когда переход электрона совер­
шается при больших (по сравнению с характерными размерами атомных частиц) 
расстояниях между ядрами. Это возможно, если два уровня энергии квазимолекулы, 
составленной из данных атомных частиц, сближаются при больших расстояниях меж­
ду их ядрами. При этом имеет место сильное взаимодействие между соответствующи­
ми этим уровням состояниями, и так как при больших расстояниях между атомами 
уровни энергии других состояний расположены далеко от уровней энергий рассмат­
риваемых состояний, при определении сечения перехода можно ограничиться двух­
уровневым приближением. 

Исследуем квазимолекулу, состоящую из двух атомных частиц при больших рас­
стояниях между ними. Пусть q>i — атомная волновая функция, соответствующая на­
хождению электрона в поле одной атомной частицы и учитывающая влияние другой 
частицы; qp2 соответствует нахождению электрона в поле другой атомной частицы. 
Будем считать, что уровни энергии рассматриваемых состояний оказываются друг к 
другу значительно ближе, чем уровни энергии других состояний. Тогда, ограничив-

* Атомная частица — атом или ион. 



шись двумя состояниями, получим [1, стр. 332], что собственными функциями и 
мильтониана являются 

Ч?1= (Цф1 + Й2ф2, = —Й2ф1 + 01ф2, (1) 
где 

1 Г % ТА 
= __ , 

V2 L Vx2 + A2J 
«1,2 _ 

У2 L У х 2 - Ь 

И = Нп — Нг2, Д = 2Я 1 2 , Hih — ^ ф{*Яфкйт. 

Гамильтониан электрона имеет вид 

Я = — i v 2 + F i ( r 1 ) + « 7 ( i 2 ) , (2) 

где У, У—эффективные потенциалы взаимодействия электрона с первым и вторым 
атомным остатком; rt, 2 — расстояние от эяектрона до соответствующего ядра. Поль­
з у й с я системой атомных единиц h = т э п = е 2 = 1 [2]. Асимптотический вид эф­
фективных потенциалов взаимодействия 

Z* Z% 
V(t)--. - , £ Ч г > ^ - (3> 

где Zi, Zz — заряд первого и второго атомных остатков. Атомные волновые функции 
электрона, находящегося в поле соответствующего атомного остатка, являются ре­
шениями уравнений 

£— ~ Д + V(t) ^ф!ат = е 1 ф и 1 , Д + U(T) j фаат = е 2 ф 2 . (4) 

т. Будем считать, что расстояние между ядрами достаточно велико, так что моле­
кулярная волновая функция ф1 мало отличается от ф 1 а т вблизи первого атома, а Фг. 

*jno отличается от ф 2 а т вблизи второго атома. На основе этого определим молекуляр-
н ь л е волновые функции ф(, ф 2 в области между атомами вблизи соединяющей их ядра 
o^ft. Воспользуемся тем, что уравнение Шредингера с гамильтонианом (2) в области, 

• очень близкой к ядрам, где справедливо асимптотическое выражение (3), разде­
ляется в эллиптических координатах: | , х\, Ф [3, 4] 

' П + г2 п — г2 е ' т Ф 

? = , 4 = , Ф1 = -Х(1)1 Г(Т1)-
R R У2я 

d Г dX "| Г т2 -\ 

г dY-] Г т 2 п 

• | ( 1 _ л 2 ) ^ ] + Г i 3 ^" + л ( Z z ~ Z i ) 4 + p 2 T l 2 ~ с \ 7 = °" 

(5> 

' dr\ 

Здесь п, гг — расстояние от электрона до соответствующего ядра; R — расстояние 
между ядрами; m — проекция момента электрона на соединяющую ядра ось; рг = 
= (— Rz 12)е, е = — (у3 / 2) — ( Z 2 ! R) — энергия электрона, где е 4 = —у 2 / 2 — энер­
гия атомного электрона; С — константа разделения. 

В области около первого ядра волновая функция ф1 совпадает с атомной волно­
вой функцией. Асимптотическое выражение атомной волновой функции имеет вид 

Фи, - Ylm{Q, ЩАг^е-п [i + - ( ± - 4 )-^±2+ о[ 1 ) ] , 

Уг ; т (е,Ф) = ^ Г ( 2 г + 1 ) ( г - т а ) ' Г V 
\ Й Я L а « + ж).и / 

(6) 

У2я L 2 (/-(-те)! 

где У(т (0, Ф) — нормированная угловая волновая функция; г, в, Ф — сферические 
координаты электрона около первого ядра; I — момент атомного электрона. Констан­
ту А, которая определяется поведением электрона внутри атома, будем считать извест­
ной. Для нахождения волновой функции электрона ф1 вблизи соединяющей ядра 
оси потребуем, чтобы решение уравнений (5) совпадало вблизи первого ядра со зна­
чением волновой функции (6) при малых углах 6 = 2yg — 1/1. + т | < ^ 1 . В результате 
получим для константы разделения 

Л 2 у 2 RZZ 

С = RZi- [-Яу(ю + 1). 
4 2 



Решая далее уравнение (б) для Y>(i\) кваанклассяческим методой, найдем окон­
чательно для волновой функции электрона, находящегося вблизи соединяющей ядра 
оси в области, не очень близкой к ядрам 

Z, _ Z, л 

e i m ^ \(2h + mi)lT/»2 т ' 1 / * 
' ^ " У г я Ч 2 ( / i -mjl j mi! 1 2 / 

m , + l Zi 
(7) 

•P(5-l) 

Функция ф1 соответствует нахождению электрона около первого атома. Функция 
фг, описывающая поведение электрона, находящегося около второго атомного остат­
ка, получается из функции ф1 путем изменения индексов у всех параметров и заме­
ной А - » - — Т ) . Молекулярные волновые функции ф1, фг понадобятся нам для нахож­
дения матричных элементов, которые в основном определяются областью координат 
электрона, расположенных около соединяющей ядра оси. Вблизи соединяющей ядра 
оси молекулярную волновую функцию удобно записать в виде • 

! R - r | Z , 

ФиолС1) = «Р ,„ (ч )Х(«0 . X t t = ( ^ - ) Z , / Y , « * V ' . (8) 

где-фат(») —атомная волновая функция электрона, находящегося вблизи первого 
атомного остатка; ?ч, г2 — расстояние от электрона до соответствующего ядра. 

2. Вычисление величины раздвижения термов Л при больших расстояниях 
между ядрами квазимолекулы. При вычислении матричного элемента 

Д = 2#12 = ^ ф 1 # ф 2 Л 

' заметим, что величина этого интеграла определяется областью значений координат 
электрона —'1 < ri ^ ' 1 , yR{§ — II) iS^'l. Поэтому для нахождения Д достаточно опре­
делить волновые функции электронов вблизи соединяющей ядра оси. Как видно из 
уравнения Шредингера для волновых функций q>i, фг, функция ф1 имеет особенность 
в точке нахождения второго ядра, а ф2 — в точке нахождения первого. Это сущест­
венно отражается на величине интересующего нас интеграла*. Для того, чтобы ве­
личину Д можно было определить с помощью найденных квазиклассических волно­
вых функций электрона вблизи соединяющей ядра оси, удобно использовать следую­
щий прием. Воспользуемся соотношением 

2 - Ег) J WFndT = а.] (^nffTi - ViWu) d% = 

V V 

= <§ (ф1^фг — ФгУфО^, (9) 
s 

где Vt, Ч'и — собственные функции гамильтониана Н. Их связь с волновыми функ­
циями ф1, фа дается соотношениями (1). Выберем в качество поверхности S плос­
кость, перпендикулярную соединяющей ядра линии и делящую ее пополам, а в каче­
стве .ограничиваемого ею объема V — полупространство, содержащее первое ядро. 
Тан как расстояние между ядрами велико по сравнению с атомными размерами, 
функция фг экспоненциально мала внутри объема V, а функция ф| экспоненциально 
мала вне его. Используя это, получим на основе соотношений (1) в левой части (9) 

2(Ei — Е2) ^ WWiidx = Д. 
т 

Таким образом, 
f — + - ^ - - l - m _ J 1 ( Y , + Y 2 ) 

а = у (<pivq>2 - q>av<Pi ) d s =b m i m> A * A * R Y l Y 2 e x 

s 

: --k~T7:S^- ( Z ' ~ Z ' } t(2*i + 1) (2Z2 4-1) (h + m)I (h + m)i)l/l

 ( 1 Q ) 

[{11-т)\(12-т)\]'/'(ъ+ъ)т 

* Если интеграл Д = J ф^Яфгйт для «^состояний электрона вычислить с по­
мощью квазиклассических волновых функций (8), которые некорректны вблизи каж­
дого из ядер, получим Д ~Д 2 1пЯуф*(Я / 2 ) ф 2 ( Я / 2 ) . На самом деле величина Д ~ 
~ Дф 1 (Д/2)ф 2 1[Д/2). 



В случае двух одинаковых атомов, находящихся в s-еостоянии, это выражение 
переходит в результат работы [5] •••< 

3. У ч е т спинового состояния электрона и а т о м н ы х остатков. Формула (10) полу­
чена в предположении, что потенциал взаимодействия электрона и атомного остатка 
не зависит от их спинового состояния. Поэтому она справедлива в случае, если спин 
одного из атомных остатков равен нулю, так что собственные волновые функции га­
мильтониана \Pi, п (1) являются произведением координатной волновой • функции 
электрона на спиновую волновую функцию, а не суммой таких произведений, как 
это имеет место в общем случае. Если спины обоих атомных остатков отличны от 
нуля, молекулярные волновые функции электрона q>i, фг следует выражать: в виде 
произведения координатной волновой функции электрона на спиновую функцию 
электрона и соответствующего атомного остатка, а в формуле (9) нужно произвести 
суммирование по электронным координатам. -

Выполним эту операцию для случая, когда спины атомных остатков равны '/г и 
рассматриваемое состояние. атомов соответствует сииглетному спиновому состоянию 
электрона и атомных остатков [6]. Тогда гамильтониан (2) принимает вид 

• • • * 

. Я = - - д + Г.(г,)+ K ( r , ) + Г О Д о к т + V'i^aia, (11) 

где о — оператор спина электрона; o i , а 2 — операторы спинов атомных остатков. 
Так как потенциалы У , V отличны от нуля лишь в ограниченной области, по­

рядка атомных размеров, то молекулярные волновые функции электронов Ф имеют 
вид ; 

Ф1 = ф ! (г 1 )5 1 Т1 + (2) , Ф 2 = ф г(Гг)5гТ1 + |(1). 

Здесь фь г — координатные волновые функции электрона; синглетные спиновые 
функции электрона и атомного остатка равны • 

Si - 4-fo+il-(l)- i)- i)+W]. S2 = -4&1+1 |_(а)-т)_ч + (2)] , 
['2 У2 

где Т)±(1) , т)±(2) — спиновые функции соответствующего атомного остатка , отве­
чающие данному знаку проекции спина на выделенное направление; ц±—спиновая 
функция электрона. Используя ортогональность спиновых функций <ii + | ti_> == 0, 
<т| ± 1 Tj = t > = 1 1 исключив спиновые координаты, для величины Д в формуле (9) по ­
лучим 

А = -̂ Ф ( ф 1 У ф 2 - ф 2 У ф 1 ) ^ , (12) 
2 J 

S г 
т. е. значение, в два раза меньшее, чем когда электрон находится в поле бесспино­
вых атомов и описывается теми же координатными волновыми функциями. 

Формулу (12) можно получить описанным способом и в случае любых спинов 
атомных остатков. При этом гамильтониан электрона имеет вид (11) . Существенно, 
что отвечающие за связь спинов потенциалы V, V отличны от нуля в малой области 
порядка атомных размеров, в которой распределены остальные электроны данного 
атомного остатка. Величина Д определяется областью координат электрона, значитель­
но превышающей размеры атома. В этой области волновые функции Ф1, Ф 2 —йроиз-
ведения координатной волновой функции электрона на спиновую функцию электрона 
и соответствующего атомного остатка. Поэтому Д = аД„ 0 0 р, где Дкоор связана с за­
висимостью волновой функции электрона от координат и определяется формулой (10) . 
Коэффициент о зависит от спинового состояния электрона и атомных остатков. Най­
дем эту величину в случае, когда электрон находится в поле двух ионов кислорода, и 
используем полученный результат при нахождении сечения резонансной перезарядки 
0+ на О. Ион кислорода находится в состоянии 0 + 4 5 , т. е. имеет спин 3 / 2. Для элект­
рона, находящегося в поле одного иона, основным состоянием является 03Р. Будем 
рассматривать нижние энергетические состояния электрона. Это означает, что элект­
рон образует спин 1 с тем из атомных остатков, в поле которого он в основном рас­
положен. Пусть т)+ — спиновая функция электрона, Ь», X* — спиновая функция атом­
ного остатка с соответствующей величиной проекции спина на выделенное направ­
ление, Zp, Хв — спиновая функция системы, состоящей из электрона и соответствую­
щего остатка и обладающей проекцией спина 6. Так как полный спин электрона а 
атомного остатка равен единице, эти последние функции имеют вид 

Л /2 И '2 



Подобная же связь имеет место между функциями Х$ и %а. Каждое спиновое со­
стояние квазимолекулы, соответствующее нахождению електрона около первого атом­
ного остатка, можно описать двумя числами а, В со спиновой функцией этого состоя­
ния ZfiXa. При этих значениях а, В имеется единственное состояние электрона, ха­
рактеризующееся нахождением его около другого атомного остатка, так что спино­
вая функция этого состояния 2' cy&v-X'a+B-vHe является ортогональной к Zp%a. Опреде-

V 

лив такие состояния при каждом значении а, В, найдем величину коэффициента 

аар = (^ZaXi j 2 c v £ A + e - v ^ . Результаты в случае a < 0 приведены в табл. 1. 

Т а б л и ц а 1 

Проекция 
спина 
иояа 

Проекция спина атома 

_ 3 _ 

2 

1 
2 

УУ 

3 / 4 , 

Y1 
4 ' 

V. 

_ 1 _ 

У з -

У ё 7 4 , 

J U L . , , 

У°~ 

У Ж 

УЗ/4, 

у § -

w i / 2 Z o S v s -
- Уз 

Определим критерий применимости полученного соотношения (10). Во-первых, 
необходимо, чтобы при г ~ R / 2 атомная волновая функция (4) совпадала со своим 
асимптотическим значением (7) 

Ryi > 
Zi 

Yi 

z 2 

— I» - 1 
Y2 

z 2 \ 
— + г 2 

Yz / 
Кроме того, интеграл (10), вычисленный на основе волновых функций (7), сов­

падающих с точными вблизи оси, должен сходиться при малых £ — 1, которые соот­
ветствуют малым углам 6i, 0 2, поскольку при вычислении этого интеграла использо­
валась малость величины £ — 1. Перечисленные предположения оправдываются при 
выполнении условий 

—-Л i) 
Yi / 

R(yi + Уг) > т2, Ryi » 

Ry2 > f — - 1 }(m + l)-h(l2 + 
\ Y2 4 

Ry> — 
\ Yl.2 

Использованное при получении волновых функций (7) квазиклассическое прибли­
жение корректно, если выполняются соотношения 

т \ 2 т 2 

Yi.2 ~ Т / ~ Т ' 
где у = Yi, г. 

4. Другие методы вычисления Д. Наиболее распространенный способ определения 
асимптотического вида Д при R -*• то связан с применением вариационного метода 
для нахождения каждого из молекулярных термов Ei и Е2 отдельно. Этот метод был 
использован в большинстве конкретных расчетов [7—20] и соответствует при увели­
чении точности пробных волновых функций теории возмущений при разложении 
каждой из величин Еи Ег по малому параметру 1/Л. Учет экспоненциально малых 
членов [~ ехр (—yR)] при любом конечном числе варьируемых параметров является 
превышением точности метода, и так как величина Д экспоненциально мала при 
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R oo, вариационный метод не может дать асимптотически точного значения этой 
величины [21]. Ситуация подобна той, которая имеет место в задаче о надбарьерном 
отражении в квазиклаосическом случае [22] или в адиабатической-теории возмуще­
ний [23], где второй член теории возмущений того же порядка, что и первый, так что 
теория возмущений неприменима. Следует отметить, что "при средних значениях R 
вариационный метод должен дать более точный результат, чем формула (10). 

Особое место при вычислении величины расщепления термов занимает случай, 
когда электрон находится в поле двух кулоновских центров. При больших расстоя­
ниях между ядрами, когда электрон находится в поле одного центра в возбужден­
ном состоянии, имеет место вырождение собственных состояний атома. Вырождение 
снимается за счет действия электрического поля второго иона, так что при больших 
расстояниях R между ядрами состояния электрона следует описывать параболичес­
кими квантовыми числами (а не сферическими, как это сделано в работе [9]). Урав­
нение Шредингера для электрона при любых R разделяется в эллиптических коор­
динатах (при Я-»-оо они переходят в параболические). Это значительно упрощает 
задачу и позволяет при вычислении асимптотического значения Д наряду с главным 
членом определить следующие члены разложения. Таким способом можно оценить 
численный параметр разложения. В случае, например, электрона, находящегося в 
поле одинаковых кулоновских центров, первые два члена асимптотического разло­
жения А имеют вид [36] 

2,v2 (2Ry)2n2+m+i 

А 5 3 — _ e-Rv-n 
п га2! (пг + т)! 

1 + 
ге2(4ге2 + 2и1 + Зт + 1) 

2RZ 

где у = ZI га; n, ге2, ret, т — параболические квантовые числа. Для атома водорода 
а основном состоянии это дает 

A = - 7 R e - R ( 1 + ^ ) - , ( 1 3 ) 

Поскольку в рассматриваемом случае уравнение Шредингера для электрона раз­
деляется, оно может быть решено численными методами без применения прибли­
женного вариационного метода. Это дает возможность точно найти термы квазимоле­
кулы при любых расстояниях между ядрами. Для иона молекулы водорода такая 
операция была проделана в работе [24]. Сравнение формулы (13) с результатами этой 
работы дает возможность еще более точно найти численный критерий применимости 
этой формулы. Такое сопоставление разности термов четного и нечетного состояний 
электрона в Н 2

+ , полученного в работе (24] и найденного по формуле (18), приведе­
но в табл. 2. 

Т а б л и ц а 2 

R 2 3 4 5 6 7 8 9 

Д-10» Точный расчет [24] 435,1 209,5 100,5 47,13 21,18 9,32 3,96 1,65 

Д = 4Re -R-i 398 219,5 108 49,8 22,05 9,39 3,95 1.6J 

5 . Асимптотическое поведение атомной волновой функции. Таким образом, харак­
теристика квазймолекулы Д выражается через квантовые числа и параметры атом­
ных частиц: заряд атомного остатка Z, энергию связи электрона в атоме у2 / 2, орби­
тальный момент электрона в атоме I и его проекцию на соединяющую ядра ось т , 
коэффициент А. Коэффициент А определяется поведением электрона в атоме: асимп­
тотическое выражение нормированной на единицу радиальной волновой функции 
имеет вид 

ф а т (г) = АгФ-1 e-"i. (14) 

Наиболее точный способ определения константы А может Т>ыть основан на сши­
вании волновой функции, найденной методом Хартри — Фока, и волновой функции 
(14) на границе атома. Методом Хартри — Фока можно достаточно точно определить 
потенциал самосогласованного поля атомного остатка, а также одноэлектронную вол­
новую функцию ф а т (г) в основной области распределения электрона. Поэтому если 
разложить эту функцию по системе собственных функций (4) электрона, находяще­
гося в эффективном поле атомного остатка ф = 2с*фА, то окажется 1 — с 0

2 = 

= 2 1СИ 2 <^ Однако поскольку вдали от атома волновая функция основного со-

стояния затухает резче, чем волновые функции возбужденных состояний, при боль­
ших расстояниях электрона от ядра найденная методом Хартри — Фока . волновая 
функция определяется примесью возбужденных состояний и не дает асимптотически 
правильного значения. Асимптотически точное выражение волновой функции элект-



рона, которое является решением уравнения Шредингера для волновой функции 
электрона, находящегося в кулоновском поле атомного остатка, определяется форму­
лой (14). Воспользуемся тем, что имеется область расстояний от электрона до ядра, 
в которой волновая функция Хартри — Фока еще мало отличается от «точной» одно-
электронной функции (4), но эта точная одноэлектронная функция уже совпадает 
со своим асимптотическим значением (14). Сшивая в этой области волновую функ­
цию, полученную методом Хартри — Фока, с волновой функцией (14), определим та­
ким способом величину Л. 

Т а б л и ц а 3 

Атом Не Ne Ar Кг Н Li Na к Rb Cs N О 

Г 1,345 1,26 1,075 1,025 1 0,630 0,626 0,567 0,556 0,536 1,07 1 

А 2,95 1,95 2,7 2,75 2 0,765 0,75 0,535 0,49 0,416 2,26 1,5 

А кул 2 0,81 0,79 0,58 0 ,54 0,45 

Если электрон в основном распределен в кулоновском поле атомного остатка, то 
коэффициент А мало отличается от значения, соответствующего водородоподобному 
атому. В случае последнего при целых Z /у этот коэффициент равен [1, стр. 150] 

Л к у л = (2yf!4 y/z'b Г * ( | - - И + i ) / V. (А _ ,) . (15) 

В табл. 3 приведены значения коэффициента А для атомов инертных газов и 
щелочных металлов, найденные на основе сшивания функции Хартри — Фрка с асимп­
тотическим выражением (14) в работах [25, 26], а также полученные по формуле (15). 
Эти коэффициенты для атомов кислорода и азота найдены сравнением функции (14) 
и расчета Хартри — Фока [27] для указанных атомов. 

Вероятность перехода между двумя состояниями при столкновений 
медленных атомных частиц 

1. Постановка задачи. Определим вероятность перехода между двумя состояния­
ми при столкновении медленных атомных частиц в двухуровневом приближении*. 
Ищем волновую функцию электрона в виде 

Г С (#11 + # 2 2 ) 1 

¥ = [d(t)(?i + с 2(()ф2] ехр - i ^ - - -at' . (16) 

Подставляя это выражение в уравнение Шредингера idW / dt = НУ, умножив 
это уравнение на ф1*, фг* и проинтегрировав по координатам электрона, получим си­
стему уравнений для коэффициентов с,, сг 

х А А х 
Ui = Cj + — с 2 , fez = — с, — —• с 2 , (17) 

причем величины х и А даются формулой i('l). При получении (17) предполагалось, 
что функции ф! и фг ортогональны и мало изменяются в области расстояний между 
ядрами, при которых происходит переход. Можно показать, что в рассматриваемом 
случае, когда переход совершается при больших расстояниях между ядрами, система 
уравнений (17) справедлива, если скорости столкновения частиц малы 

v<Zly, (18) 

где v — относительная скорость столкновения частиц; Z — заряд атомного остатка. 
Систему уравнений (17) следует решить с начальным условием c f(—оо) = 1, 

с 2(—оо) = 0. Вероятность перехода при этом равна w — | с 2 (оо) | 2 . Как видно из си­
стемы уравнений (17), | c j | = const и | с 2 | = const при А < ^ х , a |ci + c 2 | = const 
и | с ± -— с21 = const при А ̂ > х. Заметим, что нарушение этих равенств оказывается 
малым, если выполнены данные условия. В области расстояний между ядрами ой, 
где А ~ х, происходит переход от одной системы собственных функций гамильтониа­
на к другой. Поэтому в данной области межъядерных расстояний 6R происходят 
неадиабатические переходы между рассматриваемыми состояниями. 

* Здесь будет использован метод прицельных параметров, который справедлив, 
если основной вклад в сечение вносят столкновения с большими моментами I = 
= цри ^> 1, где ц — приведенная масса ядер, v — их относительная скорость, р — при-
цельньгй параметр столкновения. Большие сечения переходов для рассматриваемых 
процессов и не Очень малые скорости столкновения полностью оправдывают примени­
мость этого метода. 
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- Используя свойства системы уравнений (17), будем решать ее, считая, что имеет­
ся только одна неадиабатическая область 6R в окрестности точки Ri. Рассмотрим 
случай, когда минимальное расстояние сближения атомных частиц (точка поворота) 
Д п о в меньше Ri. Тогда удобно разбить область t на пять частей [32] 

I II III IV V 
Л ( < ) > Д ! Я ( 0 ~ Д 1 Д ( ' ) < Я 1 R(t)~Rx Л ( 4 ) > Д 1 . (19)1 

Система уравнений (17) в области II имеет такой же вид, как в области IV, если 
произвести замену t -»• —t. В таком же соответствии находятся области I и V. При 
решении системы уравнений (17) воспользуемся тем, что в областях I, III, V при 
малых скоростях столкновения переходы между состояниями, которые являются в 
Данных областях собственными состояниями гамильтониана, адиабатически мало­
вероятны. В областях II и IV решим систему уравнений (17) с данными зависимо­
стями A(t) и x(f) и полученные решения сошьем со значениями коэффициентов в 
предыдущей и последующей областях. При этом будем считать, что области II и IV 
достаточно разделены, т. е. R — й П О в > 6Д. 

2. Формула Никитина и ее предельные случаи. Из проведенного анализа сле­
дует, что для определения вероятности перехода достаточно определить зависимости 
A(t) и x( i ) в областях II и IV, где совершаются неадиабатические переходы. Поэто­
му выбор зависимости A(t) и x(f) определяется требованием, чтобы в областях II и 
IV их значения не сильно отличались от точных и" в то же время позволяли относит 
тельно просто решить систему уравнений (17). Наиболее общая зависимость Д(*) 
и x(t), при которой система уравнений (17) была решена в аналитическом виде, 
предложена Е. Е. Никитиным [28] 

х(«) == 8 0 — В cos iie-'/ To, Д (1) — В sin це-'/Ч (20) 

Здесь х и Д зависят от трех параметров: во, р., то. Константа В связана с началом 
отсчета времени, так что она не войдет в окончательный результат. Зависимость (20) 
реализуется в области II. Переход в область IV осуществляется заменой £-э—t. Ве­
роятность перехода из состояния 1 в состояние 2, найденная путем решения системы 
уравнений (17) при наличии зависимости (20) в областях II и IV, дается формулой 

W = 4 ехр (2Л cos ц) sh- 2 2Я s h Щ 1 — cos ц)] sh [Xi(l + cos ц)] sin2£, (21) 

Я80Т0 

2 

где £ — разность фаз собственных волновых функций гамильтониана (16), которая 
набирается при прохождении системой области III. 

Рассмотрим предельные случаи формулы (21). 
• формула Ландау ~тЗинера (ц.<^1, Хр>1, В — е 0 ) . При таком соотношении 

- 8о 

между параметрами в области перехода4 при <-»-0 x(t) = - — t = FvRt Д = вор. ~ 
, . ч *» 

« const. Усредняя по сдвигу фазы sin2 £ = 7г, получим для вероятности перехода 
формулу Ландау — Зинера [29, 30] 

яД 2 

W = 2 e - s ( l - e - s ) 5 = ^,92 = 
2FvB 

Формула Розена — Зинера (ц = я / 2 ) , В этом случае x( i ) = 8о — const, Д = 
= В ехр (—* / то), и вероятность перехода, согласно формуле (21), равна 

Л8оТо 

W= s i n 2 : c h - 2 — — . (22) 

При этом, как показано в [32], 

• dt. (22а) - 5 т ' 
Если усреднить по фазе sin2 £ == '/г. получим формулу Розена — Зинера [31] 

1 ЯбоТо 
W = - c h - 2 - . (226) 

2 а 

.РезонаненаЛ перезарядка (ц = я / 2 , е 0 = 0) . Из формул (22), (22а) при ее = 0 
получим [33] 



W •• sin2 ^ • • dt. (23) 

Адиабатическое приближение (X^>1). Усреднение по фазе sin2 £ = 1/2 дает 
W = 2ехр[—2Х(1 — c o s h ) ] . (24) 

Это выражение совпадает с результатом адиабатической теории возмущений 
[23, 24], учитывающей в верхней части комплексной плоскости t лишь один нуль 
разности энергии Ух2 + А 2, который расположен ближе других к действительной 
оси. 

3. Вероятность резонансной перезарядки. Рассмотрим процесс резонансной пе­
резарядки более подробно [33] ввиду простоты и важности этого перехода. Резонанс­
ная перезарядка представляет собой переход электрона от одного атомного остатка 
К другому такому же атомному остатку. При этом в силу симметрии гамильтониана 
система его собственных функций делится на четные g и нечетные и, сохраняющие 
и меняющие знак при отражении электрона относительно плоскости симметрии. При 
больших расстояниях между атомами i|>g, „ — 1/У2(ф(1) ± ф ( 2 ) ] , где ф(1,2) соответ­
ствует нахождению электрона около данного атома. Если электрон при *-»-оо нахо­
дится около первого атома, то в формуле (12) си(—°°) = cg{—оо) = 1/У2. Так как 
в рассматриваемом случае х == 0, система (17) решается в общем виде, и волновая 

^
функция (16) при использовании вышеуказанных начальных условий имеет вид 

' (с точностью до несущественной фазы) 

1 / 
НГ = . _ 

уа" "V •> .2 / уг 
4: ^ « ехр ( + i [ — л Л + 4 г Ф « expf — i { — dA . (25) 
уа V •> 2 / У2 V J 2 / 

Проследим за движением электрона между атомами во времени. Полный той 
электрона через плоскость симметрии от первого атома ко второму равен 

/ = ^ jds == — ^ ( T V ^ * - У VT)da = — sin Adt',: 

S — оо 

так как, согласно (9),Д = ^ [ф(1) Уф(2:) — ф(2) Уф(1)] da. Таким образом, электрон со-
в 

вершает переходы от одного атомного остатка к другому с частотой ~ А . Вероят­
ность нахождения электрона в поле второго атомного остатка 

dw 
— = / , ш ( — о о ) = 0. 
dt 

\ Решением этого уравнения является 

С* А 
w = sin2 j — dt'. (26) 

— оо 

При * -»- оо эта формула переходит в (23). 
4. Переходы с участием р-состояния. До сих пор рассматривался случай, когда 

в переходе участвовало только два состояния. При этом задача сводилась к системе 
двух линейных дифференциальных уравнений первого порядка (17), решение кото­
рых давало возможность определить вероятность перехода. Такая ситуация имеет 
место, если переход совершается между двумя «-состояниями электронов. Если же 
одним из состояний является р-состояние, то возникает система типа (17), но из 
большего числа уравнений, так что проблема усложняется. Однако поскольку не­
диагональный матричный элемент гамильтониана (10) равен нулю для состояний с 
разными проекциями момента электрона на выделенное направление, данная система 
большого числа уравнений имеет относительно простую структуру. При этом в слу­
чае малых относительных скоростей и больших прицельных параметров столкнове­
ния система многих уравнений разбивается на независимые системы уравнений, 
содержащие не более двух поременных. Таким образом, получаем задачу той же 
сложности, что и в случае перехода между двумя s-состояниями. Покажем это на 
примере перехода между двумя расстояниями электрона, а также в случае &•- и р-
состояний. 

I Если переход происходит между двумя р-состояниями, волновую функцию элек­
тронов (16) удобно представить в виде 

- - i - UHn+H21)dt' 
V = S [ 6 < Y l i Ф ) ^ ( Г 1 ) + C i Y U ( б 2 ' Ф ) 4 ) 2 ( Г г ) ] 6 • ( 2 7 ) 

i 



где ri, 0i, Ф и r2, G2, Ф — полярные координаты, началом которых является соответ­
ствующее ядро, а полярной осью служит направление прицельного параметра. Угло­
вая волновая функция Yim описывает состояние электрона с моментом I и проекци­
ей т на полярную ось. Используем ортогональность угловых волновых функций 
<Кн(0, Ф) | Yib(9, Ф)> = 6 « , а также определение недиагонального матричного эле­
мента гамильтониана <Кн(Э,Ф)ф1 |Я |У1),(е2,Ф)фг> = ( A f / 2 ) б 1 к . Подставив волно­
вую функцию (27) в уравнение Шредингера гдф / dt = НЧ?, умножим его слева на 
одну из электронных функций, по которым ведется разложение, и проинтегрируем 
по электронным координатам. Получим систему уравнений для коэффициентов 6*, с 4 , 
которая при выполнении условия (18) разбивается на три независимые системы 
двух уравнений, имеющих вид 

. х / До Р Ai vt\ . . х / До р Ai vt \ 
Лй = J Ь0 + [-Y д" + -ff ) с0, ico= — у с 0 + [~Y "Д + Т Г ТГ) 0 

^ х ~ / Д 0 vt Д! р \ ~ + х ~ / До vt Д х р \ ~ 

- u x - Д х - — к - Ах -
ib = "2" b + - у с, ic = — ~2 с + - 7 j - о 

где 5 = (&t + Ь2) / 2 , 5 = (6i — 6 2) / 2 и таким же способом определяются коэффи­
циенты с, с, закон относительного движения атомов считается свободным: R2— 
= р г + Л 2 , р — прицельный параметр столкновения. Величина До,1 соответствует 
недиагональному матричному элементу гамильтониана, взятому по состояниям с 
соответствующей проекцией момента электрона на выделенное направление, причем 
в случае р-состояния, согласно (10), Ai = 2Д0 / R (yi + \'а) • При получении системы 
(28) было использовано условие медленности столкновения атомов, а также предпо­
ложение о большом прицельном параметре столкновения частиц, что позволяет 
ограничиться в волновой функции (27) конечным числом состояний. Эти два усло­
вия соответствуют медленности вращения оси квантования, что и приводит к рас­
щеплению системы шести уравнений ца три независимые системы двух уравнений. 
Роль медленности вращения оси квантования может быть лучше понята на примере 
перехода между «- и р-состояниями электрона. 

При рассмотрении перехода между s- и р-состояниями электрона представим 
волновую функцию электрона я виде \ 

Т = £ " j / ^ Ч" ( г ' ) ( f f l l ° ° s 6i + а 2 sin 9i cos Ф + a3 sin St sin Ф) + 

+ Ьфг(/-2) ] e x p [ - — [ (Нц + Я 2 2 ) Л ' 1 . 
У4я J L 2 J J 

Подставив это разложение в уравнение Шредингера, получим систему уравне­
ний для коэффициентов 

. у, А . . к , Д 
ib——-g- 6 + -yr oi, iax = ~2 1 "т" - 7 j - 6 — г'аа2> 

(29) 

. . х . . х 
t a 2 = ~~2 а2 "4т г * а 1 > 1аз == 17 аз. 

Здесь а — угол между векторами v и R. Связь между коэффициентами alt а2 

определяется вращением соединяющей ядра оси. Если вращение достаточно мед­
ленное, так что величина а в области перехода мала по сравнению с х, система 
уравнений расщепляется. Действительно, при меньших расстояниях между ядрами R 
величина а мала по сравнению с А, которая резче зависит от R. Поэтому в области 
расстояний между ядрами, где происходят переходы между состояниями, из системы 
уравнений i(29) выделяется система уравнений (17), такая же, как и в случае двух 
s-состояний. Это справедливо, если 

a i * . = - ^ < K . (30) 

где р — прицельный параметр столкновения; v — скорость столкновения; Ri — об­
ласть перехода, A(Ri) = x ( f l i ) . 

Как видно из системы (29), если 
а б а < ^ х (30а) 

(6а — изменение угла а при прохождении системой области перехода), то в области 
перехода членом га можно пренебречь. Однако при мецыцих расстояниях между 



ядрами, пока Л, к 5^ а, этим членом пренебрегать нельзя. В результате в области 
расстояний между ядрами, где аба < Д, х < а и Д меньше Д|, происходят дополни­
тельные переходы между состояниями. Так, в случае (22) при яеоТо / 2 <С 1 вероят­
ность перехода электрона из р- в s-состояние, усредненная по проекции момента 
электрона до столкновения, оказывается равной */з sin2 £(1 + sin 2x) вместо '/3sin 2£, 
как это было бы в случае выполнения (30). Здесь % — угол между векторами v и R, 
так что при одном значении этого угла расстояние между ядрами равно Ri, а при 
другом — А, х ~ а. 

Сечение перезарядки при медленном столкновении частиц 

1. Сечение резонансной перезарядки. Для этого случая, согласно (23), имеем 
соотношение 

od оо 

а = ^ 2ftpapsin2£, £(р) = ^ A(t)dt. (31) 
о о 

Взяв этот интеграл для некоторых типов зависимости £(р) [£ ~ ( р 2 - | - С ) _ 1 , 
(р 2 + С ) - 2 , e-sp2], О. Б. Фирсов [33] предложил искать сечение в виде о = яЯо2 / 2, 
£(До) = 1 / я. Бейтс и Бойд [35] показали, что такой способ определения сечения 
достаточно точен и для зависимости £ ~ 1 / р". 

Вычислим асимптотическое значение сечения в предположении, что его величина 
велика по сравнению с квадратом размера атома. Рассмотрим сначала случай [36], 
когда можно пренебречь упругим рассеянием атомньгх частиц и воспользоваться 
законом свободного относительного движения. При больших р интеграл £(р) быстро 
сходится вблизи t = 0 и равен 

11 / яр п + */2 

£(Р) = У Т А ( Р ) , Р > — , если А ~ р» e-vp. (31а) 
у Г 2у 2у 

Как видно, £ быстро затухает с увеличением р, но при малых v эта величина ста­
новится порядка единицы уже при больших значениях прицельного параметра столк­
новения. Из (31) 'следует, что в области прицельных параметров, где £ имеет боль­
шую величину, sin2 ф сильно осциллирует и1 его значение можно заменить '/г- Таким 
образом, при прицельных параметрах, где £ 1, его величина совпадает с асимпто­
тическим значением, а там, где такое совпадение не наблюдается, sin2 £ сильно ос­
циллирует и его можно заменить '/г- Поэтому при определении сечения можно вос­
пользоваться асимптотическим выражением £ ( р ) . Это обстоятельство было использо­
вано в работах [11—19], где проводились конкретные расчеты сечений, но в довольно 
грубой форме, отчего страдает точность вычислений. Здесь будет найдено асимпоти-
чески точное значение сечения [35]jHa основе определения первых членов разложения 
сечения по малому параметру 1 / Уа. 

Как видно из (31а), при малых скоростях столкновения имеется область при­
цельных параметров столкновения р, для которых £ е щ е большая величина, но уже 
совпадает со своим асимптотическим значением ( р ^ - п / 2 у ) . Выберем точку ро, ле­
жащую в этой области, так что £(ро) = я/с^>1, к— целое число. Разобьем интеграл 
(27) на две части. Поскольку £ (р) большая величина при р ^ р 0, sin2 £ в этой обла­
сти быстро осциллирует и его можно заменить '/г- Получим [35] 

С яро 2 / II 
\ 2ярар sin2 £ = — — - + О I 

a \ уро 

При р > ро введем величину g(p) : £(р) = g ( p ) e _ v p . В области р, определяющей 
оо 

величину интеграла ^ 2яр<2р sin2 £, функция g(p) является плавной по сравнению 

с е~ т р , так как в этой области £ совпадает со своим асимптотическим выражением 
(31а), причем наиболее резкая зависимость содержится в экспоненте. Поэтому при 
вычислении второго интеграла будем считать величину g постоянной, учитывая, что, 
как видно из (31а), при малых скоростях столкновения g — большая величина. Вы­
числим асимптотическое значение второго интеграла при g ^ > l с точностью до чле­
нов -~ const. Имеем (р — 1 / у In g / £) 

[ 2ярйр sin2 £ = — In g(C + In 2лк) — In2 як + — (C+ln 2) 2 - — , 
J y2 2y2 '2*y2 24y2 



где С — 0,577 — постоянная Эйлера. Полное сечение 

в = 1- О [ , (32) 
2 24у2 \ yRj 

где Ra — прицельный параметр столкновении, для которого 

£(Д 0) = 4 - - = 0,28. (З 0 ») 
д 

Соотношение i(32) получено в предположении наличия свободного относительно­
го движения иона и атома. Описанным выше способом можно определить сечение 
резонансной перезарядки и в случае, когда на его величину существенно влияет 
упругое рассеяние сталкивающихся частиц. 'Воспользовавшись тем, что сечение ре­
зонансной перезарядки определяется асимптотическим видом §(р), а интеграл £(р) 
при больших р быстро сходится вблизи t = 0, получим [37] 

яД 0

2 Г »(До) -] з а х в Га(п — 2) 
, [ , - i f f i ! J [ ^ > ] " 

О з а х в Я П f a(n — 2 ) " j 2 / n 

. 2 — 1 с 

где До определяется соотношением 

Д (Д 0 ) / яД 0 \ ' / .г Д 0 » ' ( д о ) "Г ' / 2 

^ - • - ^ Ы ) I 1 — w 1 ] = ш ( 3 3 а ) 

Здесь использовано асимптотическое значение потенциала взаимодействия 
сталкивающихся частиц а = —о / Д"; Е — энергия частиц в системе центра инерции; 
Д 8щ™ — наибольшее значение расстояния минимального сближения частиц, при 
котором еще возможен захват; а з а х в —юечение захвата частил. Нижняя часть сече­
ния (33) учитывает возможность захвата иона атомом, который происходит цри 
в > 0, п > 2. Захват иона приводит к сильному сближению частиц, так что вероят­
ность перезарядки при таких столкновениях равна '/г- Если при данном потенциале 
взаимодействия захват невозможен, следует учитывать только верхнюю часть сече­
ния. Заметим, что в точке До = Д шт* совпадают не только верхняя и нижняя части 
сечения (33), ио и их первые производные. 

Формулы (32), (33) описывают резонансную перезарядку s-электтрона. Используя 
формулы (10), (31), выпишем соотношение 1(29) для перехода бчэлектрона более под­
робно. Имеем [5] 

_z_ ?z _ J L 

£ (До) = 1 Т / " в Y Л 2 Л 0

 Y 2 e~R*= 0,28, (34а) 
яДо2 

сг = . 
2 

• • - 1 

В случае резонансной перезарядки р-влектрона сечение имеет вид о = - оо + 
3 

1 1 
Н o"i Н о"2,где а 0 соответствует перезарядке электрона с нулевой проекцией мо-

3 3 

мента на направление вектора прицельного параметра, оч отвечает нулевой проекции 
момента на направление скорости, а о"2 связано с нулевой проекцией момента электро­
на на направление, перпендикулярное плоскости движения ((траектория движения 
предполагается прямолинейной). Сечения Оо, ai, а 2 определяются формулой (32), но 

/ а / i i \ 
каждому из них соответствует свое значение Ai = ( • | До, Д 2 = | До ) . 

V яД 0у / \RoV ) 
Воспользовавшись тем, что при р ~ Д 0 величина Д экспоненциально убывает, с по­
мощью (ilO), (32) получим следующую формулу для сечения резонансной перезарядки 
р-электрона: 

яД 0

2 , я Г я 2 

а — 2 8у; 

где До связано оо скоростью столкновения v соотношением 

я Г я 2 , / я\'/> -1 

~~ Z 2Z 

•(f) 6 № П № ) Е

3 £ ( | ) \ - т Д в т - е - н , = 0 ) 2 8 



В случае резонансной переразрядки протона на атоме (водорода формула (34) 
принимает вид 

Я 0 % е - В о = 0,'15i>, о = — г - . (35) 
а 

На рис. 4 проведано сравнение сечения, рассчитанного по этой формуле, с экс­
периментально измеренной величиной [36—40] и результатами расчетов [12] и [41]. 
На рис. 2 экспериментально найденное сечение резонансной перезарядки иона цезия 
на его атоме [42—46, 95] оравнишаеггся с полученным по формуле [(34). 

- I 1 I I I 

' ' 1 I I I ' I | ' I I ; | I I I I I I . I 

10 100 WOOD 
_i I | ' ' ' 

1000 
Анергия, ав 

Рис. 1. Резонансная перезарядка протона на атоме водорода. Кривая — фор­
мула (35),+-г-расчет [12], * — расчет (41], х _ [ 8 8 , 39], о — [40] 

Резонансная перезарядка ионов инертных газов на их атомах представляет собой 
случай, для которого получена формула (12), когда спины обоих атомных остатков 
равны Уг. Поскольку совершающий переход электрон находится в рнооетоянии, связь 
сечения резонансной перезарядки со скоростью столкновения v в этом (случае соглас­
но (10), '(12), 1(346) дается соотношением 

г 2 -
я Я 0

2 3 / я\V. - • 
2Т До е - й » т = 0,28». (36) 

Сравнение полученного на основе этой формулы сечения резонансной перезаряд­
ки ионов нелия, неона и аргона на своем атоме с экспериментально найденным зна­
чением [42, 46—67] проведено на рис. 3. В табл. 4 даны ссылки на работы, в которых 

Т а б л и ц а 4 

Процесс Литература Процесс 
Лите­

ратура Процесс Литература 

К+-Г-К 
Кт+ -(- Кг 

Rb+ + Rb 
Хе+ + Х е 

Н ? + + Hg 
L i + + L i 
Cd + + Cd 

[42, 43, 68] 
142, 56, 53, 

63, 60, 69, 75] 
[43, 95] 

[61, 42, 56, 
53, 63] 
[70] 

[100] 
[101, 102] 

н- + н 
к- + к 

Na" + Na 
Rb" + Rb 

Cs~ + Cs 

Zn+ + Zn 

[71] 
[72] 

[72] 
[72] 

[72] 

[102] 

He 2 + + He 
Ne 2 + + Ne 

Ar2+ + Ar 
Kr 2 + + Kr 

X e 2 + + Xe 
N e 3 + + Ne 
Kr s + + Kr 

[73] 
[63, 73, 75] 

[63, 73] 
[63, 73, 75] 

[63, 73] 
[74, 751 
[74, 75] 

были измерены сечения резонансной перезарядки ионов на атомах, не вошедшие в 
рис. 1—5, 7. 

2. Сечение перехода в случае Ландау — Зинера. Случай Ландау — Зинера соот­
ветствует такому процессу перезарядки, когда в области перехода разность диаго­
нальных матричных элементов линейно зависит от времени и меняет знак, а недиа­
гональный матричный элемент гамильтониана для (рассматриваемых состояний почти 
не изменяется в области перехода. Эта ситуация имеет место при таком столкнове­
нии атомных частиц, когда в результате соударения двух ионов образуются два атома 
или атом и ион, и в обратном случае [76—79]. В то время как в состоянии квазимо-
лекулы, составленной из двух ионов, при больших расстояниях между ядрами В 



О, Ю-'^см1 

имеет место сильное кулоновсное взаимодействие, в другом состоянии квазимолеку­
лы, которое отвечает атому и иону (атому), имеет место слабое поляризационное 
взаимодействие. Поэтому при больших расстояниях между ядрами частиц Д воз­
можно сильное сближение термов квазимолекулы, соответствующих данным СОСТОЯ­

НИЯМ.. При. прохождении во время столк- „ 
новения атомных частиц области расстояний, 2 
соответствующих сближению термов, возмож-% 
ны переходы между рассматриваемыми со­
стояниями. Конкретные расчеты частичной 
перезарядки многозарядного иона на атоме, 
выполненные на основе формулы Ландау — 
Зинера, проведены в работах [7—НО], расчеты 
рекомбинации при столкновении положи­
тельного и отрицательного иона проделаны в 
работах (80, 81]. 

Разность диагональных матричных эле­
ментов гамильтониана равна в рассматривае­
мом случае х = Део — (Zi — Z2) IД, где Де0 — 
разность между энергиями связи электрона в 
данных состояниях квазимолекулы при 
Д->-оо; Zi, Z2 — заряды атомных остатков, в 
поле которых находится электрон. Случай 
Ландау — Зинера реализуется, если в области 
перехода вблизи Ri величина Д не успевает 

измениться. Это выполняется, если 6 Д < ^ М / у , ибо Д ~ е~чн. Так как 6Д ~ (v/F)'h, 
где F — dxl dR^Ri, то ото условие дает 

Riy<4 (\ZtZ2\ /vyk (37) 

Это условие существенно ограничивает область применимости формулы Лан­
дау — Зинера [82] * 

Если условие (37) выполняется, так что формула Ландау — Зинера (19) для ве­
роятности перехода оказывается справедливой, сечение перехода дается формулой 
[83] 

у, см/сек 

Рис. 2. Резонансная перезарядка Cs+ 
на атоме Cs. Кривая — формула (34), 
• - { 4 2 ] , • —[43], v _ [44 ] , о _ [45], 

+ - [ 9 5 ] 

/ яД2 \ с dx 
е- t*(l — е- (38) 

Здесь р — вероятность Образования конечного состояния, определяемая законом 
сохранения спина и его проекции. Функция 1{ц), которая может быть записана в 
виде комбинации неполных у^РУнкций, была вычислена Моисевичем [73] и представ­
лена на рис. 4. 

Формула (38) соответствует переходу электрона между двумя s-состояниями. 
Обобщение ее на случай, когда электрон находится в состоянии с более высоким мо­
ментом^ проводится тривиально, но, видимо, не имеет практического значения. 

3. Сечение перехода в случае Розена — Зинера. Этот случай осуществляется при 
так называемом случайном резонансе, когда разность энергий связи электрона с каж­
дым из атомных остатков значительно меньше любой из этих величин, и соответст­
вует перезарядке, при которой разность диагональных матричных элементов гамиль­
тониана x(i) не изменяется в области перехода, а недиагональный матричный эле­
мент Д(<) экспоненциально зависит от времени. Введем расстояние Ri, при котором 
происходят неадиабатические переходы, и До по формуле (32а): 

А ( Я . ) = х , 5(Д„)-
Д(До) яД 0 

Yi + Y2 / 
) = 0,28. (39) 

Предполагая, что частицы движутся по прямолинейным траекториям, на основе 
формулы (22) получим для сечения перезарядки 

а = \ 2npdpw = \ 2aipdp c h - 2 — sin2 £, 

где 

ях 

(Yi + Y2) v 
, * = у 1 

Д 2 

* В [84] рассмотрен случай, когда Д ~ е—"н, х ~ Ft. Критерий пр'именимости по­
лученных результатов к реальному случаю шире: 6 Д < ^ Д 1 или i(v / |^ jZ 2 l )Va-^-1 . Од­
нако конечный результат в этом случае не удается выразить в аналитическом виде. 



0, W№CMf е 



При вычислении сечения используем соотношение, которое хорошо выполняется 
в среднем . " 

— , Р < « 0 

sin2 £ = j (40) 
0, р > Д „ . \ 

Анализ показывает, что такая замена приводит к ошибке в интеграле ~ 1 / Roy. 
Заметим, однако, что учет членов ~ 1 / R±y является превышением точности метода, 

an 
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Рис. 4. Функция вычислен­
ная в [73] 

Рис. 51 Резонансная перезарядка иона 
кислорода на атоме кислорода; кри­
вая — расчет, точки — эксперимент 

[87, 88] 

ибо формула '(22) получена в предположении, что точка поворота достаточно уда­
лена от области перехода Япов — Ri > 11 у, да и положение области перехода Д 4 оп­
ределено с точностью до 1 / у- Используя соотношение (40), получим 

m l n ( H i , Л . ) 

^ яр dp с Ь - 2 — = 

я р ^ р с Ь - 2 — , R0(v)<.Ri 
х 

Ri 

я р ф с Ь . - 2 — , Ro(v)>Ri 
х 

Как видно, в первом случае (До < Ri) величина a < 0,35 / f/yRo 1, так что се­
чение мало отличается от сечения, определяемого по формуле резонансной переза­
рядки. Имеем 

яЯо2 . я Й 1 2 

2 

яД 4

2 

Г Яо 2 -1 
l n l l - — + a 2 J , R0<Ri 

2 I i ? t

2 

/ ( a ) , Ro>Ri, (41) 

где 

/<«>-S 2xdx ch~ 2 -

Асимптотическое поведение / ( a ) дается формулами / ( « ) = l + a 2 l n a 2 , a-»-0 и 
/ (a) = 4 a - 1 e - 2 * ( l — 3Ua), a->-oo, а значения функции при промежуточных значени­
ях аргумента следующие: 

a 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 . 1 , 2 1,4 1,6 
/ ( a ) 0,859 0,647 0,456 0,358 0,203 0,131 0,084 0,0536 

Из формулы (41) следует, что сечение перезарядки имеет плоский и слабо выра­
женный максимум при скорости Ro(v) = Ru Поскольку величина Ri определяется 
с точностью 1 / у, соответствующая максимуму сечения скорость столкновения может 



быть найдена лишь с точностью до множителя порядка единицы. При этом, однако, 
величина самого сечения определяется достаточно надежно. 

Полученный результат относится к случаю перехода между двумя s-состоянинми 
электрона. Случай перехода с участием р^состояний мы рассмотрим на конкретных 
примерах, которые изучались экспериментально, используя при этом результаты п.Ч 
первого раздела. Теоретическое рассмотрение подобных вопросов, проведенное в ра­
ботах [85, 86], связано с модельными предположениями и не является корректным. 

Конкретные случаи перезарядки 

1. Резонансная перезарядка 0 + на его атоме. На рис. 5 полученная расчетным 
путем зависимость сечения резонансной перезарядки иона кислорода на его атоме от 
скорости столкновения сравнивается с экспериментально измеренной [85, 86]. 

Электрон в атоме кислорода находится в р-состоянии, так что сечение определяет­
ся по формулам (34а), (346). Кроме того, следует учесть зависимость А от спинового 
состояния электрона и атомных остатков, которая дана в табл. 1. Усредняя сечение 
по спиновому состоянию атома и иона, находим, что в рассматриваемом случае ве­
личину А в формуле (346) следует заменить на (Па*)'/'Л = 0,595 А, причем значения 

1 
коэффициентов а, берутся из табл. 1. При малых скоростях столкновения следует 
учитывать, что перезарядка с переходом между состояниями с разной тонкой струк­
турой носит нерезонаждаый характер. Основное состояние атома кислорода "Pi, 
причем расстояние между уровнями с полным моментом / = 2 и 1, 2 и. О, 1 и О рав­
ны соответственно 0,019, 0,028 и 0,009 зе. Сечение перезарядки было иайдено по фор­
муле 

яД„ 2 ^ , gn ( gik (2 / t + 1 ) (2Jk + 1) 
а = — ' ' 

2 - i r ' < ' « > b r = и 

где got /81 — вероятность того, что начальному состоянию соответствует момент 
конечному — Ih, Sik = яДе,л / 2у1>, Де^г— расстояния между уровнями с соответст­
вующим значением момента. Эта формула справедлива, если вероятности перехода из 
состояния i во вое другие состояния [близки, ж отличается от формулы i(4i) тем, что 
для некоторых переходов величина Ri заменяется на До, что в рассматриваемой об­
ласти скоростей вполне разумно. При энергии налетающего иона Ei — 100 эв вели-

^ 81 
t , * 

2. Перезарядка 0 + на атоме водорода. Этот процесс может идти по следующим 
каналам: 

( О( 3 Р 2 )+0,0196эв 

0 + ( 4 S ) + H ( 2 S ) - v H + + I О ( 3 Р 4 ) +0,00006 ав 

( О ( 3 Р 0 ) - 0,0085 эв. 
Перезарядка иона кислорода на атоме водорода играет существенную роль при 

изучении процессов, происходящих в верхних слоях атмосферы [90—93]. Атом кис­
лорода в основном состоянии 0,(3Р) образуется в результате присоединения р-элект-
рона к иону 0+,( 4 5). Вероятность того, что электрон ^образует с ионом спин 1, что 
приводит к образованию атома в основном состоянии, равна 3/8. При этом р-элект-
рон, присоединяемый к иону 0 + ( 4 £ ) , в атоме 0 ( 3 Р) может иметь любое из трех зна­
чений проекции на выделенное направление. Используя одноэдектронное приближе­
ние, которое учитывает спин и момент атомного остатка, получим в данном случае 
для сечения рассматриваемого процесса в области не очень малых скоростей столкно­
вения 

3 „ (27< + 1) 
8 2 , — ° -

Здесь 3/8 — вероятность, что реакция пойдет по каналу, в котором полный спин 
электрона и иона равеи 1; 27*+ 1/9 — вероятность образования при этом атома в 
состоянии с данным полным моментом. Сечение образования атома с данным полным 
моментом U определяем по формуле i(41). Сравнение вычисленного сечения переза­
рядки с экспериментально измеренным [40, 89] проведено на рис. 6. 

3. Перезарядка протона на атом кислорода. Эта реакция обратная по отношению 
к ш>е|вддуще1му процессу. Рассмотрим ее в области более высоких скоростей столкно­
вения, т которой проведены эксперименты [87, 88]. Если условие (30) выполняется, 
сечение перехода при не очень малых скоростях столкновения, согласно (41), равно 

1 яД 0

2 

а = . 



Здесь множитель 1/3 соответствует вероятности того, что в точке перехода про­
екция момента р-электрова на направление соединяющей ядра оси равна нулю. На 
рис. 7 найденное по этой формуле сечение перехода сравнивается с измеренным. 
При больших скоростях столкновения, когда относительная скорость столкновения 

а-10'' 

• I I i n t . 

"10 ZO SO 100 WO 500 WOO 1000 50001 
Рис. 6. Перезарядка иона кислорода на атоме во­
дорода; кривая — расчет, эксперимент: о — [40]. 

• - [ 8 9 ] 

становится порядка характерной скорости электрона на орбите, определенный вклад 
в сечение вносят переходы электрона в возбужденные состояния атома водорода. По­
этому в этой области скоростей сечение перезарядки должно быть больше результата 
расчета по данной формуле. 
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Рис. 8 
Рис. 7. Перезарядка протона на атоме кислорода; кривая — расчет, * экспери­

мент [87, 88] 
Рис. 8. Перезарядка иона азота на атоме водорода; кривая — расчет, о — экспе­

римент [89] 

4. Перезарядна иона азота на атоме водорода. При столкновении иона азота с 
атомом водорода в рамках одноэлектронного приближения наиболее существенными 
являются следующие переходы: 

N+;(3P) + H( 2S) Н+ + N( '5) + 0,95 эв 
N+'CP) + H( 2 S) ->-Н+ + N(2I>) — 1,43 эв 
N+iW) + H( 2S) -+Н+ + N(2Z>) + 0,46 эв 

N+('Z)) + Н( 2 5) -»-Н+ + N( 2P) — 0,73 эв. 

Одноэяектронное приближение предполагает в данном случае, что при присоеди­
нении р-электрона к атомному остатку с данными елином и моментом образуется 
атом с соответствующим рассматриваемому состоянию спином и моментом. Сечение 
каждого из перечисленных процессов! ищем в виде 

а = kskLoo, 

где Оо — определяется по формуле (41); hs — ве/роятиость того, что реакция пойдет 
по каналу с 'Образованием данного полного спина электрона и иона; kL — вероят­
ность того, что в области перехода R ^ Ri проекция момента электрона на направле­
ние соединяющей ядра оси равна нулю. При этом условие (30) предполагается вы-



полненным. Приводим значения коэффициентов ks, kL для перечисленных процес­
сов: 

Проце сс 1 2 4 
As 5/в 3U 1 1 

7з 3 / 1 5 • 

Как видно, существенную (роль в рассматриваемом процессе играет перезарядка 
возбужденных ионов азота. На рис, 8 полученное экспериментально сечение переза­
рядки [89] сравнивается с рассчитанным. При этом предполагается, что число ионов 
N+(3P) и N+('D) в источнике пропорционально их стат. весу (9/14 и 5/14), а другие 
возбужденные ионы азота в источнике не образуются. 

80 ПО 
Энергия V^B 

WO WO 

Рис. 9. Перезарядка а-частицы на атоме водорода 
Кривая — расчет, о — эксперимент [40] 

5. Другие случаи. На рис. 9 результаты измерений сечения перезарядки [40] 
Не++ + Н-+Не+ + Н сравниваются с расчетом по формуле (41). В данном случае 
для состояния Не+ с п = 3 и основного состояния атома водорода А = 
= 4^2 е - 3 / = Я 2 е - я 6 п , о б т , о , где л, ге4, ге2, т — параболические квантовые числа, харак-
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U ^ 
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I 3 

| г 

о 

теризующие состояние электрона в воз­
бужденном ионе гелия. При вычисле­
нии сечения предполагалось, что х(Я) 
и Я не изменяются в области перехода, 
что несколько занижает сечение. Сле­
дует отметить, что при малых скоростях 
столкновения, как предсказывает тео­
рия, сечение должно убывать экспонен­
циально. Это не подтверждается экспе­
риментом. Очевидно, в источнике при­
сутствует определенная доля возбуж­
денных атомов водорода, что существен­
но отражается на величине сечения. 

На рис. 10 экспериментальное сече­
ние перезарядки [94—96] 

Rb+ + Cs Rb + Cs+ + 0,28 эв 
сравнивается с рассчитанным по фор­
муле (41). Обсуждаемый процесс яв­
ляется наиболее простым из всех рас­
смотренных, так как электрон в обоих 
случаях находится в s-состоянии, а спи­
ны атомных остатков равны нулю. Кро­
ме того, при Ri = 15,8, когда и = А, 
поляризационное взаимодействие иона с атомом еще мало, и формула Розена — 
Зинера хорошо подходит для расчета сечения. Расхождение результатов теории и экс­
перимента при малых скоростях столкновения, а также то, что измеренные сечения 
прямого и обратного процессов не совпадают, очевидно, связано с присутствием воз­
бужденных атомов. 

Другие процессы, которые 'относятся к перезарядке при малом дефекте резонанса 
и были исследованы экспериментально [97—99], 

N+ + О 0+ + N, Hg + J+ -»- Hg+ + J. 
Москва Поступила в редакцию 
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Рис. 10. Перезарядка иона рубидия на ато­
ме цезия и иона цезия на атоме рубидия. 
Кривая — расчет, эксперимент: Rb+ 4- Os->-
-*-Cs+ + Rb, — [94], о — (95J, — — 

— [96];* — Cs+ + Rb-^Rb+ + Cs [95] 
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