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Предложена универсальная зависимость (скейлинг) для оценки сечений образования К-вакансий

при столкновениях ионов и атомов кэВ-энергий. Скейлинг базируется на результатах исследования спек-

тров неупругих потерь энергии и сечений эмиссии характеристических Оже-электронов и излучения при

распаде К-вакансий. Для столкновений атомов с Z > 10 предложена формула, объясняющая процесс

ионизации К-оболочки переходами, обусловленными супервыдвижением термов. Скейлинг позволяет

оценить сечения образования К-вакансий для неисследованных случаев атомных столкновений, тем са-

мым оценить возможные электронные тормозные потери при прохождении ионов через твердое тело, а

также может использоваться для диагностики состава вещества при ионном облучении.

DOI: 10.31857/S1234567821130048

Столкновения в диапазоне кэВ-энергий соударе-

ния относятся к так называемым медленным столк-

новениям, когда скорость сближения сталкивающих-

ся атомов меньше орбитальных скоростей электро-

нов. Как следствие, в момент столкновения форми-

руется квазимолекула, уровни которой перестраива-

ются по мере сближения и разлета частиц. В недав-

них работах [1–6] основное внимание уделяется кор-

релированным переходам и каскадам при распаде К-

вакансий, а также образованию К-вакансий в реля-

тивистском случае.

Разработка скейлинга для расчета сечений обра-

зования К-вакансий представляет интерес для ана-

лиза состава вещества при ионном облучении и для

расчетов торможения частиц в веществе. В реально-

сти имеют место быть два принципиально различа-

ющихся случая образования К-вакансий:

1) при наличии вакансии на 2pπ-орбитали до

столкновения К-вакансия образуется вследствие вра-

щательных переходов в пределе объединенного ато-

ма с 2pσ на 2pπ-орбиталь. Для этого случая может

быть предложен скейлинг для сечения образования

К-вакансий по аналогии с разработанным авторами

скейлингом для образования L-вакансий [7]. К воз-

можности уточнения описания в этом случае мы вер-

немся ниже;

2) при столкновениях атомов и ионов с Z > 10

2pπ-орбиталь заполнена и переходы с 2pσ на 2pπ-

1)e-mail: zinoviev@inprof.ioffe.ru

орбиталь невозможны. Делались неоднократные по-

пытки [8–10] предложить эмпирические скейлинги

для образования К-вакансий для этого случая. Од-

нако сами авторы указывали на отсутствие теоре-

тического объяснения данного явления. Рассмотре-

нию возможного, с нашей точки зрения, механиз-

ма образования К-вакансий в столкновениях, ко-

гда 2pπ-орбиталь заполнена, посвящена следующая

часть данной работы.

В работе [11] исследовалось поведение термов

квазимолекулы в комплексной плоскости межъядер-

ных расстояний. Было обнаружено существование

точек ветвления, связывающих различные термы. В

рамках этой теории вероятность перехода электрона

в континуум рассчитывается как интеграл по обходу

точек ветвления. В работе [12] в рамках указанной

теории было предложено выражение для сечения ис-

пускания электрона с энергией E:

σ(E) =
4π|R(E)|2ImR(E)

α(E)
exp

(
−α(E)

v

)
,

α(E) = 2

E∫

E0

ImR(ε)dε,

(1)

где R(E) – функция обратная зависимости рассмат-

риваемого терма E(R) от межъядерного расстояния
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R, v – скорость соударения, ImR(E) – мнимая часть

зависимости R(E).

Проинтегрируем данное выражение по энергиям

испущенного электрона и найдем сечение ионизации

σi рассматриваемого терма:

σi =

∞∫

0

σ(ε)dε =

=

∞∫

0

4π|R(E)|2ImR(E)

α(E)
exp

(
−α(E)

v

)
dE.

Принимая во внимание, что 2 · ImR(E) · dE = dα,

можно заменить переменную

σi =

∞∫

α(0)

2π|R[E(α)]|2 v
α
exp

(
−α
v

)
dα.

Интеграл приближенно вычисляется методом пере-

вала

σi = 2πR2
0

v

α(0)
exp

(
−α(0)

v

)
. (2)

Поясним значения переменных. Введем зависимость

терма от межъядерного расстояния R.

E = −U0

[
1 +

(
R

R0

)m]
.

Тогда α(0) ≈ 2 m
m+1 · U0 · ImR0. Рассмотрим иони-

зацию терма 2pσ при столкновениях p−H , в этом

случае m = 2, U0 = 0.5 а.е. (в атомных единицах) –

энергия терма в пределе объединенного атома. По-

ложение точки квазипересечения терма 2pσ с кон-

тинуумом было вычислено в работе [13], при этом

ImR0(p−H) = 1.01. Таким образом, для системы

p−H – α(0) ≈ 0.67. Нужно также учитывать, что

орбиталь 2pσ заполнена с вероятностью P = 50%.

В случае столкновений сложных атомов на ор-

битали 2pσ находятся два электрона (P = 2). В

пределе объединенного атома энергия уровня U0 =

= 0.5·Z2
eff/N

2, где Zeff – эффективный заряд для рас-

сматриваемого уровня, N = 2 – главное квантовое

число. R0 = N/Zeff, таким образом Zeff = (8 · U0)
0.5,

R2
0 = 0.5/U0. Положение точки квазипересечения

масштабируется при изменении Zeff

ImR0(Zeff) = ImR0(p−H) · 2

Zeff
.

Следовательно:

α(Zeff) =
m

m+ 1
ImR0(p−H) · 4

Zeff
U0 ≈ α(0) · (2U0)

0.5

(3)

или

U0 ≈ 1

2

[
α(Zeff)

α(0)

]2
.

Для сечения ионизации 2pσ получаем выражение (в

а.е.):

σi = πP
v

α(Zeff)U0
exp

(
−α(Zeff)

v

)
, (4)

здесь P – число электронов на уровне 2pπ.

Для сравнения с экспериментом удобно ввести пе-

ременную x:

x =
me

M
· E
U0
,

где me/M – отношение массы электрона к массе на-

летающей частицы, E – энергия соударения.

Можно увидеть, что:

α(Zeff)

v
=
α(0)√
x
,

и формулу для сечения переписать в виде:

σi(см
2) · U0(кэВ) = K ·

√
x

α(0)
· exp

(
−α(0)√

x

)
, (5)

где константа K = 1.196 · 10−18.

На рисунке 1 показана зависимость приведенно-

го сечения от приведенной энергии для различных

экспериментально исследованных комбинаций стал-

кивающихся частиц. Видно, что в этих координатах

экспериментальные точки для большинства случаев

ложатся на общую кривую. Эта зависимость хоро-

шо описывается формулой (5). Наилучшее согласие с

экспериментом достигается при значении α(0) = 0.75

и m = 3. На этом же рисунке изображено сечение

ионизации для столкновений p−H , умноженное на 4.

Видно, что эта зависимость также очень хорошо со-

гласуется с первой группой экспериментальных дан-

ных и формулой (5). Видно также, что область при-

менимости предложенной формулы ограничена диа-

пазоном x < 1. При больших v подключаются дру-

гие каналы ионизации (T-ионизация, см. [13]). При

v > 1 для оценки К-ионизации используется борнов-

ское приближение.

На рисунке 1 приведены также данные для слу-

чаев N+-N2, Ne+-Ne.В этих случаях образование К-

вакансий связано с переходами между орбиталями

2pπ и 2pσ в пределе объединенного атома при на-

личии вакансий на 2pπ-орбитали. Видно, что сече-

ния начинают возрастать при значительно меньших

энергиях соударения, что связано с меньшим значе-

нием параметра Месси вследствие меньшего расщеп-

ления уровней между 2pπ и 2pσ орбиталями по срав-

нению с переходами в континуум.
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Зависимость сечения иониза-

ции К-оболочки в универсальных координатах. Приве-

дены экспериментальные данные для различных ком-

бинаций “ион–атом” из работы [8], а также для столк-

новений p−H из [14]. Из-за различия в начальной засе-

ленности 2pσ уровня сечение ионизации в случае p−H

умножено на 4. Жирной сплошной линией приведена

кривая для α(0) = 0.75, m = 3 (формула (5)), кото-

рая наилучшим образом описывает эксперимент. Тон-

кой сплошной линией приведена кривая для случая

α(0) = 0.67, m = 2. Пунктирными линиями приведены

экспериментальные данные для столкновений N+-N2

[15] и Ne+-Ne [16], когда разрешены переходы между

2pσ и 2pπ уровнями

Сечение пропорционально фактору f , от-

ражающему вероятность наличия вакансии на

2pπ-орбитали, которая формируется из 2p-оболочки

партнера соударения с бóльшим Z. В статическом

случае фактор fs равен 2/3 числа вакансий на

2p-уровне партнера с бóльшим Z, а для случая

одинаковых атомов 1/3 от суммы числа 2p-вакансий

в партнерах соударения. Зависимость вероятности

образования К-вакансии от фактора f была про-

верена экспериментально [17]. При столкновениях

Ne-Ne 2pπ-орбиталь полностью заполнена, а при

столкновениях Ne+-Ne и Ne2+-Ne на орбитали

имеется, соответственно, одна и две вакансии. Как

было показано экспериментально, вероятность об-

разования К-вакансии при одинаковых условиях

соударения соотносится как 0.06 : 1 : 2 [18]. Это озна-

чает, что помимо статической вероятности fs иметь

вакансию на 2pπ-орбитали, может происходить

дополнительное образование вакансий вследствие

связи 2pπ-орбитали с верхними незаполненными

уровнями, описываемое динамической поправкой fd
к фактору f .

Как видно из рис. 2, приведенные зависимости хо-

рошо описываются формулой fd = A exp(−c/v). Зна-

чения параметров A и c для исследованных случаев

приведены в табл. 1.

Рис. 2. (Цветной онлайн) Зависимость динамической

поправки к ионизационному фактору 2pπ-орбитали

(фактор fd) от 1/v. Представлено отношение сечений

для случаев, когда вакансия на 2pπ первоначально

отсутствует (случаи N+-Ne, Na+-N2, Na+-Ne), к слу-

чаям, когда имеется одна вакансия (соответственно,

столкновения Ne+-N2, Ne+-N2, Ne+-Ne), которое опре-

деляет вероятность динамического образования вакан-

сии. Обозначения: 1 – σ(N+-Ne)/σ(Ne+-N2), 2 – σ(Na+-

N2)/σ(Ne+-N2), 3 – σ(Na+-Ne)/σ(Ne+-Ne)

Таблица 1. Значение параметров A и c для вероятности дина-
мического образования вакансий в рассматриваемых случаях

Номер Отношение сечений A c

для случаев

1 (N+-Ne)/(Ne+-N2) 1.94 1.04

2 (Na+-N2)/(Ne+-N2) 1.49 1.42

3 (Na+-Ne)/(Ne+-Ne) 1.20 1.57

Значение фактора f = fs + fd, т.е. в реальных

столкновениях, складывается из статической вероят-

ности иметь вакансию на 2pπ-орбитали fs и динами-

ческой поправки fd, которая может быть оценена с

использованием параметров, приведенных в табл. 1.

Как показывает рис. 1, для легких атомов ис-

пользование параметра U0 не обеспечивает группи-

ровку экспериментальных данных вследствие значи-

тельного влияния экранировки заряда ядра электро-

нами. На основе работы Бриггса–Масека [19] может

быть предложен скейлинг для сечения образования

К-вакансий:

σvac(Ecms) = f · πR2
2p · F

(
Ecms

(Z1 + Z2 − δ)2

)
, (6)
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где Ecms – энергия соударения в системе центра

масс, R2p – радиус 2p-оболочки объединенного ато-

ма, R2p ∼ (Z1 + Z2 − δ)−1, Z1 и Z2 – заряды ядер

сталкивающихся атомов, δ = 4 – поправка на экра-

нировку 2p-оболочки электронами 1s и 2s-оболочки

объединенного атома. Универсальная функция F (x)

может быть описана выражением:

log10 F (x) = y0 +A1 · e−
x
t1 +A2 · e−

x
t2 . (7)

Значения параметров в формуле (7): y0, A1, t1, A2,

t2 приведены в табл. 2.

Таблица 2. Значения параметров в формуле (7): y0, A1, t1,
A2, t2

Параметр Значение

y0 −15.823

A1 −1.208

t1 1.221

A2 −9.264

t2 0.048

Как видно из рис. 3, предложенный скейлинг поз-

воляет описать имеющиеся экспериментальные дан-

ные единой универсальной кривой, что делает воз-

можным оценивать сечения ионизации К-оболочек

для неисследованных случаев.

Рис. 3. (Цветной онлайн) Скейлинг для сечений обра-

зования К-вакансий при соударении легких атомов с

Z ≤ 10. Точками на рисунке показаны эксперименталь-

ные данные из работ [15, 16]. Жирная линия – предло-

женная нами универсальная кривая (формула (6))

Следует также иметь в виду, что К-вакансия,

образующаяся в легком партнере соударения, мо-

жет перейти на К-оболочку более тяжелого партнера

вследствие динамической связи 2pσ и 1sσ-состояний,

так называемый механизм vacancy sharing. Вероят-

ность этого процесса может быть оценена по форму-

лам, предложенным в [20].

Интересно сопоставить два возможных механиз-

ма образования К-вакансий. Как видно из рис. 4, рас-

чет сечения образования К-вакансий в системе Ne+-

Рис. 4. (Цветной онлайн) Сравнение эксперименталь-

ного сечения образования К-вакансий в столкновениях

Ne+-Ne [16] с расчетами без учета [19] и с учетом по-

правки на динамическую ионизацию 2pσ-уровня (на-

стоящая работа, формула (5)), соответственно

Ne, выполненный в работе [19], при энергиях свы-

ше 200 кэВ дает значения сечений ниже эксперимен-

та [16]. Учет поправки на ионизацию 2pσ-орбитали

вследствие переходов в континуум с использовани-

ем формулы (5), приводит к практически полному

совпадению с экспериментом. Значение α(0) = 0.67

соответствует m = 2, что хорошо согласуется с рас-

четами поведения молекулярных орбиталей для слу-

чая Ne+-Ne [21]. Таким образом, при оценке сечения

образования К-вакансий необходимо учитывать оба

механизма.

При небольших энергиях соударения механизм,

связанный с переходами между орбиталями, при-

водит к значительно большим сечениям образова-

ния К-вакансий по сравнению с сечениями образо-

вания вакансий вследствие динамической ионизации

из-за супервыдвижения термов в комплексной плос-

кости R, а при больших энергиях необходимо учи-

тывать оба механизма. Следует различать столкно-

вения атомов в газовой и твердой фазе. При столк-

новениях в твердой фазе имеет место каскад соуда-

рений и может происходить дополнительное образо-

вание вакансий во внешних оболочках, которые мо-

гут дожить до следующего соударения и привести
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к большим сечениям образования К-вакансий вслед-

ствие разрешенной возможности 2pσ−2pπ переходов.

Можно ожидать, что предложенный для сечений

образования К-вакансий в оболочках сталкивающих-

ся атомов скейлинг найдет применение для расче-

та электронных тормозных потерь при ионном об-

лучении твердых тел. Применение для этих целей

скейлинга, разработанного авторами для сечений об-

разования L-вакансий, было продемонстрировано в

[22, 23].
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