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Аннотация: дифференциальное сечение радужного рассеяния атомов и ионов вычислено
в первом порядке теории возмущений с учетом усреднения по коллективным колебаниям атом-
ных электронов и ядер. Показано, что дифференциальное сечение радужного рассеяния атома
на атоме равно нулю при нулевом угле вылета, а при рассеянии иона на атоме не равно нулю. По-
казано, что при нулевом угле вылета должен наблюдаться дискретный спектр значений сечения
радужного рассеяния, пропорциональный квадрату степени ионизации иона.
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Abstract: we calculated the differential cross section for rainbow scattering of atoms and ions
using first-order perturbation theory and accounting for the collective oscillations of atomic electrons
and nuclei. We found that the differential cross section for atom–atom rainbow scattering is zero at
zero scattering angle, whereas it remains nonzero for ion–atom scattering. We also found that, at zero
scattering angle, the rainbow-scattering cross section exhibits a discrete set of values proportional to
the square of the ion’s charge state.
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Введение
В [1] представлены результаты экспериментального и теоретического исследования ра-

дужного рассеяния ионов ксенона однослойной плоскостью графена, отмечено, что потенциалы
Ziegler-Biersack-Littmark (ZBL) [2] и Nordlund-Lehtola-Hobler (NLH) [3] не описывают радужное
рассеяние при нулевом угле вылета для ионов ксенона из графена.

Теория
Дифференциальное сечение радужного рассеяния в первом порядке борновской теории

возмущений имеет вид [4]:
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𝑑𝜎

𝑑Ω
=

𝑚2

4𝜋2ℏ4
|𝑈(𝑞)|2 , (1)

где 𝑚 = 𝑚1𝑚2
𝑚1+𝑚2

— приведенная масса; 𝑑Ω — элемент телесного угла; 𝑞 = 2𝑘 sin 𝜃/2; 𝜃 — угол
рассеяния в системе центра масс; ℏ2𝑘2

2𝑚 — кинетическая энергия частицы.
Фурье-компонента потенциальной энергии взаимодействия двух атомов была вычислена

ранее в первом порядке стационарной теории возмущений [5, 6]:

𝑈 (𝑞) =
4𝜋𝑒2

𝑞2
[𝑍1 − 𝐹1 (𝑞)] [𝑍2 − 𝐹2 (𝑞)] exp

(︃
−𝑞2(𝛿r)2

2

)︃
, (2)

где 𝑍1𝑒 и 𝑍2𝑒 — заряды ядер атомов.
Для каждого значения среднего квадрата амплитуды коллективных колебаний электронов

и ядер (𝛿r)2 = (𝛿rnucl)
2 + (𝛿rel)

2 искалось решение системы нелинейных уравнений [5, 6]:⎧⎪⎨⎪⎩
𝑈 (𝑟) = 1

2𝜋2
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ℏ𝜔 = 2(𝛿r)2 𝑑
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.

(3)

Качественная теория
Если потенциал изолированного атома аппроксимировать экранированным кулоновским

потенциалом:

4𝜋𝑒

𝑞2
[𝑍2 − 𝐹2 (𝑞)] ≈

4𝜋𝑍2𝑒

𝑞2 + 𝜇2
2

, (4)

то формулу (2) запишем в виде:

𝑈 (𝑞) ≈ 4𝜋𝑒2𝑍2

𝑞2 + 𝜇2
2

[𝑍1 − 𝐹1 (𝑞)] exp

(︃
−𝑞2(𝛿r)2

2

)︃
, (5)

где 𝜇−1
2 — длина экранирования потенциала изолированного атома (4).

Видно, что при 𝑞 = 𝜃 = 0 дифференциальное сечение (1) равно нулю при рассеянии
атома на атоме, так как 𝐹1(0) = 𝑍1, а при рассеянии иона на атоме не равно нулю, так как
𝐹+
1 (0) = 𝑍1 − 1.

Численные расчеты
Атомные форм-факторы 𝐹1(𝑞) и 𝐹2(𝑞) изолированных атомов или ионов были вычислены с

помощью атомных волновых функций [7], которые аппроксимируют решения уравнений Хартри–
Фока. Атомный форм-фактор для атома углерода C(3p) представлен сплошной линией, а для
иона углерода C+(2p) — пунктирной линией на рис. 1.

Множество решений системы уравнений (3) построено при различных значениях средне-
го квадрата амплитуды коллективных колебаний электронов и ядер (𝛿r)2 = (𝛿rnucl)

2 + (𝛿rel)
2.

На рис. 2 представлена зависимость кванта энергии коллективных колебаний ℏ𝜔 от миниму-
ма потенциальной энергии 𝑈 (𝑟) для двух атомов углерода С(3p)+C(3p), атома и иона углерода
С+(2p)+C(3p). В таблице представлено численное значение среднего квадрата амплитуды коллек-
тивных колебаний электронов и ядер (𝛿r)2, при котором потенциальная энергия 𝑈 (𝑟min) и энергия
кванта коллективных колебаний ℏ𝜔 достигают своего минимального и максимального значения
соответственно. На рис. 3 представлена полная энергия для двух атомов углерода С(3p)+C(3p),
атома и иона углерода С+(2p)+C(3p) в зависимости от расстояния между ними. В таблице пред-
ставлены параметры потенциала взаимодействия для двух атомов углерода С(3p)+C(3p), ко-
торые хорошо согласуются с некоторыми спектрометрическими параметрами [8] двухатомной
молекулы углерода в основном (низколежащем) квантовом состоянии С(3p)+С(3p).
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Рис. 1. График атомного форм-фактора для изолированного атома углерода C(3p) (сплошная
линия) и иона углерода C+(2p) (пунктирная линия)
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Рис. 2. График зависимости кванта энергии коллективных колебаний ℏ𝜔 от минимума
потенциальной энергии 𝑈 (𝑟): для двух атомов углерода С(3p)+C(3p) — сплошная линия, а

атома и иона углерода С+(2p)+C(3p) — пунктирная линия
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Рис. 3. График полной энергии для двух атомов углерода С(3p)+C(3p) (сплошная линия),
атома и иона углерода С+(2p)+C(3p) (пунктирная линия) в зависимости от расстояния

между ними

Таблица
Основные рассчитанные значения двух атомов углерода С(3p)+C(3p), атома и иона углерода

С+(2p)+C(3p)

Характеристика С(3p)+ С(3p) С+(2p)+С(3p)
𝑈 (0), эВ 203.3 239.8
𝑈 (𝑟min), эВ -6.39 -3.11

𝑟min,
∘
A 1.496 1.528√︁

(𝛿r)2,
∘
A 0.395 0.361

ℏ𝜔, эВ 18.597 9.984
1
𝑎20

· 𝑑𝜎(𝑞max)
𝑑Ω 7.173·109 8.669·109

𝑞max 1.035 0.830
1
𝑎20

· 𝑑𝜎(0)
𝑑Ω 0 2.783·109

На рис. 4 представлена зависимость дифференциального сечения радужного рассеяния
𝑑𝜎/𝑑Ω от переданного импульса ℏ𝑞 для двух атомов углерода С(3p)+C(3p), атома и иона угле-
рода С+(2p)+C(3p). В таблице представлены как максимальные значения сечения радужного
рассеяния 1

𝑎20
· 𝑑𝜎(𝑞max)

𝑑Ω , так и значения сечения при 𝑞 = 𝜃 = 0. Видно, что численные расчеты с
атомным форм-фактором, изображенным на рис. 1, подтверждают предсказание качественной
теории. Очевидно, что при 𝑞 = 𝜃 = 0 должен наблюдаться дискретный спектр значений сече-
ния радужного рассеяния, пропорциональный квадрату степени ионизации налетающего иона
𝑑𝜎++(0)
𝑑𝜎+(0)

= 22

12
и 𝑑𝜎+++(0)

𝑑𝜎+(0)
= 32

12
, так как 𝐹++

1 (0) = 𝑍1 − 2 и 𝐹+++
1 (0) = 𝑍1 − 3.
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Рис. 4. График зависимости дифференциального сечения радужного рассеяния 𝑑𝜎/𝑑Ω от
переданного импульса ℏ𝑞: для двух атомов углерода С(3p)+C(3p) — сплошная линия, атома и

иона углерода С+(2p)+C(3p) — пунктирная линия

Выводы
Дискретный спектр значений сечения радужного рассеяния при нулевом угле вылета, ко-

торый пропорционален квадрату степени ионизации налетающего иона, можно наблюдать на
эксперименте.

Дополнительные материалы к статье размещены в [9].
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