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1. ВВЕДЕНИЕ

В последнее десятилетие ряд лабораторий интенсивно развивали иссле-
дования атомно-молекулярных столкновений методом рассеяния пучков
заряженных и нейтральных частиц высоких энергий (ВЭ) на малые углы.
В ходе проведения этих исследований получены данные, существенно
расширившие наши знания о характере взаимодействия при тесных сближе-
ниях атомных частиц и открывшие новые возможности для описания макро-
скопического поведения вещества в экстремальных условиях, при которых
реализуются такие тесные сближения. Настоящая работа преследует цель
обсуждения достижений и перспектив дальнейшего развития этого направ-
ления.

Высокоэнергетическое рассеяние (ВЭР) — это один из разделов физики
атомных столкновений, задачей которого является изучение атомно-молеку-
лярного рассеяния на отталкивательной ветви с целью: а) определения коро-
ткодействующих сил межатомного и межмолекулярного взаимодействия;
б) изучения неупругих молекулярных переходов; в) изучения неадиабатиче-
ских электронных переходов.

Для малых и промежуточных расстояний сближения взаимодействие ато-
мов и молекул, энергия относительного движения которых не превышает
10 кэВ, описывается в рамках приближения Борна — Оппенгеймера *, в
котором движение электронной составляющей квазимолекулы предполагается
независимым от движения ядер. Зависимости энергии квазимолекулы от
расстояния между ядрами соответствует многомерная поверхность потен-
циальной энергии (ППЭ), которая в простейшем случае взаимодействия ато-
мов является функцией одной переменной V (R). Заданной конфигурации
ядер соответствует набор ППЭ, из которых одна описывает основное состоя-
ние электронной составляющей, а остальные — возбужденные. Обычно
столкновительные электронные переходы происходят при фиксированных
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положениях ядер (принцип Франка — Кондона) и осуществляются при дости-
жении точек сближения поверхностей, отвечающих различным электронным
состояниям системы. Набор ППЭ, соответствующий разным электронным
состояниям,— это фундаментальная информация, позволяющая описывать
динамическое поведение молекулярных систем. В свою очередь, она является
ключом к количественному описанию на основе достижений статистичес-
кой механики широкого спектра макроскопических свойств вещества в газо-
образной и конденсированной фазах.

Уровень развития теории и вычислительные возможности сегодня
настолько высоки, что доступная точность предсказания свойств определяет-
ся только точностью имеющихся данных о потенциале.

Если говорить о короткодействующих силах, то они составляют основу
для предсказания свойств вещества в экстремальных условиях высоких
температур или сверхсильных сжатий и описания поведения газовых систем
в условиях резкого нарушения равновесия.

Рассмотрим несколько подробнее проблему теоретического предсказания
свойств вещества (уравнения состояния) при экстремально высоких давле-
ниях, превышающих 1 Мбар. В последние годы значительные усилия были
посвящены изучению процессов ударного сжатия вещества. Измерения в суб-
мегабарном и мегабарном диапазоне выполнены для большого набора веществ
(см. ссылки в обзоре 2 и в недавних работах 3> 4 ). Ударное сжатие неизбежно
сопровождается сильным нагреванием вещества, поэтому информацию о хо-
лодном сжатии непосредственно из этих данных извлечь не удается. Для этого
могут привлекаться теоретические модели термического возбуждения, обла-
дающие, однако, плохо контролируемой точностью. Интересна альтернатив-
ная возможность изучения холодного сжатия веществ в диапазоне давлений
1 — 1000 Мбар на основе использования надежных эмпирических или неэм-
пирических отталкивательных потенциалов. Такой подход следует, очевидно,
рассматривать как дополнительный к динамическим методам.

При описании свойств конденсированных сред в сильно сжатом состоя-
нии принципиальным является вопрос об оправданности трактовки
взаимодействий в терминах парного взаимодействия, т. е. возможности пре-
небрежения неаддитивными эффектами. Длительное обсуждение этого
вопроса в литературе привело к точке зрения, согласно которой в ряде
случаев энергию взаимодействия систем из атомов (или молекул) с замкнуты-
ми оболочками можно в широком диапазоне сжатий описывать в рамках
аддитивного приближения 8. Для молекулярных систем анизотропные потен-
циалы могут аппроксимироваться определенным образом усредненными
межмолекулярными потенциалами 6. Отметим, что исследование пределов
применимости такого описания и нахождение поправок на неаддитивность
также, в принципе, можно проводить на основе данных о рассеянии в сложных
системах, включающих, например, Ван-дер-Ваальсовы кластеры.

Рассмотрим теперь в качестве примера сжатые Аг и Хе. Парные потен-
циалы для этих газов, найденные в экспериментах 7, могут быть использованы
для расчета уравнения состояния; на рис. 1 представлены результаты таких
расчетов сжимаемости Аг и Хе при Т = 0 К. В расчетах принималось, что
Аг и Хе образуют кристаллическую решетку с плотной гексагональной упа-
ковкой. Энергия кристалла W находилась суммированием парных взаимо-
действий, а сжимаемость — по изменению энергии с объемом элементарной
ячейки v:

*--££
Для этих же систем приведены результаты расчетов по модели Томаса —

Ферми с квантовыми и обменными поправками 8. Как видно, кривые сжатия,
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рассчитанные в обоих подходах, хорошо согласуются как по общему ходу,
так и по абсолютным значениям (практически полного согласия на рис. 1
легко достичь небольшим изменением абсолютных значений эмпирических
потенциалов, вполне оправданным возможной систематической погрешно-
стью измерений 7).

Отметим, что для сжимаемости Ne получено заметное отличие от тради-
ционной модели Томаса — Ферми с поправками. Есть основания считать, что
указанное расхождение не связано с неучетом неаддитивного взаимодействия,
а обусловлено проявлением обсуждаемого
в литературе 2 эффекта оболочечной струк-
туры атомов вещества.

Можно ожидать, что использование
надежных эмпирических потенциалов для
сложных молекулярных систем (включаю-
щих, например, Н2О, N2, SiO2, H2 и их
смеси) позволит уверенно предсказывать
поведение вещества в мега- и гигабарном
диапазонах давлений.

Наибольшими возможностями опреде-
ления анизотропных потенциалов сегодня
и, по-видимому, в будущем располагают
теоретические методы. Развитие вычисли-
тельных методов квантовой химии и не-
прерывно растущие мощности ЭВМ при-
вели к тому, что численные неэмпирические
расчеты анизотропных потенциалов стали
главным источником информации о ППЭ.

Число научных групп, ведущих стро-
гие неэмпирические расчеты, превышает
полтора десятка (это число превысит 20,
если учесть группы, использующие менее
строгие методы) 9. Ситуация может быть
проиллюстрирована таблицей, дающей
сводку систем, для которых в диапазоне

1Ог Плотность,г см''

ровки ИХ в точках, обозначенньх з

Рис. 1. Кривые холодного сжатия,
вычисленные для 'конденсированных

аргона и ксенона.
Сплошными линиями показаны кривые
холодного с» атия, рычисленьые для гекса-
гональьоп rixcTi о лпа! OLabLoii стр>ьт}ры
вещества с использованием эмпирических
межатомных потенциалов работы'. 1 — дан-

Sfc. 10 эВ проведены в ы ч и с л е н и я ОТтаЛКИВа- вые расчетов в приближении Томаса —
тельных анизотропных потенциалов, за-
частую описанные в форме разложений по
сферическим функциям. Помимо перечис-
ленных в таблице систем, имеются сообщения о выполненных расчетах
потенциальных поверхностей для систем Не—Н2О, Не—SiO, He—CCS,
Аг—OCS, Н2—OCS, Н2—НС1, Н2—CS, Н 2—ОН, Аг—CS2 и др. Даже в стро-
гих квантово-химических подходах путь к получению конечных результатов
желаемой точности неизбежно проходит через введение дополнительных
предположений. Дать количественную оценку связанной с такими пред-
положениями неточности полученных значений обычно невозможно и поэто-
му оправданность сделанных предположений должна проверяться незави-
симым образом.

Это утверждение тем более справедливо в случае приближенных подходов,
например, для получившей широкое распространение модели электронного
газа 10. Основным (и наиболее уязвимым) в этой модели является предположе-
ние, что электронная плотность квазимолекультр (ABC) есть линейная суперпо-
зиция р (АВ) и р (С) (т. е. аддитивность электронных плотностей). За послед-
ние несколько лет на основе модели электронного газа проведены расчеты
ППЭ для большого числа представленных в таблице систем, и нет видимых
причин, препятствующих удлинению этого списка в будущем. Однако, в связи
с упомянутыми приближениями как в строгих подходах, так и в модели
электронного газа, встает проблема экспериментальной проверки надежности



10 В. Б. ЛЕОНАС, И. Д. РОДИОНОВ

Т а б л и ц а
Сводка результатов теоретических расчетов энергий анизотропного взаимодействия

Система

Н 2 — Н 2

Н 2 - С О

Н 2 —СО 2

HF — HF

N a - N a
Н 2 О - С Н 4

С Н 4 - С Н 4

Диапазон расстояний, А Область энергий, эВ, способ
представления

а) Молекулярные системы

0,8<Л<3,6, r<re

2 < Л < 5, r<re

0,8<Л<3, r = re

1<Л<3,3, r = re

1,5<Л<4,6, r = re

R <5,5, r = re

2,6 < Л < 5,2, r = re

V ^ 10, аналитически

V ^ 2,5, графически, аналити-
чески

V ^ 5, сплайн, таблично
V ^ 15, таблично и аналити-

чески
V ^ 102, аналитически
F ^ l , аналитически
V ^ 1, аналитически

б) А т о м н о-м о л е к у л я р н ы е с и с т е м ы

Н - Н 2

Н—СО

Не — Н 2

Не —HF

Не —LiH
Не —N 2

Не —СО

Не —НС1
He-HCN
Не —СОа
Не —NH 3

Не-НаСО
Не — Н 2

N e - H a

Ne-COa

A r - H 2

Ar —CO
A r - N 2

Ar —NO
Аг —СО2

Ar—HF

Ar — HC1
O( 3 P, 4 ) ) - H 2

L i - H 2

He—Na 2

H + - H 2

L i + - H 2

L i + - N 2

Li+ — CO

H+ —CO

Li+(K+, Na+) —H 2 O
He—N 2 H +

0,5<Л<2, r<re

1,6<Л<4,5, r=re

0,75<Л<10, r<re

2 < Л < 4 , r<re

1,5<Л<4,5, r=re

1,0 < R < 2,5, r = re

1,5 < R <6, r<re

1,5<Л<4,4, r = re

1,7<Л<4,5, r = re

1,8<Л<4,5, г = ге

1,6<Л<4,8, r = re

1,5<Л<3,5, r = re

1<Л<10, r > r e

1,2 < Л < 3,2, r<re

1,95<Л<3,5, r^re

0,8<Л<3,3, r<re

1,3<Д<4,6, r = re

0,5<Л<8, r = re

1,5 < R <4,6, r = re

1,8<Д<4,6, r = re

2 < Л < 5, r < re

2,4<Д<4,6, r = re

0,3 < Л <5, г > r e

1 < Л < 4 , r < r e

2,5<Л<10, r = r e

V ^ 10, таблично, графически

F ^ 1,5 таблично

V С̂ 102, аналитически

F ^ 0,5, таблично

V ^ 25, аналитически
V ^ 5, аналитически

V ^ 15, аналитически, таб-
лично

V < 3, таблично
V < 3, таблично
V ^ 15, аналитически
V ^ 8, таблично
V ^ 5, таблично
V ^ 5, таблично

V < 5, аналитически •

V < 1, аналитически

V ^ 102, аналитически

V ^ 25, аналитически
V < 102, таблично
V ^ 10, аналитически
V <J 15, аналитически

V < 3, таблично

V ^ 5, таблично
V ^ 3, таблично

V ^ 10, аналитически

V ^ 1 , 5 , аналитически, графи-
чески

в) И о н-м о л е к у л я р н ы е системы

0 < Л < 5, г < г8

К Л < 6, г < ге

1,5<Л<10, г<ге

1,5<Л<10, г<г е

0,9 < Л < 7, г < ге

1,5 < Л <5, г = ге

1,8<Л<6,5, г = ге

V ^ 20, аналитически

V ^ 15, аналитически

V ^ 5, аналитически

V ^ 5, аналитически

V ^ 10, аналитически

V ^ j 3 , аналитически
F ^ 10, таблично
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предсказаний и возможных, на основе эксперимента, эмпирических коррек-
ций используемых приближений (и в первую очередь — приближений моде-
ли электронного газа).

Необходимость в такой проверке является дополнительным стимулом раз-
вития исследований ВЭР.

В настоящем обзоре основное внимание уделяется обсуждению упоми-
навшихся п. а), б). Вопросы столкновительной спектроскопии неадиабатиче-
ских переходов нами не рассматриваются.

2. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ТЕХНИКА ИССЛЕДОВАНИЙ
ВЫСОКОЭНЕРГЕТИЧЕСКОГО РАССЕЯНИЯ

•ъ
d

1

Рассеяние\в эффективном
потенциале\ртталки.вания,
столкноысте\льная спектроскопия

потенциале.
- Колебательное

Рассеяние в единственном

возбуждение

Дифракционное рассеяние
Враща тельное^^^.— возбуждении

Поскольку используемые обычно термины типа «высокоэнергетический»,
«быстрый пучок» довольно произвольны и часто вызывают субъективные
ассоциации, для исключения этого произвола мы воспользуемся диаграммой
рис. 2. На диаграмме «полуплоскость»
значений приведенного угла т ( = Ед,
Е — энергия столкновения, Э — угол
отклонения в лабораторной системе)
и приведенного сечения р ( = сг02, а —
дифференциальное сечение рассеяния
на угол 0) разделена на перекрываю-
щиеся области проявления специфиче-
ских особенностей ВЭР; именно эти
области, в большей или меньшей мере,
являются предметом последующего
обсуждения. В условиях ВЭР справе-
длива оценка т ~ 2V (Ь), где Ъ — при-
цельное расстояние, и, таким образом,
величина т указывает на энергию взаимо-
действия, вызывающего рассеяние час-
тиц на угол 0 в лабораторной системе.
Как видно из диаграммы, для типичного
случая пучка с энергией 1 кэВ харак-
терные углы ВЭ рассеяния оказываются
заключенными в диапазоне 10~2—
10 град.

Ограничение изучаемого диапазо-
на приведенных углов ВЭ рассеяния
сверху связано с тем, что для больших
углов вклад каналов неупругих элек-
тронных переходов в измеряемое сечение рассеяния становится сравни-
мым с упругим, и наблюдаемая картина рассеяния не может интерпретиро-
ваться в рамках только единственной или двух пересекающихся ППЭ. Отме-
тим также, что требование единственности ППЭ на входном участке траекто-
рии ограничивает исследования рассмотрением систем, в которых партнеры
имеют замкнутые электронные оболочки. При исследовании отталкивательной
ветви ППЭ метод ВЭР обладает рядом преимуществ:

1. Получение и детектирование нейтральных пучков ВЭ существенно
проще по сравнению с диапазоном сверхтепловых (>1 эВ) энергий.

2. Теория рассеяния в ВЭ приближении неизмеримо прозрачнее и доступ-
нее для реализации численных расчетов на ЭВМ, чем в случае субтеплового
диапазона.

3. При использовании ВЭР легко достичь расстояний сближения, где
имеют место квазипересечения электронных термов и высокие вероятности
переходов.

Приведенное дифференциальное
сечение рассеяния р-в(в)вг

Рис. 2. Характерный ход приведенного
дифференциального сечения р = о (0) 02

и области проявления основных эффек-
тов высокоэнергетического рассеяния

на малые углы
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Анализ развития исследований ВЭР позволяет выделить несколько мето-
дических подходов.

Исторически первым можно считать метод интегральных сечений,
основанный на измерении относительной интенсивности пропускаемого
через мишень пучка. Техника измерений, начатых еще в 40-х годах 6 7, опи-
сана в 58> Б9, и они широко исгользовались для определения короткодействую-
щих потенциалов атомных, ат омно-молекулярных и ион-молекулярных сис-
тем 60> 6 1. Известны две модификации метода интегральных сечений. В реаль-
ных условиях эксперимента (конечные размеры пучка, области столкновений,
апертуры детектора) поток рассеянных частиц, согласно Кушу 6 2, можно раз-
ложить на две составляющие: частицы, рассеянные и выбывшие из регист-
рируемого детектором пучка, и частицы, испытавшие взаимодействие, но
оставшиеся в пределах апертуры детектора. С измерением обеих этих сос-
тавляющих (обозначаемых далее значками — и -)-) и связаны упомянутые
модификации метода интегральных сечений; во втором случае для различе-
ния частиц, испытавших и не испытавших столкновение, при измерениях
интегральных сечений неупругого перехода используется факт появления
у неупруго рассеянных частиц эффективной «метки» ввиде изменения кине-
тической энергии за счет неупругого перехода.

Соответствующие измеренные сечения описываются выражениями:

Q-(E) = -±fT=2n ja(9)[l-/o(0)]sm9d9, (3)
0 <е>

<?+ (Е) = ^ ~ = 2л, j и (9) /„ (0) sin 6 с10, (3')
<е>

здесь Q± — интегральное сечение, / 0 '— интенсивность перассеянного пучка,
Д/~ — поток выбывших (А7+ — оставшихся в пределах детектора) частиц,
а (9) — дифференциальное сечение процесса в лабораторной системе, /0 (9) —
аппаратная функция е з, L — длина, п — плотность рассеивающей мишени.
В условиях ВЭР отношение величин полного и интегрального сечений {QIQ*)
может для различных экспериментов меняться в пределах 1—3, и это обстоя-
тельство затрудняет прямое сравнение вычисляемых теоретически полных
и измеренных интегральных сечений.

Установки для измерений интеграл! ных сечений рассеяния неоднократно
описывались (см. 59> 6 4 ), поэтому мы не будем на них останавливаться. Отметим
лишь, что для ион-молекулярных систем развитие экспериментальных
средств пошло по пути значительного расширения энергетического диапазо-
на измерений, простирающегося от единиц до тысячи эВ в5> 66, и улучшения
разрешения энергетического анализа. Рекордными параметрами характери-
зуется установка для измерений сечений Q+ (Е, Д/, Av) столкновительных
переходов между выделенными состояниями, описанная в 67.

Схематически эта установка показана на рис. 3; основным методическим
приемом является измерение интенсивности пучка ионов (в основном Li+)
с заданной величиной столкновительной потери энергии. Исследовались
столкновительные вращательные переходы молекул Н 2, СО2

 6 8 и колеба-
тельные — молекул N2, O2, СО и др. 6 9.

На установке, показанной на рис. 3, использование сферических элек-
тростатических анализаторов энергии позволило добиться рекордного эффек-
тивного разрешения. Для обеспечения хорошего разрешения необходимо не
только располагать высококачественным анализатором рассеянных частиц,
но также обеспечить высокую монокинетичность рассеиваемого пучка. Для
решения этих двух задач использовались идентичные сферические электро-
статические анализаторы в каналах падающего пучка и пучка, прошедшего
через мишень (рис. 3).
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Таким образом, для пучков с энергией Е < 200 эВ достигнуто разре-
шение не хуже 10 мэВ. Для получения столь высокого разрешения (относи-
тельное энергетическое разрешение селектора для энергии Е = 3 эВ состав-
ляло АЕ/Е = 1 '300) применялось предварительное торможение (рис.3)
анализируемого пучка до 3 эВ в электростатической замедляющей линзе.
Полученное разрешение позволило уверенно фиксировать потери на столкно-
вительное возбуждение и дезактивацию молекулярных степеней свободы —
например, измерить сечения Q+ выделенных переходов (/->•/ + 2 молеку-
лярного водорода).

В других работах, где также использовался энергетический анализ
ионов и нейтральных частиц пучка 70> п , разрешение было существенно

Рис. 3. Схема установки для из-
мерений интегральных сечений
Q+ (E) столкновительных молеку-
лярных переходов на основе энер-
гоанализа пучка ионов Li+, про-
пускаемых через камеру столкно-

вений в 7.
В левом верхнем углу показан источ-
ник ионов с селектором-монохромато-
ром (повернут на 90° относительно
общего вида). СЭА — электростатиче-
ский сферический анализатор, ВЭУ—
вторичный электронный умножитель
для детектирования пучка, У Л, ЗЛ —
ускоряющая и замедляющая линзы
типа Линдхольма, HP — камера рас-
сеяния, ПП — поворотная платформа
для юстировки, МП — механический
привод, Oil — откачной патрубок,
И — источник ионов, НО — ионная

оптика

СЗА

хуже и для пучков с £ ~ 1 кэВ регистрировались лишь потери, связанные
с колебательными переходами в молекуле Н 2 и электронными переходами.

Оценивая перспективы использования метода интегральных сечений,
можно сказать, что его использование заманчиво для измерений сечений
переходов с фиксированным изменением квантовых состояний молекул Q+,
как это делается в работах 67> 72. Применение метода интегральных сечений
к исследованию короткодействующих межатомных сил представляется не-
оправданным, поскольку измерения показали слабую, особенно в случае
молекулярных систем, чувствительность экспериментальной зависимо-
сти Q~ (E) к реальному профилю потенциала. Последнее утверждение иллю-
стрируется рис. 4, на котором сравниваются результаты измерений и расчетов
интегрального сечения Q~ (E) и углового распределения потока рассеянных
частиц / (а) для случая системы N2 — N2

 73. Как видно из рис. 4, аддитивный
потенциал экспоненциального типа, обеспечивающий хорошее описание изме-
рений Q~ (E), совершенно не способен воспроизвести картину дифферен-
циального углового рассеяния. Этот пример, не являющийся исключением,
заметно обесценивает метод интегральных сечений Q~ (E) даже при достигну-
том уровне точности измерений (1—3%). Тем не менее для систем, включаю-
щих ионы и атомы благородных газов, подобные измерения продолжаются 7 4.
Ограничения метода интегральных сечений удается преодолеть при переходе
к исследованию дифференциальных сечений на основе измерений углового
распределения потока рассеянных частиц / (а), перехватываемых сканирую-
щим в интервале углов а — 10"3 —10"1 рад детектором. В реальных измере-
ниях детектор в угловом положении а будет собирать частицы, рассеянные
в некотором интервале углов 0.
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На рис. 5 представлена принципиальная схема установки для проведения
дифференциальных угловых измерений. Связь измеряемого потока рассеянных
частиц с сечением дается простым соотношением:

(3")I(a) = & j j oQ (6) fa (0) sin 9 (19 dQ,

I
I

25

20

16

<> < >

здесь §8 — экспериментальная константа, fa (6) — аппаратная функция для
детектора в угловом положении а, характеризующая эффективность сбора

частиц, рассеянных на угол 6.
Интегрирование по Q соответствует
усреднению в процессе измерения
сечений по пространственным
ориентациям неориентированных
молекул. Ширина (6) аппаратной
функции, имеющей колоколообраз-
ную форму 75, составляет для
разных установок величину в не-
сколько мрад и выше. Эта ширина,
и соответственно степень усредне-
ния сечений в выражении (3"),
обусловлена чисто геометрически-
ми факторами (ширина пучка, вели-
чина аппертуры детектора). Сегод-
ня главные надежды на улучшение
углового разрешения в этих из-
мерениях связываются с исполь-
зованием координаточувствитель-
ных детекторов на основе микро-
канальных пластин 7в, что позво-
ляет отказаться от сканирования
и, обеспечивая сбор всех рассеи-
ваемых частиц, резко ускорить
измерения. При этом может быть
достигнуто угловое разрешение до

б

12,5

0,6 1,0 2,0 3,0
Энергия пучка £, кзВ

2 5 4 5 6 в 10 20
Приведенный, угол Ей, эВрад

Р и с . 4. Результаты изучения рассеяния в си-
стеме N 2 — N 2 .

а — Результаты измерений интегральных сечений
Q- (E) — сплошная линия (кружками показана зави-
симость, вычисленная по аддитивному потенциалу,
дающему наилучшее описание измерений; диаметр
кружка — 1 %); б — результаты измерений дифферен-
циального рассеяния (сплошная кривая; штриховой
линией показана зависимость, вычисленная с потен-
циалом, давшим согласие для интегральных сечений;
отчетливо видна более высокая чувствительность
дифференциальных измерений к особен юстям поведе-

ния потенциала)

10~4 рад. Подробные описания
различных систем координаточув-
ствительных детекторов можно
найти в 7 7. 7 8, и ниже будут пред-
ставлены некоторые результаты из-
мерений, иллюстрирующие реаль-
ную возможность разрешения с их
помощью дифракционной струк-
туры дифференциального сечения

рассеяния. Схема одной из первых установок для изучения ВЭР в дифрак-
ционной области обсуждалась в 79; в последнее время появился ряд сооб-
щений 8 0 " 8 2 об использовании координаточувствительных детекторов для
изучения ВЭР.

Естественным направлением развития техники ВЭР является попытка
проведения измерения двойных (по углу и энергии) дифференциальных
сечений. Здесь в случае нейтральных пучков может использоваться техника
времяпролетного анализа энергетических потерь АЕ частиц рассеиваемого
пучка, тогда как для ионов — электростатические анализаторы - .

По-видимому, наилучшей по возможностям из описанных 83> - , следу-
ет признать установку, схематически показанную на рис. 6. Здесь для
монокинетизации первичного ионного пучка, вытягиваемого из разрядного
источника, применен сферический электростатический селектор. Номинальная
энергия пропускания селектора 20 эВ и соответственно используется предва-
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рительное торможение и последующее ускорение селектированных ионов.
Достигаемый при этом разброс энергий не превышает 80 мэВ. Энергетический
анализ продуктов столкновения проводится с помощью 127°-электростатиче-
ского анализатора. Объявленный в 8 4 рабочий диапазон анализируемых
энергий 50—1000 эВ; однако ухудшение разрешения при энергиях, превыша-
ющих 200 эВ, сильно смазывает структуру спектра потерь, обусловленную

КАНАК-ЭВМ

Рис. 5. Принципиальная схема установки для измерений полных интегральных и диф-
ференциальных сечений рассеяния на малые углы.

Измеряемые неподвижным детектором рассеянные потоки Д1± и поток рассеянных частиц 1 (а), регистри-
руемый сканирующим детектором в угловом положении а, связаны с сечениями соотношениями (з),
(3'), (3"). ИИ— источник быстрого нейтрального пучка, Я Р — камера рассеяния, Д — детектор, П —
привод системы сканирования детектора относительно оси пучка. Основные узлы установки находят-
ся под контролем и управлением ЭВМ. Стыковка ЭВМ с установкой выполняется через модули системы

КАМАК; ЭВМ выполняет также и первичную обработку данных " i 1 г 2

колебательными переходами. Поэтому основные проводимые измерения свя-
заны с потерями не на молекулярные, а на электронные переходы, в случае
которых разрешение АЕ ~ 1 эВ позволяет уверенно выделять эффекты пере-
хода в возбужденные электронные состояния.

Надо отметить, что техника угловых измерений потерь находится на
начальной стадии развития, и уверенно разрешаются лишь потери, связан-
ные с электронным возбуждением партнеров (АЕ ;j> 1 эВ). Трудность проведе-
ния измерений двойных (по углу и энергии) дифференциальных сечений

Рис. 6. Схема установки для измерения двойных дифференциальных сечений рассея-
ния 84.

о — ИИ — ионный источник, ИО — ионно-оптическая схема формирования и селекции пучка по мас-
сам, ЗЛ, УЛ — замедляющая и ускоряющая электростатические линзы, ЭС — электростатический
селектор энергий исходного пучка, 9А — анализатор энергий рассеянного пучка, Ы — мишень, НУ —
канальный умножитель для детектирования частиц, ЛФ — цилиндр Фарадея; б — повернутый на 90°
относительно рис. а узел детектирования (НУ\ детектирует нейтральные продукты столкновений,

КУ2 — ионные продукты)

обусловлена тем, что при сохранении достаточного уровня сигнала необходи-
мо обеспечивать высокое разрешение по обоим анализируемым параметрам —
углу и энергии. Так, для пучка с энергией 1 кэВ регистрация колебательной
структуры спектра потерь требует разрешения AEIE на уровне 10~4, что не-
доступно для сегодняшней времяпролетной техники и достижимо лишь для
самых лучших анализаторов электростатического типа в случае ионов.

Именно непреодоленные пока трудности достижения необходимого
разрешения отчасти объясняют появление цикла исследований квазиупругого.
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рассеяния. Они основаны на измерении угловых зависимостей спектров
суммарных (на упругое рассеяние и молекулярное возбуждение) потерь энер-
гии быстрых частиц 8в> 8 7.

Проведенное обсуждение экспериментальных подходов и результаты
теоретического анализа 8 8 указывают на то, что дальнейший существенный
прогресс изучения короткодействующих сил может быть связан с реализацией
измерений дифференциальных сечений переходов между выделенными уров-
нями. В тепловой области эксперименты Бергмана и сотр. 8 9 с использованием
лазерной флуоресценции показали возможность проведения и высокую
чувствительность подобных измерений. Измерения дифференциальных сече-
ний вращательных переходов основаны на использовании лазерной накачки
населенности — опустошении выбранного уровня — для молекул в падающем
пучке и последующем детектировании вынужденной флуоресценции с того
же уровня, заселение которого вызвано столкновениями с рассеянием на
данный угол (метод двойного резонанса). При этом удавалось регистрировать
сигнал, создаваемый несколькими сотнями молекул Na2 (соответствующая
плотность в потоке рассеянных частиц п ~ 5 • 102 см"3). Близкие результаты по
чувствительности детектирования (п ~ 103—104 см"3) получены и для
N0. Принимая во внимание плотности, реализуемые в экспериментах

КЧД

Рис. 7. Схема возможного лазерного эксперимента с измерением дифференциального
сечения переходов между выделенными колебательно-вращательными состояниями.

Я — источник быстрого пучка, ИР — камера рассеяния, ЗЛ, НЛ — зондирующий и накачивающий
лазеры, 3 — эеркало для сбора фотонов флуоресценции, ФЭУ — фотоумножителе КЧД — коорди-
натно-чуветвительный детектор, БВН — блок вычисления координат, БОС — блок отбора совпаде-

ний фотон — быстрая частица, ЭВМ — управляющая микроэвм

с пучками высоких энергий, есть основания рассчитывать на успех постанов-
ки аналогичных измерений и для ВЭР. Первой практической попыткой ис-
пользования метода индуцированной флуоресценции в ВЭР являются
эксперименты 9 0 по определению вращательно-колебательной заселенности
как в пучке, так и в продуктах резонансной перезарядки N£. Использовался
пучок ионов N£ с энергией 800 эВ, коллинеарный световому пучку перестра-
иваемого (импульсного) лазера. Важным методическим достижением явилась
надежная регистрация сигнала флуоресценции при отношении потоков пер-
вичных возбуждающих фотонов и вторичных фотонов флуоресценции, равном
101в. Реализованное в этих условиях отношение сигнал/шум позволяет
оптимистически оценивать перспективу дальнейших попыток, хотя ясно, что
времена накопления сигнала в подобных экспериментах с неизбежностью
будут большими. Для применения метода лазерной флуоресценции необходи-
мо выполнение следующих условий: молекула должна иметь возбужденные
термы, на которые она может быть переведена с помощью излучения доступ-
ных перестраиваемых лазеров; время жизни возбужденного состояния
должно быть достаточно коротким для удобства локализации точки высвечи-
вания; наконец, спектроскопическая информация о флуоресцирующей молеку-
ле должна быть достаточной для уверенной характеризации переходов. Этим
условиям отвечают, например, молекулы Na2, NO и отчасти SO2, являющиеся
потенциальными объектами в будущих экспериментах. На рис. 7 представ-
лена принципиальная схема возможной установки для проведения измере-
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ний сечений v/ -> v'j' переходов, сопровождающих ВЭР; здесь И — источник
монокинетического быстрого пучка молекул, пропускаемого через камеру
рассеяния КР; НЛ — накачивающий лазер, обеспечивающий опустошение
выбранного для измерений колебательно-вращательного уровня, ЗЛ —
зондирующий лазер для определения вызванного столкновениями изменения
заселенности уровня накачки; 3 — зеркало для сбора фотонов вызванной ЗЛ
флуоресценции, регистрируемых ФЭУ — фотоумножителем; КЧД — коор-
динатно-чувствительный детектор, работающий в режиме совпадений час-
тица — фотон флуоресценции. Используя блок отбора таких совпадений
(БОС), можно реализовать измерение сечений, отвечающих переходам
на уровень накачки, т. е. провести измерение a (Av, A/, 9) в условиях
ВЭР.

Применение метода двойного резонанса в эксперименте по ВЭР пред-
ставляется заманчивым. Однако в рассмотренном варианте облучения быст-
рого пучка из-за низких плотностей и возможной высокой вращательной тем-
пературы молекул пучка сигнал флуоресценции может оказаться крайне
низким. Более обнадеживающим может оказаться вариант с заменой стацио-
нарной мишени на мишень в виде второго пересекающего пучка. Пучок моле-
кул мишени может облучаться накачивающим и зондирующим лазерами, а фо-
тоны вынужденной флуоресценции регистрируются в совпадениях с приходом
в координаточувствптельный детектор рассеянных быстрых частиц.

Сканирование лазером в полосе поглощения исследуемых молекул позво-
лит получать информацию о переходах между различными уровнями — это
предельно информативный эксперимент и он является желательной перспек-
тивой.

Таким образом, в арсенале новых экспериментальных средств изучения
ВЭР имеются методы дифференциального, в частности, в дифракционной
области, рассеяния, измерения спектра энергетических потерь и, наконец,
в перспективе постановка эксперимента с использованием лазерной флуорес-
ценции.

3. ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ АСПЕКТЫ ИЗУЧЕНИЯ
АНИЗОТРОПНЫХ ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ

а) П р о б л е м а а н а л и т и ч е с к о г о о п и с а н и я
а н и з о т р о п н ы х п о в е р х н о с т е й п о т е н ц и а л ь н о й

э н е р г и и

В случае изотропного рассеяния потенциал типа Леннарда — Джонса
уже позволял качественно исследовать практически все особенности рассея-
ния. Для анизотропного взаимодействия пока не имеется достаточно универ-
сальной и сколько-нибудь обоснованной формы потенциала, и используются
либо простейшие модели, либо аналитические аппроксимации неэмпириче-
скпх расчетов энергий. Однако найти такие аналитические аппроксимации
для области отталкивания в ряде случаев затруднительо. Так, в ы попытка
аналитического описания энергий взаимодействия, вычисленных для 1052 от-
носительных положений молекул Н 2 и СО2 оказалась безуспешной; в рабо-
те 1 6 не удалось подобрать аналитического представления для анизотропного
потенциала взаимодействия системы N 2 — N 2.

При анализе взаимодействия молекул используются два типа систем
координат: пространственная система координат и система, связанная
с молекулой (см. 9 1 ) . В неэмпирических расчетах энергий взаимодействия,
выполняемых всегда для дискретного набора конфигураций, более компакт-
ным оказывается использование системы, связанной с молекулой, динамиче-
ские расчеты удобнее вести в пространственной системе координат.

Для ППЭ взаимодействия атома с линейной молекулой наиболее распро-
странено представление в молекулярной системе координат с разложением
2 УФН, т. 146, вып. 1
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угловой зависимости по полиномам Лежандра:

г,
V (R, г, у) = 2 Vt (R, г) Рг (cos у), cos у = Rr, (4>

г=о
где г — радиус-вектор межъядерного расстояния в молекуле. При этом
часто ограничиваются моделью колеблющегося ротатора, в которой разло-
жение Vt (R, г) по q = г — ге обрывают на членах второго порядка (ге — рав-
новесное межъядерное расстояние).

Наиболее детальный анализ зависимости ППЭ от внутренних координат
приведен для случая Li+ — N2 в недавней работе 6 2. В ней предложена ана-
литическая аппроксимация совокупности рассчитанных в 6 1 энергий взаимо-
действия системы Li+ — N2, включающая учет зависимости Уг (R, г) от
внутренней координаты q.

При анализе эффектов, связанных со столкновительными колебательны-
ми переходами, иногда ограничиваются членами с I — 0. Такое приближение
называют моделью «дышащей» или «пульсирующей» сферы. Выявлению коли-
чественной зависимости ППЭ от внутренней координаты q уделялось недоста-
точно внимания (это видно из приведенной выше таблицы). В то же время
обсуждаемый далее эффект колебательной радуги определяется, согласно
нашим представлениям, именно этой зависимостью 9 2.

Описание ППЭ в случае взаимодействия сложных молекул весьма гро-
моздко и может быть проиллюстрировано на примере двух линейных молекул,
характеризуемых ориентациями Q l i 2 {%li2, Фьг} в пространственной системе
координат.

Потенциальная функция V (R, Q l t Q2) может быть разложена 9 3 в ряд
по ортогональным полиномам в пространстве QXQ2 и для линейных моле-
кул этот ряд обычно берется в виде произведений сферических функций
Ylm (Qx), Yv, -т (Q,).

Таким образом,

V (R, Q t 1 Q2) = 2 VWm (R) Ylm (Qj) Yv, _m (Q2). (5>
I, I', m

Коэффициенты Уцгт (R) для функции У (R, Q l t Q2) вычисляются по выра-
жению

Vn>m (R) = J J V (R, Qt, Q2) Yfm (Q4) У?.. -™ (Qa) dQi dQ2. (6)

Такое разложение представляет практический интерес только в том случае,
когда можно ограничиться младшими членами ряда.

В простейшем приближении энергия взаимодействия двух молекул
может быть представлена в виде суммы вкладов от парных межатомных
взаимодействий — это тип эмпирической поверхности, соответствующий
модели аддитивного взаимодействия. Аддитивная модель весьма широко
используется для описания взаимодействия многоатомных систем. Считает-
ся, что с каждым из атомов системы может быть связан силовой центр (не
обязательно совмещенный с атомом), и энергия взаимодействия, например,
для системы двухатомных молекул АВ — CD записывается в виде

V(R, rA B, rC D, Q ) = 2 V(Ri}); (7)
i, 3

здесь R — расстояние между центрами тяжести молекул; Q — набор угло-
вых переменных, описывающих относительную ориентацию молекул; гАв>
TCD — межъядерные расстояния в молекулах; Rtj — расстояние между
силовыми центрами различных молекул. Для отталкивательного взаимо-
действия обычно V (R) аппроксимируют степенным 5 8 или экспоненциаль-
ным б 9 законом, а значения параметров подбирают на основе проведения
вычислений какой-либо измеряемой величины (например, интегрального»
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сечения Q~ (E), зависящего от потенциала). Относительная простота и при-
влекательность использования аддитивной модели для расчета картины
рассеяния связана с исключением явной угловой зависимости из ППЭ,
необходимо лишь постулировать положения силовых центров во взаимо-
действующих молекулах.

Эмпирическая природа аддитивной модели практически исключает воз-
можность ее экспериментальной проверки. Но в тех случаях, когда имеются
независимые надежные расчеты энергий взаимодействия для различных
конфигураций, можно провести сравнение их с предсказаниями аддитив-
ной модели. Такая проверка в случае системы Н 2 — Н 2 проделана в рабо-
те 9 4, где было обнаружено, что для величины отношения энергий различных
конфигураций аддитивная модель дает неправильное значение: по сравнению
с расчетами она сильно завышает отношение энергий (5 вместо 2) линейной
и Т-образной конфигураций в случае совмещения силовых центров с атома-
ми Н. Если расстояние между силовыми центрами г считать дополнитель-
ным параметром модели, то, уменьшая его относительно равновесного ге,
можно уменьшить указанное разногласие.

Еще одно «улучшение» аддитивной модели связано с попыткой 23 ввести
в выражение (7) дополнительно неаддитивный вклад, который зависит только
от R. В недавней работе 2 3, посвященной неэмпирическому расчету ППЭ
системы Не — Н 2 в области расстояний сближения R ~ ге, приведены
качественные аргументы в пользу упомянутой модификации аддитивной
модели. Убедительность этих аргументов, однако, сильно ослаблена тем
фактом, что использование предложенной в 2 3 модифицированной ППЭ не
позволяет описать картину дифференциального рассеяния, изучавшего-
ся в 9 5.

б) Т е о р е т и ч е с к и е м о д е л и а т о м н о - м о л е к у л я р н о г о
в ы с о к о э н е р г е т и ч е с к о г о р а с с е я н и я

Прямое квантовомеханическое решение задачи рассеяния в ряде случаев
затруднено уже для атом-атомных систем. В случае же рассеяния с участием
молекул альтернативы приближенному описанию в настоящее время просто
не существует. Рассмотрим приближения, обсуждаемые в связи с описа-
нием БЭР.

1) К л а с с и ч е с к о е п р и б л и ж е н и е — наиболее доступный
способ анализа, применимый для описания рассеяния на углы, большие
определяющего границу зоны дифракционного рассеяния, и при описании
многоквантовых энергетических потерь молекулы, вызванных столкновени-
ем. В этом приближении на первом этапе рассчитываются траектории 6 9,
отвечающие фиксированным начальным состояниям молекулы. Затем по ним
находится дифференциальное сечение и проводится его осреднение по мно-
жеству начальных состояний (обычно методом Монте-Карло). Это трудоем-
кие расчеты, и в случае ВЭР обычно используют дополнительные упрощения.
Первое из них — приближение прямолинейности траекторий; второе —
приближение замороженности ориентации и межъядерного расстояния моле-
кулы в процессе столкновения.

Основной результат численного анализа 9б влияния анизотропии ППЭ
в рамках классического приближения — слабая чувствительность усред-
ненного по пространственным ориентациям молекулы дифференциального
сечения (ДС) к анизотропии.

2) П р и б л и ж е н и е в н е з а п н ы х в о з м у щ е н и й — наибо-
лее популярное квантовомеханическое приближение при описании ВЭР 9 7.
В этом приближении предполагается, что молекула с нестационарным на-
чальным состоянием, отвечающим жестко ориентированной в пространстве
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гантели, рассеивается упруго. Считается, что время распада этого состоя-
ния превышает время столкновения. Пусть / (г, к - * к ' ) — амплитуда такого
упругого рассеяния на анизотропном потенциале, г — вектор межъядерного
расстояния молекулы; к, к' — начальный и конечный (| к | = | к ' | ) волно-
вые векторы. Тогда сечение перехода между стационарными состояниями
с заданными квантовыми числами vjm -> v'j'm' выражается формулой

(к -*- к') = j ^*im (г) / (г, к -*. к') 1^.ут. (г) dr 2 . (8)

В этом приближении усредненное по конечным состояниям ДС av]m (k ->• к')
имеет вид

Ovjm (к -»- к') = 2 °vjm-v'j'm' (к -• к') = | J H v ( 0 |2 / (г, к -»- к') dr |», (9)
v'j'm'

где ipv (г) — волновая функция v-ro колебательного состояния (в прибли-
жении колеблющегося ротатора) не зависит от начального вращательного
состояния jm и изменения г в процессе столкновения. Имеется также неза-
висимость отношения полных сечений вращательных переходов \ff> от
энергии:

ё " - Q+(E, Г -+ i' + M) ~ c o n s u

С математической точки зрения использование приближения внезапных
возмущений в исходной формулировке сводится к вычислению многомерных
интегралов от осциллирующих функций — задача, требующая слишком
больших затрат даже для современных ЭВМ. Поэтому на практике в тепло-
вом диапазоне энергий реализуется так называемое «приближение внезапных
возмущений бесконечного порядка», в котором угол между вектором атом —
молекула R и осью молекулы г полагается фиксированным в процессе столкно-
вения: / (г, к-»-к') в этом случае рассчитывается на изотропном потенциале,
параметрически зависящем от угла.

В настоящее время имеются аргументы против использования прибли-
жения внезапных возмущений для описания ВЭР.

3) К в а з и к л а с с и ч е с к и е п р и б л и ж е н и я . Потребности
учета квантовых эффектов при анализе неупругих вращательно-колеба-
тельных переходов между нижними квантовыми состояниями привели
к разработке разнообразных полуклассических приближений. Наиболее
последовательным среди них, по-видимому, является квазиклассическая тео-
рия рассеяния с использованием переменных угол-действие " . В этом под-
ходе учитывается внутримолекулярное движение в процессе столкнове-
ния и, в принципе, могут быть учтены как сильные возмущения внутри-
молекулярных движений на траектории, так й их влияние на динамику.
Однако практическое применение теории до сих пор предполагало введение
ряда упрощений, одно из которых — независимость динамической картины
рассеяния от возмущения внутримолекулярных движений налетающей час-
тицей. Такое же ограничение свойственно и нестационарным теориям 10°,
в которых динамическая картина движения рассчитывается классически
и независимо от внутримолекулярных движений, а затем проводятся точ-
ные квантовые расчеты эволюции внутримолекулярных состояний на най-
денной классической траектории. Предпринимаются попытки ввести в такие
модели обратное воздействие внутримолекулярных движений на динамику
рассеяния ш .

4) П р и б л и ж е н и е и с к а ж е н н ы х в о л н . Измерения (см.
например, 6 7, ш ) показывают, что для достаточно малых углов дифферен-
циальные сечения упругого рассеяния существенно превышают дифферен-
циальные сечения неупругих переходов. Это позволяет (по крайней мере,
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при качественном анализе) использовать приближение искаженных волн,
в котором вероятность изменения начального состояния молекулы п {у, /, т}
в процессе столкновения предполагается малой. Тогда на первом этапе
решается задача упругого рассеяния на потенциале

Упп (R) = % (г) I V (R, г) | фп (г)) (И)

и находится волновая функция упругого канала xn (R), а амплитуда рассея-
ния неупругих переходов определяется интегралом

/„.„, (kn -> К-) = — ё г J e-<'RVnn, (R) xn (R) dR, (12)

где к„, к^' — волновые векторы начального и конечного каналов, a Vnn> (R)—
матричные элементы переходов между состояниями п и п'. Методическое
затруднение приближения искаженных волн связано с выбором начального
состояния, так как упругий канал включает в себя состояния с различными
проекциями т на ось квантования. В 9 в предложено в качестве п выбирать
состояния vjm с осью квантования, совпадающей с направлением волнового
вектора частицы до столкновения. В этом случае вся задача нахождения
амплитуд переходов сводится к вычислению одномерных интегралов. Сечение
деполяризации (изменения т) для рассеяния на достаточно малые углы
в рамках данной модели будет малым.

Отметим, что в рассмотренном варианте приближения искаженных
волн независимость \$ от Е имеется только в пределе Е—у-оо. Для пони-
мания чувствительности дифференциальных сечений переходов к форме ППЭ
важным является анализ матричных элементов Vnn> (R), которые определя-
ют, какие составляющие ППЭ дают существенный вклад в рассматриваемое
сечение ап .̂„» (kn ->-к'П'). Результаты этого анализа, применительно к модели
колеблющегося ротатора, следующие. В выбранном базисе матричные эле-
менты симметричны относительно вращения вокруг волнового вектора kn:
Vnn (R) = Vnn (R, Rkn). В квазиклассическом приближении для дифферен-
циального сечения упругого рассеяния следует аналог известной формулы
Мольера. Сечения вращательных переходов описываются выражением

-fOO

[2
-оо г—о г

2
-• • • Г" ч - 1 "\ 9

, (13)

где М = т — т', Ак да А (В/2ЕЦ м) (/' — /) (1 -f- / + /'), Я, — коэффициенты
при разложении F n n / по полиномам Лежандра, \i — приведенная масса моле-
кулы, Ъ — прицельное расстояние, z — координата поступательного движе-
ния атома, В — вращательная постоянная. Индексом ц.м отмечены величи-
ны в системе центра масс. Для большинства молекул В мало (~ 10~4 эВ) и
набег фазы Akz на длине порядка эффективного радиуса действия потенциа-
ла мал. Эта величина не мала лишь для водородоподобных молекул в высоко-
возбужденных состояниях (отметим, что величина Akz для колебательных
переходов уже не мала и ее необходимо учитывать). Поэтому в большинстве
случаев для вращательных переходов можно считать ДА да 0. Тогда при /,
/' ^> L коэффициенты %1 в формуле (13) зависят только от параметра г) =
= ml(j + 0,5) и изменения квантовых чисел Д/ и Am. В этом случае

O-v^Vi'm' (0ц.и) = О% Aj' Am (вд.и). (14)

Отметим также, что наличие правила отбора | Am \ < I и множителя
Jbm (А68ц.м) в (13), приводит к относительной малости изменения т в процес-
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се соударения, так как для Am ФО / д т (х) ->• 0 при х -*• О, что соответствует
случаю рассеяния на малые углы.

Отсюда следует, что для переходов vOO -> vjm у основной части рассеян-
ных частиц т = О, т. е. рассеянный поток будет поляризован.

Из сказанного следует, что в области, где применимо приближение
искаженных волн, дифференциальные сечения вращательных переходов
являются наиболее удобным источником информации об анизотропии ППЭ,
поскольку рассеяние с изменением / на Ду определяется исключительно эффек-
тивным потенциалом (получаемым из данных упругого рассеяния) Vnn и 1-ш
(I = А/) составляющей разложения ППЭ по полиномам Лежандра. Попытки
извлечения информации об анизотропии ППЭ только из данных упругого
рассеяния, как показали численные расчеты, не приводят к успеху даже
в случае сильной анизотропии 9 6.

Переходы с изменением колебательного числа v вносят то отличие, что
в приближении колеблющегося ротатора анизотропные компоненты раз-
ложения ППЭ по (г — ге)

р определяются вращательно-колебательными пере-
ходами с | Av | = р.

Подводя итог, можно отметить, что развитые в настоящее время прибли-
жения позволяют качественно интерпретировать весь спектр наблюдаемых
при ВЭ рассеянии явлений. В то же время дать количественную оценку их
точности затруднительно и это выдвигает задачу разработки прямых числен-
ных методов решения многоканальной задачи квантового рассеяния в рас-
сматриваемом диапазоне энергий столкновения.

4. ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЙ
ВЫСОКОЭНЕРГЕТИЧЕСКОГО РАССЕЯНИЯ

а) И з у ч е н и е у п р у г о г о и м о л е к у л я р н о - н е у п р у г о г о
р а с с е я н и й

В настоящем разделе мы рассмотрим наиболее важные эксперименталь-
ные результаты исследований ВЭР в диапазоне приведенных углов, показан-

ных на рис. 2. Поскольку в этом
диапазоне возможны, главным обра-
з о м > УпРУ г о е и молекулярно-неупру-
roe рассеяние, то интересно сопо-
ставить результаты измерений сече-
ний этих процессов.

Измерения интегральных сечений
упругого рассеяния Q' (Е) и сечений
молекулярных переходов Q+ (E) про-

I яг'7

I.

10-te

Упругое рассеяние

Вращательное возбуждение
(0+2)

OS
 s Колебательное возбуждение

(0+1)

1 I 1 I I I T 1 T T Т

67. 68. 102
и на

0,4 0,8
Энергия пучка. Е, кэВ

1,2

Рис. 8. Результаты измерений'интегральных
сечений упругого рассеяния Q~(E) l o a (1)
и молекулярных'первходов (вращения—2 в7,

колебаний — 3 е8) в системе Li+ — Н2

водились в работах
рис. 8 представлены типичные резуль-
таты измерений для системы Li + —Н 2 .

Первое заключение, которое мож-
но сделать из данных рис. 8 — разли-
чие величин сечений позволяет пре-
небречь взаимным влиянием каналов
вращательного и колебательного воз-
буждения (экспериментальное под-
тверждение этого для Не + — N 2 см.
в 84) и влиянием их на упругий канал.
Эта специфическая особенность ВЭР
создает основу обсуждавшегося выше
упрощения теоретической трактовки

рассеяния. Более того, энергетические зависимости парциальных сечений
переходов могли бы в принципе использоваться для решения обратной
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задачи. Возникающие трудности здесь обусловлены пока недостаточно раз-
витым аппаратом описания ВЭР. Проведение подобных экспериментов будет
являться стимулом разработки количественной теории.

В недавней работе б 7 для столкновений Li+ — H 2 в диапазоне энергии
пучка 50—400 эВ были измерены парциальные полные сечения Q+{E) вра-
щательных переходов с А/ = 2 (А/ = /"' — /, для /, /' < 5). Было обнару-
жено, что для различных /, /' значения iff (10) постоянны при £ > Ю 0 эВ,

0,857 =•
_

_

- 5

т 0

Г

j w О w X

* X

1 1

О т-
w У о

&-*

(3-*
Г 1

о о ^

-4)/(г -+3)

- 5)/(1 ->• 3)

5
о

I [ I

Рис. 9. Зависимость от энергии ^ о, 796 \
столкновения Е отношений интег-
ральных сечений Q+ вращательно-
го возбуждения и дезактивации,
измерявшихся для системы Li+ —
Н 2 на установке, показанной на

рис. 3.
Сплошные; прямые — значения, соот- „ i n n „„п хпп лпп F яй

ветствующие 5 Б для |различных п' u w u •гии s u u ?uu Чэа

совпадая численно с величиной для борновского предела \ъ- В области
Е < 100 эВ наблюдается заметное отклонение от предельной борновской
величины (рис. 9).

Причина такого отклонения может быть понята в рамках изложенного
выше варианта приближения искаженных волн; в выбранном базисе выра-
жение для сечения перехода (13) содержит осциллирующий множитель вида
exp (iAkz), где А/с « (Вц/к) (1 + 2/ + А/).

В пределе больших энергий Akz -> 0, и множитель вырождается, а
a crv;-m_»v7'm' (8ц,м) зависит лишь от величины А/ = / — /', не завися от самих
/ и /' (борновский предел при /, /' ^> !)• При | AkzRB3 | ^> 1, где RB3 —
эффективный радиус действия потенциала, экспоненциальный множитель бу-
дет приводить, очевидно, к уменьшению величины отношения сечений,
и можно получить оценку

Выражение (15) для переходов 3-> 5 и 1 ->3 (см. рис. 9) дает значение tfy,
согласующееся с измеренным при Е = 50 эВ. Для / > 3 нарушение условия
замороженности будет проявляться при больших энергиях и, например, при
j = 10 можно ожидать появление отклонений от борновского предела даже
при Е = 1000 эВ. Аналогичные эффекты должны наблюдаться и для отно-
шений полных сечений колебательных переходов.

Измерения интегральных сечений упругого рассеяния атом-молекуляр-
ных и молекулярных систем использовались для определения параметров
модельных потенциалов степенного 5 8 и экспоненциального типов Б9 (для
систем, включающих молекулы, потенциал считался аддитивным). Сводку ре-
зультатов можно найти в обзоре64. В случае ион-атомных и ион-молекулярных
систем (ионы щелочей и ионы благородных газов 74) измерения интегральных
сечений 6 5. 1 0 3 проводились в широком интервале энергий, позволявшем
охватить диапазон расстояний, включающих область поляризационного
притяжения. В последних работах 6 5 применена более гибкая процедура
определения потенциала из измеренных данных, позволившая отказаться
от априорных предположений о его форме. В этом случае принималась
3-параметрическая аппроксимация зависимости приведенного угла отклоне-
ния т (Ь). Далее вариацией значений этих параметров минимизировалась
разность измеренного и вычисленного интегральных сечений Q~ (E). Затем
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осуществлялось прямое обращение функции отклонения т (6) и получался
набор значений энергий взаимодействия при известных межъядерных рас-
стояниях.

Следует отметить одно обстоятельство, сязанное с эмпирической инфор-
мацией об отталкивательных потенциалах для систем, включающих молекулы.
В теории колебательной релаксации (см., например, 1 0 4 ) , вероятность колеба-
тельных переходов является чувствительной функцией крутизны потенциала.
Поэтому уже давно делались предложения определять эту характеристику

на основе использования темпера-
турной зависимости времен релак-
сации 1 0 5. Однако оказывается, что
крутизна потенциала, получаемая
из релаксационных данных, плохо
согласуется с результатами, из-
влекаемыми из данных по рассея-
нию. Это противоречие частично
может объясняться недостатками
теоретической трактовки процесса
ударного возбуждения. С другой
стороны, указанное расхождение
может объясняться и грубостью
использованных моделей ППЭ.
Уточнить эти модели удастся,к, мрад

Рис. 10. Первые результаты измерений ВЭ
дифракционного рассеяния в системе Li + — N a ,
выполненных с использованием координатно-

чувствительного детектора 8 1 .
Точки — измерения 10в, сплошная линия — расчет

по потенциалу работы •»

переходя к измерениям дифферен-
циальных сечений упругого и
молекулярного неупругого рас-
сеяния.

Исследование дифференциаль-
ного рассеяния в дифракционной

области наряду с высокой чувствительностью к тонким деталям потенциала
привлекает возможностью существенно повысить информативность экспери-
ментальных данных. В отличие от классической трактовки ВЭР,для кванто-
вого рассеяния не имеет места инвариантность картин рассеяния, измеренных
при разных энергиях, при представлении их с использованием приведенных
углов и сечений (т = EQ, р = о92). Таким образом, вариация энергии пучка
создает дополнительную возможность получения информации о потенциале.
Разрешимость структуры показали недавние исследования дифракционного
рассеяния с использованием координаточувствительного детектора 1Ов. На
рис. 10 представлены результаты этих измерений для системы Li+ — N 2,
а также расчетов, выполненных для неэмпирического потенциала работы 5 1.
Сравнение измеренной и расчетной кривых позволяет убедиться, что даже
совместное действие аппаратного смазывания (которое легко может быть
уменьшено) и усреднения по ориентациям не уничтожает дифракционной
структуры. Более того, сравнение позволяет увидеть сдвиг фаз осцилляции
для экспериментальных и теоретических данных, который однозначно сви-
детельствует о необходимости уточнения теоретического потенциала. В серии
специальных модельных расчетов 9 6 мы убедились в значительной чувстви-
тельности дифракционной картины ВЭ рассеяния (частота, фаза, амплитуда
осцилляции) к вариациям потенциала. Поэтому можно утверждать, что
уровень развития экспериментальной техники и развитие адекватных
вычислительных методов делают изучение дифракционного рассеяния моле-
кулярных систем крайне перспективным.

Методом дифференциального рассеяния в последние годы выполнены
обширные исследования отталкивательного взаимодействия атом-атомных
и атомно-молекулярных систем (параллельно проводились независимые
неэмпирические расчеты энергий взаимодействия). Однако в отличие от
диапазона тепловых энергий, где достигнутая точность определения эмпири-
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ческих потенциалов составляет несколько процентов и имеется хорошее
согласие их с неэмпирическими расчетами, в области малых п промежуточных
расстояний согласие теоретических и экспериментальных данных оказывает-
ся не столь хорошим.

Рис. 11. Картина рассеяния в систе- у
м е не — Не при Е = 600 эВ. ^

1 — измерения (высота штриха — стандарт-
ное отклонение), 2 — результат свертки
сечения, вычисленного в квазиклассиче-
ском приближении по подобранному по-
тенциалу взаимодействия, з — свертка
сечения, вычисленного по теоретическому

потенциалу работы 1 М

о

• -3

6 8 10
Ecu, зВ-рад

Это утверждение иллюстрируется наряду с рис. 10 примером|системы
Не — Не (рис. И), для которой расчеты энергий выполнены более чем
в десяти работах (см. ссылки в 1 0 7 ) . На рис. 11 показана экспериментальная
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Рис. 12. Сводка результатов измерений дифференциального рассеяния атомно-молеку-
лярных систем 112.

Обращает на себя внимание появление радужной структуры, отсутствующей для атом-атомных систем
(см., например, рис. 11)

угловая зависимость / (а) а2/Еа для рассеяния пучка с Е = 600 эВ в диапа-
зоне приведенных углов Еа, отвечающем интервалу энергий взаимодей-
ствия 0,3—8 эВ, и рассчитанная зависимость для наиболее достоверного
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теоретического потенциала 1 0 8. Из сравнения видно, что даже в этом, одном
из простейших для квантово-химических расчетов случае, теоретическое
предсказание картины рассеяния отклоняется от эксперимента.

Устранение этого расхождения потребовало изменения вида модельного
потенциала, и эмпирическая модификация, обеспечивающая согласие, сво-
дится к введению в борн-майеровский потенциал дополнительной квадратич-
ной зависимости от расстояний V (R) = А ехр (—aR — p\R2) 1 0 9. Необходи-
мость подобной модификации прослеживается и для других изучавшихся
атомных и атомно-молекулярных систем и является важным результатом,
который должен обязательно приниматься во внимание при аналитической
аппроксимации результатов теоретических расчетов энергии взаимодействия.

При переходе от атом-атомных к атомно-молекулярным системам на-
блюдаемая картина рассеяния еще сильнее отличается от предсказываемой
на основе данных неэмпирических расчетов. Сводка типичных результатов
измерений представлена на рис. 12. В этих измерениях наряду с отклоне-
нием хода зависимости от предсказаний для простого экспоненциального
потенциала обнаружено появление структурного рассеяния в виде радужно-
подобных выбросов в области аЕ >- 15 эВ рад. Обнаружение новой (не ди-
фракционной) структуры в картине рассеяния имеет принципиальное
значение для решения обратной задачи — восстановления многомерной
ППЭ по измеренным дифференциальным сечениям.

Отметим, что расчеты картины ВЭ рассеяния, проведенные для систем
Не — Н 2, Н 2 — Н 2 , Аг — СО, Не — N 2 и др. 1 Г 0 с использованием ППЭ
(см. таблицу), обнаружили заметные расхождения измеренных и вычислен-
ных зависимостей. Характер расхождений заставлял искать другие (кроме
неточностей радиальной зависимости теоретических ППЭ) источники обна-
руженных особенностей; они обсуждаются ниже.

б) Э ф ф е к т к о л е б а т е л ь н о й р а д у г и
в в ы с о к о э н е р г е т и ч е с к о м р а с с е я н и и

В серии измерений дифференциального рассеяния атом-молекулярных
систем было обнаружено наличие особенностей типа радужных выбросов
(см. рис. 12), отсутствующих в аналогичных зависимостях для рассеяния атом-
атомных систем. Вплоть до недавнего времени трактовка молекулярных
столкновений в условиях ВЭР была основана исключительно на представ-
лении о потенциальном рассеянии в условиях замороженности внутри-
молекулярных движений (г = const). Поэтому вначале обнаруженные осо-
бенности пытались связывать со специфическими особенностями собственно
ППЭ. Поскольку как классические, так и квантовомеханические расчеты 9 в

в приближении замороженности указывали на малый вклад анизотропных
составляющих ППЭ в измеряемые сечения, то принималось U 1 , что эффект
мог быть обусловлен особенностями радиальной зависимости сферически-
симметричной части полной ППЭ. Однако быстро выявилась искусствен-
ность этого предположения, и в 9 6 была выдвинута гипотеза, объясняющая
обнаруженные особенности. Согласно этой гипотезе эффект обусловлен
сильным возмущением внутримолекулярного движения на траектории
и обратным влиянием возмущения на динамику столкновения. Соответственно
эффект был назван колебательной радугой при высокоэнергетическом рас-
сеянии молекул. Термином «колебательная» подчеркивается тот факт, что
происхождение эффекта связывается, главным образом, не с вращением,
а с изменением внутримолекулярного расстояния г, эквивалентным колеба-
тельному движению молекулы. В рамках выдвинутой гипотезы предполага-
лось наличие зависимости положения максимума радужной особенности xR

от скорости столкновения и и начального колебательного состояния молеку-
лы v. Экспериментальная проверка выдвинутых предположений для типичной
системы Не — N2 (рис. 13) действительно подтвердила п з> 1 1 4 наличие зави-
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симости положения радужного пика т к от и (T R ~ и У%) и обнаружила
уменьшение амплитуды пика со скоростью. В экспериментах по рассеянию
системы Не — N2 при перестановке ролей Не и N 2 было обнаружено изме-
нение наблюдаемой картины рассеяния. Заселенность колебательных уров-
ней молекул N2, находящихся в пучке ( v > l ) и мишени (v = 0), различны,
поскольку при формировании пучка используется ионизация электронным

Р п с . 13. Результаты измерений 1 М

дифференциального рассеяния в
системе Не — N 2 .

Показаны зависимости приведенных
потоков I (а) <хг от приведенного угла
Еа для рассеяния пучка Не в N 2
(ve = 0) и пучка N 2 в Не (v0 5= i).
Энергии рассеиваемого пучка: 3,2 кэВ
(1), 2,4 кэВ (2) и 1,2 кэВ (3). Показа-
на также зависимость положения ра-
дужного пика Тр = -Еад (эВ-рад) от

скорости столкновения и
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ударом и последующая перезарядка молекулярных ионов. Именно это
различие колебательного состояния v молекулы объясняет обнаруженное
различие картин рассеяния (рис. 13; надо сравнить сечения рассеяния N 2—Не
с Е = 3200 эВ и рассеяния Не—N2 с Е = 1200 эВ; это соответствует при-
мерно одной и той же скорости столкновения).

Отметим, что экспериментально обнаруженная зависимость xR от
скорости позволяет сразу отбросить возможность объяснений эффекта спе-
цифической немонотонностью эффективного сферически симметричного потен-
циала или динамическим проявлением пересечения квазимолекулярных
термов основного и электронно-возбужденного состояний.

Таким образом, совокупность экспериментальных данных (см. рис. 13)
позволяет заключить, что угловые зависимости / (ее) по существу являются
многомерными I — I (a, v, и). Это обстоятельство делает обоснованной
постановку задачи восстановления многомерной ППЭ.

Проведем, следуя 1 1 5, в рамках классической механики качественный
анализ эффекта колебательной радуги для системы атом-гомоядерная двух-
атомная молекула. Взаимодействие будем описывать моделью «дышащей»
сферы V (R, г) ( = (V (R, г)>), в которой исходная поверхность усредняется
по пространственным ориентациям молекулы. Колебания невозмущенной
молекулы аппроксимируем гармоническим законом г (t) = jy cos ((at + ф) +
-f re, J = У2 (v -f- 0,5)/(дю. В приближении прямолинейной (0 <C 1) траек-
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тории приведенная функция отклонения имеет вид
+ 00

т(Ь, А, Ф ) = - 4 " J [~-^;
— со

где изменение внутренней координаты г описывается уравнением

(z = ut, \i — приведенная масса молекулы, и — скорость столкновения).
Так как для осциллятора фаза ср не определена, то измеряемое приведенное
сечение является усредненной по ф величиной

2я

Отсюда следует обычное формальное условие появления радуги (т. е. обра-
щения р (т, v) в бесконечность при т = T R ) :

ж1 = ° (19>
до |ф=фр,, Ь=Ьр v r

и дополнительное условие
дт = 0.

Обычно молекулярные эффекты рассеяния в ППЭ описываются с исполь-
зованием разложения вида

V (R, г) = F o (R) + В (R) (г - ге). (20>

Воспользовавшись этим разложением и уравнениями (16), (17), можно
(положив со = Л, = 0) прийти к соотношению для приведенного угла

здесь т0 (Ь) определяется F o (R), первым членом разложения (20), а А (Ь) —
вторым членом разложения, В (R), и справедливы оценки т0 (b) ~ Vo (b)
и А (6) ~ — В2 (b) Ri3, где RB3 — характерный радиус действия V (R). Как
видно из (21), возникла явная зависимость т от скорости столкновения. Из
условия появления радуги dxldb = 0 приходим к следующему соотношению
(feR — в прицельное расстояние, соответствующее радужному углу t R ) :

(22)

Соотношение (22) позволяет провести численную оценку величины
В (R), обеспечивающей возможность появления наблюдаемого эффекта. Срав-
нивая эту оценку со значениями, получаемыми при аналитических аппрок-
симациях квантово-химических расчетов (см. таблицу), можно увидеть, что
эмпирическая оценка в 5—-10 раз превышает теоретические данные. Поэтому
возникает задача более детального исследования зависимости ППЭ от внут-
ренних координат в квантово-химических расчетах.

Мы рассмотрели простейший вариант анализа радужного эффекта ВЭР.
В следующем приближении необходимо учитывать влияние начального
колебательного состояния молекулы. За счет начального колебательного
возбуждения молекулы можно получать зависимость ППЭ от внутренней
координаты в более широком диапазоне ее изменения.

Напомним, что в выражении (20), по существу, используется эффектив-
ный сферически симметричный потенциал V (R, г); учет ориентационных.
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эффектов, не внося ничего принципиально нового, должен приводить к уши-
рению и размытию обсуждавшихся радужных структур.

Проведенное качественное обсуждение преследовало цель показать
возможные пути подхода к истолкованию обнаруженного эффекта и исполь-
зования его для получения совершенно новой (разрезы поверхности вдоль
координаты г) информации о ППЭ.

Количественные результаты решения обратной задачи - заманчивая,
хотя и не слишком близкая, перспектива развития подобных исследовании.
На путп ее реализации лежит развитие квантовомеханическои теории обрат-
ной задачи эффекта колебательной радуги »6, и доведение полноты и точности
экспериментальных данных до уровня, требуемого этими процедурами.

в) И з м е р е н и я с п е к т р о в п о т е р ь э н е р г и и

Логическим развитием исследований углового рассеяния является
измерение двойных (по углу и энергии) дифференциальных сечении рассеяния
атомно-молекулярных систем. В идеале подобные измерения, обеспечиваю-
щгте информацию о сечениях переходов между выделенными квантовыми

О 20 4-0
Потери, энергии., зв

Рис. 14. Профили спектров энергопотерь системы Ne + — D 2 , измерявшиеся при рассея-
нии в стационарной мишени пучка Ne + с энергией 3,5 кэВ для различных угловых поло-

жений а 1 2 1.
Показаны также зависимости наиболее вероятной потери Т„ от Еа? (пунктир) и величин предельных
УПОУГИХ потевь в моделях молекулярного и атомарного рассеивателя (сплошные прямые МКП и АКП).
МолекулярныйЦмКП)™Г атомарный (АКП) кинематические пределы отвечают потерям в лаборатор-
ной системе координат для чисто упругого рассеяния иона Ne+ на частице мишени с массой 2MD и

MD (MD -• масса атома D) соответственно

состояниями молекул, открывают возможность восстановления ППЭ прак-
тически любой сложности. Но поскольку технические возмолшости экспе-
римента сегодня далеки от идеала, естественным и приемлемым компромиссом
оказываются угловые измерения спектров энергетических потерь для раз-
личных угловых положений а. Такие измерения проводятся практически
не в «линиях» (т. е. не для потерь на переходы между известными уровнями),
а для неразрешенных полос, профиль которых может связываться с наиболее
вероятной величиной потери на внутреннее возбуждение молекулярных
партнеров. Измерения с использованием электростатических анализаторов
в случае рассеяния ионов и времяпролетной техники для пучков нейтраль-
ных атомов выполнены для систем Li + — N 2 ; He+, Ar+ — N 2; Ne+, Ne,

CO СН
н
D+ - Н 2 , D 2 ; Не + , Не - Н 2 , О2, N 2;

8 4 8 6 1 1 7 1 1 8) Т

; , 2

1" - О2, N 2, CO, СО2, СН4

D
2, 2 , 2; , 2, 2, , 2, 4

(см. ссылки в 84> 86> 117> 1 1 8 ) . Типичные результаты для системы Ne + — D 2

показаны на рис. 14; здесь наряду с профилями измеренных спектров энер-
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гетических потерь показана зависимость величины То — наиболее вероятной,
(максимум спектра) потери от приведенного угла Еа?. На рис. 14 также
показаны граничные значения потерь, связанных с чисто упругим рассеяни-
ем — линии обозначены МКП (молекулярный кинематический упругий
предел) и АКП (атомный кинематический упругий предел). Эти два предела
имеют следующий смысл. При рассеянии быстрого атома (масса М-р, энер-
гия Е) покоящейся молекулой мишени (масса Мт) теряемая им (и соответ-
ственно передаваемая мишени) энергия в лабораторной системе координат
будет состоять из двух частей. Одна часть

МР Еа?

Ех, эВ -рад
70 100

соответствует энергии поперечного к невозмущенной траектории движения
рассеянной молекулы; другая часть A.ERY соответствует энергии возникаю-
щего вращательно-колебательного возбуждения молекулы. Именно для
величины АЕ± имеются два предельных (молекулярное и атомное) значения,
зависящих от того, выступает ли AfT как целое (в этом случае M^ = 2jMa л

г '
Ма. — масса входящих атомов) или она может рассматриваться как совокуп-

ность несвязанных атомов и тогда „
учитывая короткодействующий харак-
тер взаимодействия, М т = Ма. Для
двухатомной гомоядерной молекулы
Ма •< Мт •< 2М а . Промежуточные
случаи, отвечающие этому неравенству
и обсуждаемые в рамках предложен-
ного в 1 1 9 масштабного преобразования
измерений при разных Е, отвечают
рассеянию на атоме с эффективной мас-
сой, превышающей Ма.

Как видно из рис. 14, спектры
измеренных потерь характеризуются
наличием четко выраженного максиму-
ма То и заметным уширением с ростом
угла рассеяния. Угловые зависимости
и ширины спектра потерь являются
потенциальными источниками допол-
нительной информации о потенциале
взаимодействия в неупругих переходах.
Если принять То за наиболее вероят-
ную величину потерь, то разность-

5 10
Есс^эВ-рад2

15

Рис. 15. Зависимость наиболее вероят-
ной энергопотери То> измеренной для
системы Li + — N 2

 8 e , от величины Еа?
и Еа (ж V (Ъ)).

Показаны линии МКП и АКП; разность
вначений То и значений для линии МКП
характеризует величину суммарной потери на

молекулярное возбуждение

Еа2 (МР = Мт) отвечает энергии
вращательно-колебательного возбуждения молекулы мишени. В рамках
приближения аддитивного потенциала легко вычислить °9 величину ТОт

усреднив по случайным ориентациям потерю АЕХ. Такие расчеты, в связи
с измерениями спектров энергетических потерь в системе Li+ — N2, про-
водились в 8 6. На рис. 15 представлены результаты измерений (кружки)
и вычислений (сплошная прямая) То; показаны также линии, отвечающие
молекулярному и атомному пределам. Как и следовало ожидать, импульсный
механизм возбуждения молекул, удовлетворительно описывая измеренное
изменение То с углом (рис. 15), приводит к относительно небольшим (A£RV <
<С т) возбуждениям вплоть до т ~ 50 эВ • рад.

Хотя в рамках аддитивной модели потенциала и удается удовлетвори-
тельно описать зависимость Г0от угла, однако, чувствительность результатов
вычислений к потенциалу оказывается недостаточно высокой; так, для
столкновений в той же системе Li+ — N 2 с энергиями ~ 10 эВ удовлетво-
рительного описания спектров потерь, измерявшихся Теннисом и сотрудника-
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мп 1 2 0, удалось достигнуть, используя другие значения параметров потенциа-
ла Борна — Майера для межатомного отталкивания

V (R) = А ехр (-аВ)
(А = 3563 эВд а = 3,78 А"1 1 2 0; А = 1550 эВ, а = 4,65 А"1 8 6 ) .

Использование возможностей получения информации о ППЭ путем совме-
щения расчетной и измеренной формы спектра потерь, а не только величин То,
пока не проводилось. Это направление обработки измерений полного про-
филя спектров энергетических потерь представляется нам более перспектив-
ным, чем простое масштабное преобразование результатов измерений, пред-
ложенное Зигмундом ш и ведущее к чисто качественному, феноменологиче-
скому результату — определению некой эффективной массы рассепвателя.
Подтверждением этому могут служить результаты недавних измерений
угловых зависимостей спектров потерь при рассеянии электронно-подобных
ионов К + и С1~ на различных молекулах (О2, N 2, CO, СО2, СН4). Использо-
вание масштабного преобразования не позволило извлечь сколько-нибудь
практически полезной информации о характере ответственного за рассеяние
взаимодействия в области энергий V (R) ^ 10—15 эВ.

Из рис. 14 легко понять, что наблюдаемые степень ушнрения спектра
и тенденция возрастания ширины с углом рассеяния не могут быть объяс-
нены чисто аппаратурными эффектами (роль этих эффектов должна бы осла-
бевать с ростом угла). Действительно, относительная ширина спектра
потерь ЬТ1Т, как показано в 1 1 7, определяется разбросом регистрируемых
детектором углов, разбросом начальных энергий пучка и, наконец, связан-
ным с ориентациями разбросом величины эффективной массы М. Все эти
вклады в уширение спектра должны уменьшаться с ростом угла, приводя
к относительной ширине 8Т/Т m 0,1. Однако из рис. 14 видно, что в конце
углового диапазона измерений 8Т/Т « 0,5, и это указывает на существова-
ние дополнительных источников уширения спектров энергетических потерь.
В области промежуточных углов (см. рис. 14) можно также обнаружить
указания на дополнительный источник уширения. Как показывают расчеты
в импульсном приближении, потери на колебательно-вращательное возбужде-
ние составляют малую долю от величины атомного кинематического предела.
Таким образом, для системы Ne+ — D 2 передача в колебательно-вращатель-
ную энергию A£RV < 0,5 Еа2; тогда из рис. 14 видно, что практически
во всех случаях ширина спектра потерь превышает' A-£RV В несколько раз.
Представляется, что причину такого уширения следовало бы искать во
включении дополнительных источников возбуждения колебаний, в частно-
сти, связанных с обсуждавшимся выше обнаружением сильной зависимости
ППЭ от внутренней координаты.

Таким образом, развитие исследований и более глубокий анализ угловых
зависимостей спектров энергетических потерь обещают довольно заманчивые
перспективы в деле получения новой информации как об отталкивательном
взаимодействии, так и функции потерь AERV (0).

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведенное обсуждение состояния исследований короткодействующих
межмолекулярных сил может быть резюмировано следующим образом:

а) Непрерывно возрастает интерес к использованию данных о потенциа-
лах взаимодействия, поскольку эта фундаментальная информация позволяет
не только количественно описать столкновительные процессы, но и эффек-
тивно обойти непреодолимые трудности прямого определения макроскопи-
ческих свойств вещества в экстремальных условиях.

б) Определилась и активно развивается вычислительная ветвь квантовой
химии, открывающая огромные возможности расчетного определения корот-
кодействующих анизотропных потенциалов взаимодействия. Интерес к
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эмпирическим |данным о потенциалах здесь обусловлен необходимостью раз-
вития и тестирования новых приближений и вычислительных методов.

в) Выполнен большой объем исследований ВЭР для систем, включающих
атомы, ионы, молекулы, давший обширную эмпирическую информацию
о ППЭ. Обнаружено новое явление — высокоэнергетическая колебательная
радуга, с изучением которой связана возможность получения принципиально
новой информации — разрезов ППЭ по внутримолекулярной координате.

г) Интенсивно развивается арсенал экспериментальных средств иссле-
дования ВЭР и наибольшие перспективы обещает использование возмож-
ностей координато-чувствительных детекторов и лазерных методов.

В целом эта ветвь физики атомных столкновений достигла в настоящее
время своеобразной критической точки, отделяющей период методического
развития от периода получения надежных количественных данных о коротко-
действующих взаимодействиях в атомно-молекулярных системах.
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