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IVADAS

Zvelgiant i§ atomo fizikos pozicijy, plazmos tyrimai apima
tris kryptis. Viena jy tyrinéja plazmos aplinkos jtaka atomo
potencialui, kuris, savo ruoZtu, jtakoja suristo elektrono bangines
funkcijas ir atoming struktiirg. Kita sritis tyrinéja susidiirimo
tarp daleliy (elektrono - jono, jono - jono) procesus plazmoje,
kriivio ir suZadinty buseny pasiskirstyma, kurj nulemia jony
suzadinimo ir jonizacijos procesai. Trecia sritis tyrinéja emisijos
ir absorbcijos spektrus plazmoje.

Vienas galingiausiy jrankiy tyrin¢jant plazmos savybes yra
spektroskopija. Plazmos spektry analizé gali suteikti informaci-
jos apie spinduliuojancios aplinkos temperatiirg ir tankj. Todél
labai svarbu suprasti atoming fizika, kuri apraso spinduliuoja-
majj spektra. Spektriniy linijy intensyvumai yra nulemti kriivio
pasiskirstymo plazmoje. Sis reiskinys yra aiSkinamas elektrono
smiginés jonizacijos ir elektrono - jono rekombinacijos proce-

sais.

Jonizacijos skerspjiiviy bei Maksvelo sparty koeficienty porei-
ki daznai gali patenkinti tik teoriniai skai¢iavimai dél eksperimen-
tiniy tyrimy ribotumo. Naudojant naujausius duomeny apdoroji-
mo jrankius dabar imanoma pagreitinti skai¢iavimus.

Elektrony susidirimai su jonais yra vieni i§ svarbiausiy pro-
cesy astrofizikinése aplinkose [1], termobranduolinése plazmose.



Todél $iy aplinky bei jy dinamikos tyrimams reikalingi patikimi
atominiai duomenys. Siame darbe tiriama vienguba smiginé jo-
nizacija elektronais. Sio proceso tyrimas atliekamas studijuojant
elektrony susidirimus su trimis elementais: geleZimi, selenu ir
volframu. Tyrimams pasirinkti Se** ir Fe3* jonai bei skirtingo
jonizacijos laipsnio volframo jonai: W>T, W+ ir W26+,

Seleno spektro linijos buvo aptiktos Zvaigzdziy [2,3] ir astrofi-
zikiniy tiky [4-6] spektruose. Selenas naudojamas puslaidininkiy
gamyboje ir atitinkamos jo savybés yra gerai iStirtos. Neseniai se-
leno jony smiiginés jonizacijos elektronu skerspjuviai buvo gauti
taikant dinaminj kryZminiy spinduliy (angl. dynamic-crossed-
beams) metoda [7, 8]. Ankstesni seleno jonizacijos tyrimai buvo
skirti sgveikai su fotonais [9-12].

GeleZis yra placiai naudojama daugelyje ekonomikos sektoriy,
tokiy kaip elektronika, statybos, gamyba ir automobiliy pramoné.
Tai labiausiai paplites elementas Zemés branduolyje. Stiprios
geleZies linijos yra aptinkamos astronominiy objekty spektruo-
se. GeleZies linijos sudaro apie 30% saulés spektro linijy. Ge-
leZies jonai, kaip priemaiSos, yra aptinkami branduolinés sintezés
reaktoriy plazmoje. PriemaiSy spinduliavimas maZina plazmos
energija, o per didelis priemaiSy kiekis gali nutraukti praside-
dancia branduolinés sintezés reakcija. Todél labai svarbu kont-
roliuoti priemaisy kiekius termobranduolinés sintezés reaktoriu
plazmoje.

Suvidurkinty konfigiiracijy iSkraipytyju bangy (angl. con-
figuration average distorted wave) metodas buvo naudotas ti-
riant Fe>* jono smiginés jonizacijos elektronu skerspjivius [13].
Suzadinimy 3p — 3d skerspjuviai ir po to vykstanti autojoniza-
cija buvo tirta Siame darbe.

Eksperimentiniai Fe>" jono skerspjiiviai buvo gauti nau-
dojant kryZminiy spinduliy metoda (angl. animated crossed-
beams) [14]. Deja, teoriSkai analizuojant duomenis, suZzadinimo -
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autojonizacijos kanalai ir galimi suZadinimai j auks$tesnius sluoks-
nius nebuvo jtraukti [13, 15]. Buvo iSkelta idéja, kad dalis jony
pluostelyje yra ilgai gyvuojanciose busenose [16], taciau tyrimas
siekiant jvertinti metastabiliy jony dalj ir jy jtaka matuojamiems
skerspjiiviams nebuvo atliktas.

Pirmieji viengubos smiginés jonizacijos matavimai buvo ap-
raSyti Montague ir Harrison [17]. Véliau Stenke ef al. [18] iSma-
tavo viengubos smiiginés jonizacijos elektronais skerspjtvius
volframo W™ - W!0F jonams, ta¢iau nebuvo tirtas metastabiliy
jony indélis viengubos jonizacijos skerspjiiviams. Taip pat plaz-
moje stebima ir aukStesnés jonizacijos volframo priemaisy.

Volframo jonai taip pat yra stebimi kaip priemaiSos termobran-
duolinés sintezés reaktoriy plazmose. Sis elementas planuojamas
naudoti dideliuose reaktoriuose kaip ITER ar DEMO [19-21],
kuriy plazmos spektry linijy modeliavimui reikalingi jony pasi-
skirstymo pagal jonizacijos laipsnius duomenys.

Gerai Zinoma, kad isSkraipytyjy bangy (angl. distorted wa-
ve) metodu gautos neutraliy arba maZo jonizacijos laipsnio jony
skerspjuviy vertés yra padidintos lyginant su eksperimento metu
gautomis vertémis. Anksc¢iau sukurti tiesioginiam jonizacijos pro-
cesui tirti dvinariy susidiirimy-dipolinis (angl. BED) ir dvinariy
susidiorimy-Bethe (angl. BEB) modeliai [22] buvo skirti tokiems
atvejams. Transformuoty ploksciyjy bangy-Born skerspjiiviai
buvo naudojami suZadinimams nagrinéti [23]. Tai davé gera
sutapima su eksperimenty rezultatais [24,25].

Siame darbe parodoma suZadinimy elektrony smiigiais j au-
kstus sluoksnius ir skerspjiiviy konvergencijos svarba. Tiriami
koreliaciniai efektai. Skerspjuviy transformacijos koeficiento
metodika pirma kartg taikoma iSkraipytyju bangy skerspjiiviams.
Parodoma, kad teorinis galutinis viengubos jonizacijos rezulta-
tas gali buti sumodeliuotas kaip vieno ar keliy vienas po kito
vykstanciy procesy iSdava.



Tikslas

Sio darbo tikslas yra istirti viengubos jonizacijos elektrony
smiigiais procesus naudojant iSkraipytyjy bangy metoda ir pa-
sidilyti tikslius ir efektyvius budus teoriniams jonizacijos sker-
spjiviams gauti.

UZdaviniai
1. Viengubos jonizacijos elektronais skerspjuviy skaiciavimo
programos iSplétimas:
* programa, skirta skaiciuoti autojonizacijos Sakojimo-
si koeficientus lygmenims;
* programa, skirta skaiciuoti suzadinimy—autojonizaci-
jos procesuy skerspjiivius.
2. Tiesioginés jonizacijos procesy tyrimas:
* smiiginés jonizacijos elektronu tyrimas naudojant
iSkraipytyju bangy metoda;
* smiiginés jonizacijos skerspjliviy tyrimas jonizuoja-
ncio ir jonizuoto jono potencialuose;
* tiesioginés dvigubos jonizacijos proceso jtakos vien-
gubai tiesioginei jonizacijai tyrimas.

3. Netiesioginiy viengubos jonizacijos elektrony smiigiais
procesy tyrimas:

* suzadinimy—autojonizacijos skerspjuviy konvergen-
cijos tyrimas;



* suzadinimy j sluoksnius su skirtingais orbitiniais kvan-
tiniais skaiciais tyrimas;

* autojonizacijos Sakojimosi koeficiento jtakos tyri-
mas;

* rezonansinio suZadinimo-dvigubos autojonizacijos
proceso tyrimas.

4. Transformuoty skerspjuviy tyrimas:

* smilginés jonizacijos atvejo tyrimas;

* suzadinimy—autojonizacijos proceso atvejo tyrimas.

Mokslinis naujumas

1. Gauti nauji duomenys bus prieinami jony pasiskirstymo

pagal jonizacijos laipsnius plazmoje tyrimams.

2. Tstirti koreliaciniai efektai Fe** ir W3+ jonams, pristatomi
nauji rezultatai.

3. Paaiskinti Se’t, Fe3* ir W>* jony eksperimentiniai duo-
menys.

4. Pritaikytos transformacijos funkcijos aiskinant Fe** eks-
perimentinius rezultatus.

5. Tiesioginés dvigubos jonizacijos proceso jtaka pademonst-
ruota viengubos jonizacijos teoriniame tyrime.

6. Pirma karta iStirtas rezonansinio suzadinimo-dvigubos au-
tojonizacijos procesas Se>* jonui.
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Ginamieji teiginiai

1.

Suzadinimai j aukStesnius n/ sluoksnius (9 < n < 25) padi-
dina W% suzadinimy-autojonizacijos skerspjivius ~40
%.

Parodyta, kad Maksvelo sparty koeficientai gauti W26+
jono pagrindinés konfigiiracijos lygmenims skiriasi ~10%.

Koreliaciniai efektai yra maZina elektrono viengubos smi-
ginés jonizacijos skerspjlivius mazo jonizacijos laipsnio
jonams: Fe’, W,

Transormuoti skerspjiiviai, gauti iskraipytyjy bangy meto-
du, paaiskina eksperimentinius duomenis Fe** jonui.

Tiesioginé dviguba jonizacija maZina 4% Se** viengubos
jonizacijos elektrony smiugiais skerspjuvius.
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Autoriaus indélis
1. Atliko tyrimo uZduotis.
2. Vykdé vadovo paskirtas skai¢iavimo uzduotis.
3. Tobulino tyrimo komandos naudojamas programas.

4. Kure programas jonizacijos skerspjuviams skaiciuoti nau-
dodamas duomeny baziy proceduras.

5. Idiegé didziyjy duomeny technologijas, kurios leido is-
plésti jonizacijos skerspjiiviy skai¢iavimy apimtis.

6. Teiké idéjas ir tyrimy planus moksliniams tikslams pasiek-
ti.

7. Teiké technologijy diegimo pasitilymus, kurie leisty vyk-
dyti detalius teorinius jonizacijos skai¢iavimus.

Disertacijos struktura

Daktaro disertacija turi toliau apraSyta struktiira. Pirmame
skyriuje pristatoma tyrimo problema, aktualumas, mokslinis nau-
jumas, pagrindinis tikslas ir tyrimo uZduotys bei gynami teiginiai.
Antrame skyriuje apraSomas naudotas metodas jonizacijos sker-
spjuviams skaiciuoti ir $is skyrius yra padalintas j keleta daliy.
Pirmoje dalyje pateikiamos formulés suminiam jonizacijos sker-
spjliviui gauti, toliau gilinamasi j banginiy funkcijy konstravima,
radiaciniy bei OZ¢ Suoliy sparty skaiciavimus. Kitos dalys skir-
tos pristatyti skai¢iavimams naudota iSkraipytyjy bangy metoda,
aprasomas rezonansinio suzadinimo-dvigubos autojonizacijos
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procesas ir pristatomos tranformacijos funkcijy formulés. Pas-
kutinés dalys skirtos aptarti koreliacinius efektus ir metastabiliy
biiseny teorinj modeliavima. Skyrius, kuriame pristatomi tyrimy
rezultatai, padalintas atitinkamai pagal ginamus teiginius. Patei-
kiami suzadinimy j aukstesnius n/ sluoksnius tyrimy rezultatai
volframo, seleno ir geleZies jonams. Toliau aptariami korelia-
ciniai efektai, o po ju — skerspjtviy transformacijos koeficiento
analizés rezultatai. Pabaigoje vertinamas tiesioginés dvigubos
jonizacijos proceso jtakos viengubos jonizacijos skerspjuviams
indélis. Paskutiniame skyriuje pristatomos pagrindinés iSvados.
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TEORIJA

Smiiginé jonizacija elektronais

Smiginé jonizacija elektronais yra vienas i§ daugelio budy
atomui ar jonui netekti elektrono. Procesas vyksta, kai laisvasis
elektronas susiduria su suriStu atomo ar jono elektronu. Viena
i§ susidurimo pasekmiy gali biti vienguba tiesioginé jonizacija
arba suzadinimas. Vienguba tiesioginé jonizacija yra baigtinis
procesas, suzadinimas gali turéti skirtingus galutinius rezultatus.

Teorinéje dalyje pateikiamos formulés, kuriomis remiantis
apskaiCiuojamas elektrono smiiginés jonizacijos skerspjiivis ir at-
sizvelgiama j daugiausiai jtakos turincius procesus, kurie nulemia
suminj jonizacijos skerspjivio rezultata.

Vienas pagrindiniy tiksly yra suskaiciuoti jonizacijos sker-
spjuvius. Norint tai padaryti, reikia suprasti jvairius teorinius
skerspjiiviy skaic¢iavimo metodus.

Viengubos elektrono smiiginés jonizacijos tikimybé yra iSreis-
kiama kaip visy jonizacijos procesy suminis skerspjuvis. Pradiné
formulé yra:

oi(&) ZZGij(So)- (1)
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0;(&) Zymi suminj jonizacijos skerspjivi esant laisvojo elektro-
no energijai &, o 0;;(&) yra suminis jonizacijos proceso sker-
spjuvis atomui/jonui pereinant i§ energijos lygmens i i lygmenj
J,» priklausantis nuo laisvojo elektrono energijos.

Elektrono peréjimo i§ vieno energijos lygmens | kita sker-

spjuvis gali biti iSreikStas Sia formule:
0ij(€0) = 1) (&) + 0} (£0), 2)

o' (&) nusako tiesioging jonizacija i§ lygmens i j lygmenj j,
o G,-I} yra visy netiesioginiy procesy, tokiy kaip suzadinimy—
autojonizacijos ir rezonansinio suzadinimo-dvigubos autojoniza-
cijos, indélis.

Tiesioginés smiliginés jonizacijos elektronu skerspjuvis gali
biti iSreikStas smiigio stiprumu € [26] tokia formule:

1 80—1
2
o) (g) = kT/ Q;j (€0, €)de, 3)
08i /0

ia g ir kg yra atitinkamai atlekiancio elektrono energija ir kineti-
nis momentas, € yra i§lékusio elektrono energija, / yra jonizacijos
energija, g; yra statistinis pradinés biisenos svoris.  yra smiigio
stiprumas, kuris sumuojamas pagal visas dalines atlekiancio ir
iSlekiancio elektrony bangines funkcijas [26].

RySys tarp atlekiancio elektrono kinetinio momento ir ener-

gijos & yra parodomas $ioje formuléje:

2 o
ky = 2¢& 1—&—780 , @

¢ia o yra smulkiosios struktiiros konstanta.

Siame darbe nagrinéjamas keletas netiesioginiy jonizacijos

14



procesy. Formulés (2) antras démuo gali biti i8reiSkiamas taip:

o1} (e0) = 075" (80) + 03" (20), (5)
kur G};A(so) yra suZadinimy—autojonizacijos proceso skersjiivis
i$ biisenos i i biiseng j ir G}}EDA(SO) yra rezonansinio suZadinimo-
dvigubos autojonizacijos proceso skerspjuvis atitinkamoms bii-
senoms.

Suzadinimy—autojonizacijos procesas prasideda suZadinimu
1§ lygmens i j lygmenj k, i§ kurio OZé Suoliu pereina j lygmenj
j ir pasiekia kita jonizacijos etapa. Sio proceso skerspjivis gali

biti uZraSomas taip:
A e0) = Yo" (20) By, (6)
k

¢ia GI%E(EO) atitinka CE skerspjuvi esant elektrono energijai &.
By ;yra auto-jonizacijos proceso Sakojimosi koeficientas, kuris

iSreiSkiamas formule:

a

S S B— (7)
T LAl + LAl

kur A¥ ;yra Oz¢ Suolio tikimybe iS lygmens & i lygmen;j j. A},
yra radiacinio peré¢jimo tikimybé i§ lygmens & j lygmenj n.
Suminis rezonansinio suZadinimo-dvigubos autojonizacijos

proceso skerspjuvis iSreiSkiamas taip:

REDA Z k 80 Ba[Bl]a (8)

tia 6RC(g9) yraA* D+ jono dielektroninio pagavimo skerspjavis
1lygmenj k [1]. By, and B;; yra jono peréjimo procesy Sakojimosi
koeficientai, kuomet peré¢jimas vyksta i$ lygmens k j lygmenj /
(A9 ir tada j lygmenj j (A@—D+),
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Banginés funkcijos

Atomo/jono biisenos pradinés ir galutinés banginés funkcijos
yra konstruojamos naudojantis Sia iSraiska [27,28]:

Ncsr

Yo=Y (), )

W ir @ yra aproksimuota ir baziné jono banginés fukcijos, taip pat
jas galima vadinti, atitinkamai, atominés (ASF) ir konfigiiracijos
biisenos (CSF) banginémis funkcijomis.

Sakojimosi koeficientai ¢;(a) yra gaunami diagonalizuojant
H hamiltoniang ir sprendZiant energijos biisenos lygtis:
Eq = / PLHYodt =Y ci(a) / O HPdTcs(or) = ¢l Hey.
s
(10)
Siame darbe naudojamas Dirako-Foko-Sleiterio (angl. Dirac-

Fock-Slater) hamiltonianas kuris apraso reliatyvistinius efektus
ir yra iSreiSkiamas taip [27]:

N N 2
H=Y Hp(i)+) —. (11)
i=1 iy Tij
i<j

Cia Hp (i) yra vienelektronis Dirako hamiltonianas. r; j yra atstu-
mas tarp dviejy saveikaujanciy elektrony.

Tolimesnis lyg€iy sprendimas atliekamas naudojant placiai
taikomas praktikas.
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Radiaciniai Suoliai

Radiaciniai Suoliai tarp susiety atomo biiseny vyksta, kuo-
met yra sugeriamas fotonas ir elektronas pereina j aukStesnj
arba suZadinta lygmenj. Taip pat, kuomet elektronas Soka i}
Zemesnj lygmenj ir vyksta fotono emisija. Elektriniai dipoliniai
Suoliai, dar vadinami leistinais, yra stipriausi i$ elekromagnetiniy
peréjimy [29]. Bendru atveju yra zinoma, kad dipoliniai Suoliai
sudaro 98.8%, o elektriniai kvardrupoliniai Suoliai sudaro 0.6 %
visy peréjimy, todél pakankamai tikslu nagrinéti tik elektrinius
dipolinius Suolius.Apibendrintas peréjimo operatorius yra [30]:

oY) = —ezr?C;(f)(eia‘/’i)' (12)

Cia e yra elektrono krivis, r} yra daleles pozicijos operatorius
irC ,(f) - sferinés funkcijos operatorius. Atvejis O(!) yra vadina-
mas dipoliniu operatoriumi. Indeksas i nusako visy elektrony

koordinates.

Ozé suoliai

Oz¢ Suoliai vyksta atomuose, kurie yra smarkiai suZadinto-
je biisenoje ir turi vakansijy. Tai yra fundamentalus procesas
vykstantis atomuose, kuriuose atsiranda elektrony vakansijos.
OZ¢ peréjimai paprastai apibréZiami kaip elektrostatiné dviejy
elektrony saveika. Vienas elektronas uZpildo vakansija ir abipusé
saveika perkelia energija kitam elektronui, kuris po to palieka ato-
ma kaip laisvasis Oz¢ elektronas. Tokio Suolio tikimybé priklauso
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nuo lygmens plocio ir suminés biisenos suirimo tikimybés:

Way — Yey') ="' [(Yey' |HIY)|, (13)

¢ia Y Zymi autojonizuojancios biisenos banginés funkcijos, ku-
ri yra diskretinio ir tolydaus spektro funkcijy superpozicijoje,
kvantinius skaicius, ¥ Zymi atomo diskretinés biisenos banging
funkcija, € yra laisvo elektrono energija, o ¥’ Zymi likusius elekt-
rono ir atominés sistemos kvantinius skai¢ius. Si formulé yra
normalizuota ir sistemos hamiltonianas gali biiti pasirinktas pri-
klausomai nuo tiriamo atvejo. Energijos skirtumas €, nusakantis

dviejy atomo biiseny energijy skirtuma, iSreiSkiamas taip:

e=E(y)—E(Y). (14)

OZz¢ Suoliai jmanomi tik tuomet, kai suminis kampinis sistemos
momentas J i§lieka nepakites, Suolio tikimybeé nepriklauso nuo jo
projekcijos. Operatorius yra lyginis ir sistema i$laiko lyginuma.

Rezonansinio suzadinimo-dvigubos autojoni-
zacijos procesas

Elektrono susidiirimas su jonu, esant didelei smiiginei ener-
gijai, gali lemti vieno ar keliy elektrony netekima. Toks procesas
gali buti nagrin¢jamas skaidant j atskirus Zingsnius. Rezonan-
sinio suZadinimo-dvigubos autojonizacijos procesu vadinama
tokia situacija, kuomet suzadintas jonas turi pakankamai ener-
gijos dviems Ozé ar Koster-Kronig procesams [1]. Atominiy
duomeny tyrimy interpretacija leidzia manyti, kad rezonansinio
suzadinimo-dvigubos autojonizacijos procesas gali sudaryti apie
20-30% is visy jonizacijos procesy. Teoriniai skerspjiiviai ne-
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gali biti tikslus, lyginant su eksperimentiniais rezultatais, jei
nejtraukiamas rezonansinio suZadinimo-dvigubos autojonizaci-
jos procesas [31].

Netiesioginiy jonizacijos procesy modeliavimas reikalauja,
kad bty tiriami jvairts suirimo keliai naudojant Sakojimosi ko-
eficientus. Tokie netiesioginiai, iSsisklaidg procesai negali biiti
lengvai nusakomi teorijos dél savo kompleksiSkumo ir ypac ti-
riant daugiaelektronius jonus.

Dauguma trumpai gyvuojanciy autojonizuojanciy biiseny ga-
li bti susijusios su dvigubos jonizacijos rezonansinio suZadinimo-
dvigubos autojonizacijos procesais. Pakankamai lengva suprasti
ir vizualizuoti tuos procesus, bet problemiska atlikti skaiciavi-
mus, kadangi egzistuoja daug galutiniy daugkartinés jonizacijos
biseny. Bendru atveju, Oz¢é procesai, kurie susij¢ su dauguma
vidiniy sluoksniy peréjimy, lemia ne tik elektrony iSmetimus bet
ir radiacines kaskadas.

ISkraipytuju bangu artinys

ISkraipytyjy bangy artinys buvo pristatytas 1933 metais Mas-
sey ir Mohr [32] sprendZiant elektrono igsklaidymo problema. Sis
metodas nebuvo placiai naudojamas iki praeito amziaus septinto
desSimtmecio, kuomet kiti plok§tumos-bangos artiniai negaléjo
tiksliai atkurti eksperimentiniy duomeny [33].

ISkraipytyju bangy idéja yra pakankamai paprasta. Svars-
tykime du atvejus. Pirmasis, kuomet atlekiantis elektronas yra
elastiskai iSsklaidomas pradinés biisenos atomo potencialo. Tuo-
met atlekiantis elektronas pereina j biisena, kurioje jis yra iSsklai-
domas galutinés biisenos atomo potencialo. Tai yra tiesioginis
procesas. Antrasis atvejis, kuomet atlekiantis elektronas yra pa-
gaunamas ] suriSta biiseng su atomu ir vienas i§ suristy elektrony
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yra elastiSkai iSsklaidomas. Tai yra vadinamasis apsikeitimo
procesas. Abiem atvejais pradinés ir galutinés biisenos yra ap-
skai¢iuojamos naudojant perturbacijos metodus.

Vienelektronés banginés funkcijos yra naudojamos sufor-
muoti bazines daugiaelektrones funkcijas laisvajam elektronui ir
gauti jono susidiirimo skerspjiivius.

Skerspjuviu proporcingumo koeficientas

Proporcingumo principa panaudojo Lotz savo formuléje [34]
skai¢iuodamas jonizacijos skerspjiivius. Véliau tai iSsiplété j tai-
sykles, kurias aprasé Aichele ir kiti [35]. Buvo daugybé bandymy,
bet né viena i§ pasiiilyty proporcingumo taikymo taisykliy negali
patikimai modeliuoti geleZies ar volframo viengubos ar daugy-
binés jonizacijos skerspjiiviy. Neseniai i§sami proporcingumo
formuliy apZvalga buvo padaryta nuo He iki Zn jony [36]. Idéja
naudoti proporcingumo formules néra nauja, taciau ji niekada
nebuvo taikyta iSkraipytyjy bangy metodui. Savo tyrimo metu
mes pastebéjome, kad kai kurie miisy pasirinkti ir tiriami jony
teoriniai ir eksperimentiniai skerspjuviai turi skirtumus, kurie
gali biti apraSomi proporcingumo formulémis.

Yra Zinoma, kad iSkraipytyjy bangy metodo pateikti sker-
spjuviai paprastai buna aukSciau eksperimentiniy, tai paskatino
gilintis toliau. IS esmés, proporciniy pataisy naudojimas kore-
guoja naudojama skaiiavimo modelj ir gali atsizvelgti j [23]:
elektrony apsikeitimy efektus, ploksciyjy bangy iSkraipymus,
poliarizacijos efektus, branduolio kravio ekranavima. Taip pat
imanoma, kad propocingumo koeficiento naudojimas koreguoja
kitus fizikinius procesus, kurie vyksta jono viduje arba jo ar-
timoje aplinkoje ir/arba eksperimentiniy duomeny apdorojimo
netikslumus.
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Jonizacijos proceso i§ lygmens i i lygmenj f skerspjivis

n+D+ yra igreigkiamas sumuojant

atveju, kai Q")+ pasikeiiaj Q'
visus nagrinéjamus procesus, panasiai kaip ir pilno skerspjuvio
atveju (Zr. 2). Jonizacijos skerspjiiviy proporcijos yra keiciamos

naudojant Sia formulg [23]:

CEx € CE
.o = ————— .. 15
O (8) 8+AEij+€b Glj (S) ( )

kur g, yra elektrono rySio energija. Tiesioginés jonizacijos pro-
porcijoms pakeisti naudojama §i formulé:

CI* € cI
(Hey=——  o4(¢ 16
0; ( ) e+1 8](6[] ( )) (16)

¢ia [ yra jonizacijos energija ir & yra kinetiné susieto elektrono

energija. Kita naudojama formulé yra:

Cl+ €
o ()= 8+70'ij (€). (17)

Siuo atveju kinetiné energija néra jtraukiama j lygti, aprasant
tuos atvejus, kuomet tai yra labai mazas dydis & < (e +1).

Koreliaciniai efektai

Keliy elektrony tarpusavio saveika atome yra svarbi proble-
ma. [traukiant jvairius koreliacinius efektus gaunamos tikslesnés
vertés. Koreliaciné energija apibréziama taip [37]:

Ecorr = Lexact — EHF- (18)

Eevaer yra Zinoma tiksliai arba labai dideliu tikslumu, daznai
tai eksperimentiné verté su teorinémis korekcijomis. Eyr yra
Hartrio-Foko (Hartree-Fock) metodu suskaiCiuota energija.
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Visos nagrinéjamos atomo banginés funkcijos yra laikomos
baziniy funkcijy plétiniais tam tikrai konfigiiracijai, kitos kon-

figliracijos turi tokj patj lygiSkuma;:

D(LT) =Y Ciryp ) Y(K'YT). (19)
K'y

Cia C,I;,V ; yra pletimo koeficientas, W yra vienos konfigi-
racijos funkcija apibréZta kaip vienos ar daugiau konfigiiracijy
aproksimacija, ® yra daugybiné konfigiiracijy funkcija, atitin-

kanti konfigiiraciju maiSymasi.

Konfigiiracijy saveikos stiprumo metodologija yra naudojama
sudarant sarasa besimaiSanciy konfigiiracijy, turin¢iy didZiausia
itaka nagriné¢jamai konfiglracijai. Konfigiiracijy saveikos stipris

aprasomas formule [30, 38]:

L (®(K)|H|P(K'Y))?

T(K,K) =" (AL . (20)

Sis dydis, padalintas i§ nagrin¢jamos konfigiiracijos K statis-
tinio svorio g(K), nusako vidutinj besimai$an¢iy konfigtiracijy K’
indélj j banginés funkcijos plétima. Sumavimas formuléje (20)
yra atlieckamas per visas konfigiracijy K ir K’ biisenas ¥ ir 7.
Dydis (®(Ky)|H|®(K'Y')) yra dviejy elektrony elektrostatinis
Hamiltonianas ir £(K,K’) yra vidutinis konfigiiracijy energijos
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skirtumas:
E(K,K")
%/ [((Ky)|H|D(KY)) — (P(K"Y)||P(K'Y))]
yZ}/@(KY) [H|D(K'Y'))?
x(@(Ky)|H|®(K'Y))>.

21

Metastabiliy buseny indélio teorinis modelia-
vimas

Eksperimentiniai duomenys nepateikia informacijos apie
jony dalis tam tikruose lygmenyse. Tokiam experimentinés sker-
spjuvio funkcijos 0“7 (E,) modeliavimui naudojamos linijinés
teoriniy skerspjiviy o!"(E,) kombinacijos, apskai¢iuotos jonams
esant pradiniuose lygmenyse i. Dalys A; (Y, A; = 1) yra nusta-
tomos lyginant teoriniy skerspjiiviy statistines sumas su eksper-
imento duomenimis. Idealiu atveju eksperimento skerspjiivis

aprasomas taip:

c“P(E,) = f Aic!M(E,) (22)

su tinkamomis jony spindulio dalimis A4;. Cia m yra kiekis
lygmeny, kurie jtraukti j matavimus. Paprastai jonai yra gene-
ruojami i§ plazmos ir pagrjstai galima taikyti statistinj lygmeny
pasiskirstyma kiekvienai konfigiiracijai. Su Sia pradine salyga
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formulé 22 modifikuojama ir sukuriamas pirmasis modelis:

oo (E,) = Y o X Vit 1) < fof ()

. Y(2xk+1) ’ 23)

kur ¢, yra proporcingumo koeficientas kiekvienai nagrinéjamai
konfigtiracijai, trupmena su sumavimu m yra konfigiiracijos vidu-
tinis skerspjivis ilgai gyvuojantiems konfigiiracijos k lygmenims
m, K1, yra konfigiiracijos k lygmens m pilno kampinio momento
kvantinis skaicius ir *6(E,) yra konfigiiracijos k lygmens m
suminis viengubos jonizacijos skerspjuvis.

Antras modelis sumaZina naudojamy parametry skaiciy iki
vieno. Jei pagrindinis jony $altinis yra plazma, tuomet galima tai-
kyti Boltzmano pasiskirstyma ir problema sumazinti iki tinkamos
temperatiiros 7 suradimo. Formulé 22 perraSoma taip:

i1 (2Ji+ 1) exp[—E;/ (kT )] of" (E.)
i21(2Ji+ 1) exp[—Ei/ (KT )]

c“?(E,) = (24)
Cia J; yra pilno kampinio momento kvantinis skai¢ius, o E; yra
lygmens i suZadinimo energija.

Treciasis modelis visas dalis laiko laisvai kintanciais para-
metrais. Dalys A; parenkamos taip, kad funkcija

Aio"(E,))? (25)

1

™=

f(A1, A2, .. Ay) = (0P (E,) —

1

pasiekia minimuma.
Visi trys modeliai pateikia skirtingus rezultatus.
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REZULTATAI

Jonizacijos skerspjuvio konvergencija

Suzadinimy j aukStesnius sluoksnius tyrimas yra svarbi bend-

ro jonizacijos tyrimo dalis dél keliy priezasciy:

* daugumoje atvejy suzadinimy skerspjiiviai sudaro dides-

nigja dalj pilno jonizacijos skerspjivio,

* aukStesniy n/ sluoksniy jtraukimas ir iSplétimas atveria

daugiau jvairiy procesy tyringjimo keliy,

* jonizacijos skerspjiivio konvergencija leidZia daryti prie-
laida, kad teoriniy ir eksperimentiniy skerspjuviy palygini-
mas yra atliekamas jtraukiant visus pagrindinius jonizaci-

jos rezultatg jtakojancius procesus.

Toliau yra apraSomi kiekvieno atskiro tyrimo atvejai.

Volframo jonai

Atlikome skai¢iavimus W2, W+ ir W2%F jonams. Vi-
rSutiné n riba priklauso nuo to, ar suZadinimy—autojonizacijos
skerspjiiviai pasiekia konvergencija. VirSutiné »n riba nustatoma
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pagal tai, kad aukStesniy suZadinimy indélis, jvertintas subkon-
figliracijoms, yra maZesnis nei 5%. SuZadinimai j sluoksnius su

orbitiniu kvantiniu skai¢iumi buvo apriboti salyga / < 6.

W23+ jonas

Analizé remiasi pagrindinés konfigiiracijos 43 12 (J=4.5)
lygmens, kuris buvo pasirinktas i§ 41 lygmens, jonizacijos tyrimu.
Pirmasis suZadintas lygmuo 4 f52/2 (4)5s (J = 3.5) yra panaSus j
pagrindinj lygmenj, i$skyrus tai, kad sluoksniy » < 8 suZadinimy
indélis labiau iSreikStas nei ty, kuriy 9 < n < 25.

1100

jo
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© Q.
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900 - % %0t % I omy | T
> r R D I Y|
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~— < = ==
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@ 1000 - e e e § 8 IE TSI 5
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C 3 I F I o, o ¥ 9o 2 2 o o
900 T T eI ITmI 3 —
L r %o T ¥, 38 < o ]
T — 4
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1 paveikslas: W?* jono dviejy Zemiausiy konfigiiracijy ir kon-
figiiracijy, kuriy lygmenys i§sidésto abipus jonizacijos slenks¢io
subkonfigiiracijos (a) ir energijos lygmenys (b). Raudona — ly-
ginés konfigiiracijos, mélyna — nelyginés konfigliracijos.

Visi nagrinéjami lygmenys yra Zemiau dvigubos jonizaci-
jos slenkscio (1612,38 eV). Pirmos dvi Zemiausios jony W2+
ir W26+ konfigiiracijos turi energijos lygmenis, kurie i§sidésto
abipus W21 jonizacijos slenks¢io (7r. 1 paveiksla). Atitinka-
mos konfigiiracijy subkonfigiiracijos yra pateiktos 1 (a) paveiksle.
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Visos pavaizduotos konfigiiracijos atitinka ta pati elektroninj
Suolj kaip ir W27+ [39] ir W26 [40] jonu atveju, i§skyrus ke-
lis atvejus. Konfigiiracijos, kurios yra gaunamos i§ pagrindinés
konfiguracijos vykstant 4d — 6g, 4d — 6h,4d — Tp,ir4s — 5p
suzadinimams yra Zemiau W2 ir W2’ jony jonizacijos slenk-
sC¢io. Suzadinimai i§ 4d sluoksnio ] 6 < n < 8 sluoksnius su-
kuria daug konfigiiracijy, kuriy lygmeny energija yra abipus
W2 jonizacijos slenks&io (7r. 1 (b) paveiksla). Visos 454 f35p,
4d°4136g, 4d°4f36h, 4d°Af37p ir 4d°4 £37d konfigiiracijy sub-
konfigiiracijos yra Zemiau jonizacijos slenkscio (1 (a) paveiks-
las) ir atitinkami subkonfigiiracijy vidurkio iSkraipytyjy bangy
skai¢iavimai nerodo indélio j suzadinimy—autojonizacijos pro-
cesa. Tuo tarpu, 4p°4£36p ir 4d°4 f38p subkonfigiracijos yra
auksciau jonizacijos slenkscio (1 (a) paveikslas).

Skerspjuvis (10'19 sz)
O =~ N W PO~ N WO P+ O

1000 | 10000
Elektrono energija (eV)

2 paveikslas: W2t jono pagrindinio lygmens suZadinimy—
autojonizacijos kanalai j auks$tus n/ sluoksnius. ISkraipytujy
bangy lygmeny skai¢iavimai: (a) be radiacinio gesinimo ir (b) su
radiaciniu gesinimu.
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SuZadinimy—autojonizacijos kanaly indéliai, atsirandantys
i§ aukStesniy nl sluoksniy n < 25, yra pateikti 2 paveiksle. Ly-
ginami duomenys, gauti naudojant iSkraipytyjy bangy lygmeny
aproksimacija be (2 (a) paveikslas) ir su radiaciniu gesinimu (2
(b) paveikslas). Aiskiai matyti, kad suzadinimy—autojonizacijos
kanalai, kylantys i§ aukStesniy sluoksniy, didina skerspjiivius apy-
tiksliai 60 %. Subkonfigiiracijy vidurkiy iSkraipytyju bangy me-
todu gauti skerspjuviai taip pat turi tokia pacia tendencija, taiau
¢ia neatvaizduoti. Gauti rezultatai rodo, kad yra biitina jtraukti
suzadinimus j aukstesnius n/ sluoksnius §iam jonui. Si i§vada
koreliuoja su kity autoriy atradimais W2%* [40] ir W?7* [39] jo-
nams. Taip pat radiacinis gesinimas maZina netiesioginio proceso

skerspjiivius apie 25 %.

—

w @

o

—
T

Skerspjavis (1071 cm?)

L
Ll

1000 T 10000
Elektrono energija (eV)

o

3 paveikslas: W7 jono pagrindinio lygmens suZadinimy j
Ivairias orbitales skerspjiiviai: a) n < 8, b) n < 25. iSkraipytyjy
bangu lygmeny skaiciavimai su radiaciniu gesinimu.

3 paveiksle pavaizduoti iSkraipytyjy bangy lygmeny rezulta-
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tai jvairiems n/ sluoksniams su radiaciniu gesinimu. PaZymétina,
kad suminis suzadinimy indélis i§ 4s, 4 p ir 4d sluoksniy j [ = 4 or-
bitalg yra didZiausias lyginant su kitomis. Taip pat suZadinimai i
[ =2 orbitalg yra stiprus suzadinimy-autojonizacijos-suzadinimy
kanalas. Siuo atveju santykinis indélis yra stipresnis n < 25
sluoksniy (3 (b) paveikslas) lyginant su suzadinimais i n < 8 (3
(a) paveikslas). Tai galima paaiskinti tuo, kad stipriausi suzadini-
mai vyksta j [ = 2 orbitalg, kuri véliau sukuria konfigiiracijas su
energijos lygmenimis vir§ jonizacijos slenkscio.

(@)

9 2
- cm?)

(107!

N
T

uvis

Skerspj

o

0
1000 10000 1000 10000
Elektrono energija (eV)

4 paveikslas: W2 jono pagrindinio lygments suminiai
iSkraipytyjy bangy lygmeny jonizacijos skerspjiiviai. Indéliai
i§ skirtingy sluoksniy Zymimi skirtingomis spalvomis. (a)
suzadinimy—autojonizacijos ir tiesioginés jonizacijos indéliai
i jvairiy sluoksniy ir (b) suzadinimy-autojonizacijos indéliai
1S suzadinimy j n < 8 sluoksnius ir 9 < n < 25 sluoksnius.
ISkraipytyjy bangu lygmeny skaiciavimai su radiaciniu gesinimu.

Suminiai teoriniai viengubos jonizacijos elektronais sker-
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spjiviai W2 jonui yra pavaizduoti 4 paveiksle. Jvairiy sluoksniy
indéliai tiesioginés jonizacijos ir suZadinimy—autojonizacijos pro-
cesams yra pavaizduoti 4 (a) paveiksle. Aiskiai matyti, kad 4d
sluoksnis dominuoja Sitame jone ir lyginant procesy indélius,
suzadinimy—autojonizacijos indélis Zymiai didesnis nei tiesio-
ginés jonizacijos.

Idomu tai, kad suZadinimy—autojonizacijos procesas suda-
ro apie 50 % pilno jonizacijos skerspjuvio. Tyrimas, kuris
réemési CADW skaifiavimais, gavo santykinai maza suZadinimy—
autojonizacijos indélj jonams nuo W'+ iki W27+ [41]. Kiti auto-
riai [40] mané, kad konfigtiracijy vidurkio aproksimacijos tyrimo
metodas gali biiti prieZastis, dél ko gauta sumaZinta suzZadinimy—
autojonizacijos proceso jtaka. 4 (b) paveikslas aiskiai rodo, kad
naudojant iSkraipytyju bangy metoda net suzadinimai j n < 8
sluoksnius duoda nemaza indélj j suminius W23+ jono jonizaci-

jos skerspjiivius.

Darome iSvada, kad suZadinimai j aukStesnius n/ sluoksnius
yra svarbiis tiriant W2>* jono smiiging jonizacija elektronais.
Tiesioginés jonizacijos skerspjiviai, skaic¢iuoti naudojant joni-
zuojancio jono potenciala, yra mazdaug 5% didesni negu gau-
tos vertés naudojant jonizuoto jono potenciala. Suzadinimai i$
n > 25 sluoksniy nebuvo tirti, bet vertinama, kad jie sudaryty
maziau nei 5% pilno jonizacijos skerspjuvio. Taip pat galimos
papildomos paklaidos dél nejtraukty koreliaciniy efekty.

W26+ jonas

Pagrindiné W2+ konfigiiracija yra [Ni] 4s%4p®4d'%4 % ir
susideda i§ 13 detalios struktiiros lygmeny. ApskaiCiuotas vien-
gubos jonizacijos slenkstis yra ties 830,60 eV, lygmenys iSsidésto
23,08 eV energijos ruoze. Pagrindiniy konfigiiracijy, duodanciy
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didZiausia indélj suZadinimy—autojonizacijos skerspjiviams, kar-
tu su pagrindinémis W26+ ir W2+ jony konfigiiracijomis, ener-
gijos lygmenys atvaizduoti 5 paveiksle. Gauti energijos lyg-
menys, lyginant su pagrindiniu lygmeniu, yra truputj auks¢iau
nei GRASP2K [42] energijos lygmenys [43], iSskyrus auks¢iau-
sius. Skirtumas aiSkinamas koreliaciniy efektu jtaka, kurie buvo
ivertinti ankstesniuose skai¢iavimuose naudojant koreliaciniy
efekty stiprj [38,44-46]. Siame darbe pristatomas vienos kon-
figliracijos tyrimas.
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5 paveikslas: W20* ir W2’ jony energijos lygmeny diagrama.
Vaizduojamos pagrindinés ir turincios stipriausius suZadinimy—
autojonizacijos ir tiesioginés jonizacijos kanalus konfigiiracijos.
Papildomai, rodomos konfigtiracijos, siejamos su suZadinimais
turiniais maZziausig pagrindinj kvantinj skaiciy.

Norédami detaliai jvertinti tiesioginés jonizacijos ir suzadi-
nimy-—autojonizacijos procesuy jtaka pagrindinés konfigiiracijos
skerspjiiviams, mes W2%* jono kiekvienam lygmeniui atskiriai
tyréme Siuos procesus. DidZiausias indélis tiesioginés joniza-
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cijos procesui yra i§ 4d sluoksnio jonizacijos, taip pat 4p ir
4f indélis yra panaSus, taciau maZiau reikSmingas. MaZiausia
indelj duoda 4s sluoksnio jonizacija. Gautos pagrindinés kon-
figuracijos visy lygmeny tiesioginés jonizacijos spartos yra Ze-
miau CADW verciu [41], kas jau buvo pastebéta ankstesniuose ty-
rimuose [40,47-49]. Tai gali buti aiSkinama skirtingy potencialy
naudojimu CADW skai¢iavimuose.
SuZadinimy—autojonizacijos kanalai, kurie atitinka stipriau-
sius suzadinimus pavaizduoti 6 paveiksle. Zemose temperatiirose,
didZiausias indélis pagrindinio lygmens suZadinimy—autojoniza-
cijos procesui kyla i§ 4d°4f?8d, 4d°4f?8g ir 4p>4f?6p kon-
figtracijy (6 (a) paveikslas). Vidutiniy temperatiiry ruoZe, do-
minuoja suzadinimai j 4d°4£28d, 4d°4f*8f ir 4d°4f*8g kon-
figiracijas. Aukstose temperatiirose suzadinimai j 4d°4 f28f,
4p34£26d ir 4d°4f?8g turi didZiausia jtaka. Pastebétina, kad
silpnesni suZadinimai j n < 8 sluoksnius duoda apie 40%.

Miisy tyrimas aiSkiai rodo, kad suZadinimai j aukStesnius 7/
sluoksnius yra svarbiis ir koreguoja spartos koeficienty vertes.
Tyrimams reikia naudoti detaly lygmenu tyrima, nes Maksvelo
sparty koeficientai suzZadinimo—autojonizacijos proceso atveju
gali skirtis iki 60%. Miisy pateikti Maksvelo sparty koeficientai
turi biiti naudojami plazmos modeliavimo parametrams.

W jonas

Nustatéme 29 lygmenis, kurie priklauso 4 f'354% konfigiira-
cijai, 8 lygmenys i§ 5p°5d* konfigiracijos ir 28 lygmenys i§
41354 65 konfigiiracijos su pakankamai ilgomis gyvavimo truk-
mémis. Jie buvo nustatyti vertinant elektrinius dipolinius, kvadru-
polinius ir oktopolinius, taip pat ir magnetinius dipolinius ir
kvadrupolinius $uolius i3 5d, 6s, 4f'35d%, 5p°5d> ir 4£'35d 6s
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6 paveikslas: Konfigiracijy, duodanciy didZiausia indelj
suzadinimy—autojonizacijos sparty koeficientams, suzadinimai
1 n < 8 sluoksnius: (a) Zemiausio lygmens ir (b) auksciausia
pagrindinés konfigiiracijos lygmen;.

konfigiiracijy lygmeny.

W>* jono pagrindinés konfigiiracijos lygmeny stipriausi suza-
dinimy-autojonizacijos kanalai yra vaizduojami 8 paveiksle. Pen-
ki per¢jimai (4f — S5f, 5s — 5d, 5p —6d,5p — 5f, 5Sp — 6p)
duoda apytiksliai pus¢ visy suminiy suzadinimy-autojonizacijos
skerspjuviy. Tik vienas (5p — 6d) suZadinimas sukuria nely-
ging konfigtiracija. Visos galutinés stipriausiy suzadinimy kon-
figliracijos turi energijos lygmenis auks¢iau viengubos joniza-
cijos slenks&io, i§skyrus 5p° 54 6p konfigiiracija, kurios dalis
lygmeny yra Zemiau slenkscio (Zr. 9 paveiksla).

EnergetiSkai Zemiausiy konfigtiracijy lygmenys ir konfigi-
racijos, duodancios stipriausius W>* jono suzadinimus i§ pag-
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7 paveikslas: W2 jono suzadinimy i§ pagrindinés kon-
figliracijos lygmeny j n < 8 ir / < 6 sluoksnius suZadinimy—
autojonizacijos sparty koeficientai. Taskus jungiancios linijos
nupiestos patogumo délei.

rindinés konfigiiracijos, pavaizduotos 9 paveiksle. Papildomai
pavaizduotos W jono konfigiiracijos, kurios gaunamos vien-
gubos smiiginés jonizacijos bidu i§ W>* jono lygmeny, esanciy
Zemiau dvigubos jonizacijos slenkscio. Ir dar jtraukti energe-
tiskai Zemiausi W+ jono lygmenys, kurie gali biiti pasiekiami i%
W>* tiesioginés dvigubos jonizacijos biidu.

9 paveiksle matome, kad 5p°5d6p konfigiiracijos energijos
lygmenys issidésto abipus WO jono pagrindinio lygmens. Taip
pat konfigiiracija 5p°5d 6s turi energijos lygmenis abipus joniza-
cijos slenkséio. Sios autojonizuojancios konfigiiracijos gali duoti
klaidingus rezultatus, jei naudojamas konfigiiracijy vidurkiy me-
todas. Tokiais atvejai biitina naudoti detaly lygmeny tyrima.
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8 paveikslas: WS>t jono pagrindinio lygmens suminiai
suzadinimy-autojonizacijos kanaly skerspjaviai. Stipriausi kana-
lai yra nurodyti.

Tiesioginio ir netiesioginio jonizacijos proceso indélis i$ pag-
rindinés konfigiiracijos yra parodytas 10 paveiksle. Stipriausias
tiesioginés jonizacijos indélis yra siejamas su 4 f sluoksniu, kuris
turi daugiausiai elektrony. suzadinimy—autojonizacijos proce-
sas dominuoja Zemy energijy pus¢je. Didziausias suzadinimy—
autojonizacijos indélis kyla i§ 5p — 5d peréjimo, iSskyrus 5d
konfigiiracija. To prieZastis, yra ta, kad visi suZadintos 5p°5d°
konfigtracijos lygmenys yra Zemiau jonizacijos slenkscio (Zr. 9
paveiksla). Sp — 5d suZadinimy skerspjuviai yra daug didesni
nei tiesioginés jonizacijos skerspjiiviai, kurie yra labai panasis
visy nagrinéjamy konfigtiracijy. Tai patvirtina Stenke et al. ank-

sCiau iSsakytus teiginius.

Naujausi eksperimentiniai skerspjuviai yra lyginami su teo-
riniais dviejy pagrindinés konfigiiracijos lygmeny viengubos jo-
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9 paveikslas: W+, W6+ ir W+ jony pagrindiniy konfigiiracijy
energijy lygmenys. Lyginés konfigiiracijos spalvintos raudonai,
nelyginés - mélynai. Taskuotos horizontalios linijos Zymi W>+
jono viengubos ir dvigubos jonizacijos slenkscius.

nizacijos skerspjuviais 11 paveiksle. Demonstruojami teoriniai
skerspjiiviai su suzZadinimais i sluoksnius su pagrindiniais kvanti-
niais skaiCiais n =7 ir n = 12. Matomas ~20% skirtumas tarp
n =17 ir n = 12 rezultaty ties skerspjiiviy pikais. Ankstesni la-
biau jonizuoty volframo jony tyrimai: W'+ [47], W2* [49],
W20+ [40] ir W27t [39, 52] parodo suzadinimy j aukStesnius
sluoksnius (n > 12) svarba, taciau W>+ jono atveju, aukStesniy
sluoksniy indélis yra nykstantis.

Skaiciavimai apsiribojo pagrindinés konfigiiracijos ir pagrin-
dinio lygmens tyrimu. Nepaisant to, gautas geras sutapimas su
eksperimentu nuo 70 eV, o nesutapimai buvo interpretuoti kaip
eksperimento metu galimai buves jony miSinys su pagrindinés
biisenos ir metastabiliais lygmenimis.

11 paveiksle taip pat lyginami miisy duomenys su neseniai
atliktais Zhang et al. [50] iSkraipytyjy bangy lygmeny skaicia-
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10 paveikslas: Suminiai elektrono smiiginés viengubos jonizaci-
jos Wt pagrindinio lygmens skerspjiiviai. Spalvoti plotai rodo
tiesioginés jonizacijos procesy indélj i$ skirtingy sluoksniy.

vimais. Yra neZymis gauty rezultaty skirtumai, kurie gali biiti
aiSkinami teoriniy analizés metody skirtumais.

Suzadinimy-autojonizacijos kanaly indélis i W>* jonizaci-
jos skerspjuvius, susidedantis i§ suZadinimy j # = 11 sluoksnius,
yra ~1.1 Mb ties skerspjivio piku, o n = 12 sluoksniai prideda
~0.8 Mb. Vertinant, kad n+ 1 ir n sluoksnio indélio santykis
yra 0.8/1.1=0.723, likusiems n > 12 sluoksniams tas indélis su-
daro maziau nei 5% pilno skerspjiivio. Taciau misy tyrimas
nejtraukia atvejy, kuomet islekiantis elektronas iSmusa papil-
doma elektrong ir vyksta dviguba jonizacija [53]. Papildomo
elektrono islékimas turi mazinantj efekta viengubos jonizacijos
teoriniams skerspjiiviams. Tikétina, kad Sis efektas gali keisti
rezultata 5% ribose, nes dvigubos jonizacijos skerspjiiviai yra
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11 paveikslas: W>* jono pagrindiniy lygmeny viengubos joniza-
cijos eksperimento ir teoriniy skai¢iavimy palyginimas. Geltoni
apskritimai su paklaidy riby indikatoriais rodo absoliucius eks-
perimentinius skerspjuivius. Smulkis juodi taskeliai su statistinés
paklaidos indikatoriais yra detalaus energijos skanavimo rezul-
tatai. Dabartiniai teoriniai rezultatai su tiesioginés jonizacijos
ir suzadinimy—autojonizacijos su n < 7 suzZadinimais raudona
briik§niuota linija 5d >Ds /2 pagrindinis lygmuo ir taskuota raudo-
na linija - 5d2Ds /2 lygmuo. Zalia ta¥kas-briik$nys linija vaizduo-
ja5d>Ds /2 skerspjuvius ir brukSnys-taskas-taskas linija 5d D5 /2
skerspjuivius, abiem atvejais jtraukiami suZadinimai iki n = 12.
VirSutiné vientisa violetiné linija atvaizduoja Zhang et al. [50] at-
liktus skai¢iavimus, kurie jtraukia suzadinimus iki n = 10. Vien-
tisa mélyna linija (arti experimentiniy tasky) vaizduoja Pindzola
ir Griffin [51] CADW rezultatus su n < 6 suZadinimais.

~3 Mb [54] ties piku, lyginant su viengubos jonizacijos ~60 Mb.
Dvigubos jonizacijos mazinantis efektas buvo tirtas nagrinéjant
Se3* jono vienguba jonizacija [55].

38



Se jonas

Gautas Se>* jono teorinis jonizacijos slenkstis yra 42.35 eV.
Si verté turi gera sutapima su 42.2+ 1.8 eV nustatyta eksperimen-
tu [7] ir 42.95 eV NIST verte [56]. 108.21 eV energijos reikia
iSmusti du iSorinius elektronus i§ pagrindinés [Ar]3d!'%4s%4p!
konfigliracijos ir pasiekti Se>t jono pagrinding konfigiiracija.
Se3* jonas pagrindinéje konfigiiracijoje turi tik du lygmenis.

Miisy skaiCiavimai rodo, kad elektrono smiiginés jonizaci-
Jos skerspjuviai ilgai gyvuojanciam 4sdp3, (J =2)4d J =9 /2
lygmeniui yra mazdaug tris kartus didesni nei eksperimentinés
reikSmés. Taip pat skerspjiviai prasideda ties 17 eV, kai eks-
perimentinis viengubos jonizacijos slenkstis yra ties 42.2 + 1.8
eV [7]. Tai rodo, kad eksperimento metu nebuvo §io lygmens
indélio.

12 paveikslas rodo konfiguracijas, kuriy lygmenys i$sidésto
abipus viengubos jonizacijos slenks&io. Visos keturios Se** jono
konfigliracijos turi suZadinimus i§ 4s sluoksnio. Tik viena i$
keturiy konfigiiracijy turi subkonfigiiracijas, kuriy energijy vidur-
kiai yra aukscCiau jonizacijos slenkscio. SuZadintos konfigtiracijos
i§ 3d sluoksnio yra auks$ciau viengubos jonizacijos slenkscio. Pa-
pildomai pagrindinés ir pirmos suzadintos konfigiiracijos energi-
jos lygmenys Se>* ir Se** jonams yra pavaizduotos 12 paveiksle.

Miisy gauti elektrono smiiginés jonizacijos skerspjuviai tie-
sioginés jonizacijos, suZadinimy—autojonizacijos ir rezonansinio
suZadinimo-dvigubos autojonizacijos procesy pagrindiniam lyg-
menui yra lyginami su eksperimentinémis vertémis 13 paveiksle.
Radiacinio gesinimo jtaka netiesioginiam procesui yra menka.
Suzadinimy-autojonizacijos proceso indélis dominuoja mazy ir
vidutiniy energijy ruoze. Tiesioginé jonizacija i$ 3d sluoksnio
duoda didZiausia indélj. Ankstesni Se3*t tyrimai buvo atlikti
naudojant CADW metoda [S7]. Misy naudotas tyrimo meto-
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12 paveikslas: Se** jono keturiy Zemiausiy konfigiiracijy, kuriy
energijy lygmenys (a) iSsidésto abipus jonizacijos slenkscio ir
subkonfigiiracijos (b). Taip pat pavaizduota Se*t jono pagrin-
diné ir pirma suZadinta konfigiiracijos. Raudona - lyginés kon-
figiiracijos, mélyna - nelyginés.

das buvo iSkraipytyjy bangy subkonfigiiracijy vidurkiai ir gautas
geras sutapimas prie visy atlekiancio elektrono energijy.

Miisy suZadinimy—autojonizacijos duomenys jtraukia suza-
dinimus su n = 25, tuo tarpu CADW vertés atitinka n < 8 su-
Zadinimus [57]. CADW skai¢iavimuose maZesnis suZadinimy—
autojonizacijos indélis yra kompensuojamas didesnio tiesioginés
jonizacijos proceso indélio.

Skirtumas tarp misu iSkraipytyjy bangy lygmeny metodu
gauty verciy ir pateikty rezultaty [58] matomas 14 paveiksle.
Pagrindiné rezultaty skirtumy priezastis yra ta, kad juy skaiciavi-
mai generuoti naudojant Se3* ir Se** pagrindines konfigiiracijas
ir gautas suristy ir laisvyjy elektrony potencialas. Tai duoda daug
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13 paveikslas: Tiesioginés jonizacijos, suZadinimy—

autojonizacijos ir rezonansinio suZadinimo-dvigubos au-
tojonizacijos procesy viengubos jonizacijos skerspjiiviai.
Eksperimentas: apskritimai su paklaidy riby indikatoriais [8].
Naudojama logaritminé skalé elektrony energijoms atvaizduoti.

didesnes tiesioginés jonizacijos skerspjuviuy vertes. Pavyzdziui,
4s tiesioginés jonizacijos skerspjuviai yra apie 40 % didesni nei
misy vertés, skaiciuotos jonizuoto jono potenciale.

Reikia pastebéti, kad suzadinimai i§ 3p sluoksnio prasideda
ties 164 eV. Taciau suzadinimai i§ 3p sluoksnio yra daug au-
ksciau dvigubos jonizacijos slenkscio ir OZ¢ kaskados gali nuves-
ti j auk§tesnius jonizacijos laipsnius nei Se**. Pavyzdziui, Ozé
kaskada i§ 3p 4 p? konfigiiracijos 3p — 4p suzadinimu gali puse
pradinés uZpildos pernesti j Se>* jona. Dél to suzadinimai j au-
kitesnius sluoksnius duos didesnj Se>* jony ar dar aukstesniy jo-
nizacijos laipsniy santykj. Taip pat buvo parodyta, kad koreliaci-
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14 paveikslas: Suminiy jonizacijos skerspjuviy palyginimas.
Miisy gauti iSkraipytyjy banguy lygmeny duomenys naudojant
jonizuoto jono potenciala - vientisa Zalia linija ir jonizuojancio
jono - bruk$niuota rauodona. Mélyna briikSnys-taskas linija vaiz-
duoja CADW vertes [57], juoda taskuota linija - iSkraipytyjy
bangy lygmeny [58]. Eksperimentas: apskritimai su paklaidy
riby indikatoriais [8]. Naudojama logaritminé skalé elektrony
energijoms atvaizduoti.

niai efektai turi svarbig jtaka tiriant Ozé kaskadas [45,46,59]. Tik
tinkamas koreliaciniy efektu jtraukimas gali duoti gera sutapima
su eksperimento rezultatais ir atskleisti realy jony santykj. Tuo
remiantis, galima daryti iSvada, kad suzadinimy—autojonizacijos
indélis i$ 3 p sluoksnio, tirtas ankstesniuose tyrimuose [57], turi
biiti nejtrauktas. Sis sluoksnis lemia jonizacija j auk§tesnius nei

vienguba jonizacija laipsnius.
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Fe’* jonas

Pagrindine [Ne] 3s23p®3d° konfigiracija turi 37 energijos
lygmenis, o pirma suZadinta [Ne] 3523 p©3d*4s konfigiracija - 62.
Pagrindinés konfigiiracijos lygmenys iSsidésto 14.69 eV energijos
ruoze, o suzadintos konfigiiracijos - 15.86 eV. NIST pateikia kiek
maZesnes vertes ir tai galima paaiSkinti koreliaciniais efektais,
kurie §iuo atveju nebuvo tirti.
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15 paveikslas: Pavaizduota Fe’*, Fe** ir Fe>* jony pagrindiniy
konfigiiracijy energijos lygmenys su konfigtiracijomis, kuriy lyg-
menys i$sidésto abipus jonizacijos slenkscio. Pirma suZadinta
Fe’* konfigiiracija ir Fe** 3p°3d° ir 3s3d° konfigiiracijos taip
pat atvaizduotos. Fe** 3d*nl (n = 5 — 8) atveju atvaizduotos tik
maziausig ir didZiausia orbitinj kvantinj skaiciy turin¢ios kon-
figuracijos,. Raudona spalva - lyginés konfigiiracijos, mélyna -
nelyginés.

Buvo paskaiciuoti energijos lygmenys ir jy gyvavimo trukmé
pagrindinei ir pirmai suZadintai konfigtiracijai. Elektriniy kva-
drupoliniy ir magnetiniy dipoliniy Suoliy tikimybés buvo nau-
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dojamos gyvavimo trukmei gauti. Visi lygmenys turi gyvavimo
trukmes didesnes nei 107 s — tiek reikia laiko jonams pasiekti

saveikos su elektronais regiong [60].
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16 paveikslas: Pagrindinés konfigliracijos vienguvos jonizacijos
lygmeny skerspjiiviai: vientisa Zalia linija vaizduoja Zemiausia
lygmenj, brikSniné mélyna - auksc¢iausia. Eksperimentas - ap-
skritimai su paklaidy riby indikatoriais [16]. Elektrony energija
atvaizduoda naudojant logaritming skalg.

Tirtas suZadinimy—autojonizacijos procesas nagrinéjant su-
Zadinimus i§ pagrindinés konfigiiracijos 3s, 3p ir 3d sluoksniy
su salygomis: n < 8 ir / < 6. IS pagrindinés konfigiiracijos gau-
namos 89 suZadintos konfiguracijos, kuriy radiaciniai ir OZé
procesai buvo tiriami toliau. Reikia pastebéti, kad ne visos kon-
figliracijos yra autojonizuojancios.

Dauguma konfigiiracijy turi energijos lygmenis abipus jo-
nizacijos slenksCio (zZr. 15 paveiksla). Visos jos siejamos su
suzadinimais i§ iSoriniy pagrindinés ir pirmos suZadintos kon-
figtiracijos sluoksniy. Gauti pagrindinés konfigiiracijos Zemiau-
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sio ir auk$c¢iausio lygmens skerspjiiviai kartu su eksperimenti-
niais duomenimis lyginami 16 paveiksle. Teorinés vertés ties
pikais yra Zymiai auk$¢iau eksperimentiniy verciy ir gerai su-
tampa prie auksty energijy. Jau anksciau buvo pastebéta [16],
kad eksperimentiniai skerspjtiviai prasideda ~ 35 eV, kas rodo
metastabiliy jony buvima spindulyje.
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17 paveikslas: Fe’*: viengubos tiesioginés jonizacijos ir
suzadinimy—autojonizacijos kanaly indélio palyginimas: a) pag-
rindiné konfigiiracija, b) Zemiausias 3d*4s konfigiracijos lyg-
muo. Elektrony energija pavaizduota logaritminéje skaléje.

Tiesioginio ir netiesioginio procesy indélis i§ Zemiausio pag-
rindinio lygmens ir 3d*4s konfigiiracijos Zemiausio lygmens yra
vaizduojami 17 paveiksle. Buvo nagrinéjimi tik suzadinimy—
autojonizacijos kanalai, kuriy pagrindinis kvantinis skaicius iki
n = 8, nes suzadinimai j dar aukstesnius sluoksnius duoda menka
indélj. Abiem atvejais suzadinimy-autojonizacijos kanalai i§ 3p
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sluoksnio dominuoja nuo ~100 eV.

a0l 3p-4d

£ 3s~3d
3p—~4p

= 30f

o

i

0 20F

>

2,

210t

| -

[0}

g /

0N o S

100 1000
Elektrono energija (eV)
18 paveikslas: Fe3* pagrindinio lygmens suminiai suZzadinimy—
autojonizacijos kanaly skerspjuviai. Stipriausj kanalai nurody-

ti rodyklémis. Elektrony energija pavaizduota logaritminéje
skaléje.

Stipriausi pagrindinio lygmens suZadinimy—autojonizacijos
kanalai yra vaizduojami 18 paveiksle. 3p — 3d suZadinimas
generuoja ~ 70 % pilno suZadinimy—autojonizacijos skerspjuvio.
Antrasis pagal skerspjivio dydj yra 3p — 4p suZadinimas, sukur-
ta suzadinta konfigtiracija yra to pacio lygiSkumo kaip pagrindiné
konfigiiracija.

3p — 3d suzadinimas dominuoja lyginant su kitais pagrin-
dinés konfigiiracijos kanalais (Zr. 18 paveiksla). Taciau suzadini-
mai i§ 3d sluoksnio duoda didziausia indélj prie mazy elektrono
energiju. 3d — 4d, 3d — 5d ir 3p — 4p suzadinimai i$ penkiy
stipriausiy suzZadinimy—autojonizacijos kanaly, duoda to pacio
lyginumo konfigiiracijas kaip ir pradiné.
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Misy tyrimas parodo, kad suZadinimai j aukStesnius n/ (n >

8) sluoksnius neduoda esminio indélio.

Koreliaciniai efektai

Koreliaciniai efektai yra svarbiis tyrinéjant beveik neutraliy
jony elektronais smiiging jonizacija. Koreliaciniy efekty indélis
yra tiriamas Fe** ir W3+ jonams. Mes naudojame konfigiiracijy
saveikos metoda ir atrenkame tas konfigiiracijas, kurios gali
itakoti galutinius skerspjuvius. Teoriné konfigiiracijy saveikos
metodo dalis aprasyta 21 puslapyje. Toliau mes parodome kore-
liaciniy efekty svarba pasinaudodami dviem atvejais i§ misy
tyrimy.

W>* jono atvejis

Koreliaciniy efekty jtaka buvo tiriama tiesioginiams ir netie-
sioginiams jonizacijos procesams 5d konfigiiracijai, panaudojant
konfigtiracijy saveikos metoda. DidZiausia jtaka rezultatams
daranciy besimaiSanciy konfigiiracijy sarasas buvo sugeneruotas
panaudojant konfigtracijy saveikos stiprio koncepcija [Zr. for-
mule (19)]. Tas pats metodas buvo panaudotas ankstesniuose
darbuose nagrinéjant elektrinius [61] ir magnetinius dipolinius
peréjimus [20,62], Ozé kaskadas [45,46,59] ir smiiging jonizaci-
ja elektronais [63,64]. Buvo nustatyta, kad koreliaciniai efektai
turi esminés jtakos rezultatams.

Viengubos konfigiiracijos ir konfigiiraciju saveikos meto-
dais gauti skerspjiiviai yra lyginami tarpusavyje. Matome, kad
koreliaciniy efekty jtraukimas mazina skerspjivi ties maksimalia
verte apie 20%. Konfigiiracijy saveikos metodu gauti skerspjuviai
yra eksperimentiniy paklaidy ribose ties maksimumu ir didesniy
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energiju puséje. Sio palyginimo tikslas yra parodyti, jog korelia-
ciniai efektai yra vienas i§ dviejy prieSingy efekty, kuris atkartoja
Pindzola and Griffin skaiCiuotus skerspjiivius ir eksperimentinius
duomenis.

Norint atkartoti eksperimentinius skerspjiivius ir patikrin-
ti teorinio modelio validuma reikia nagrinéti ne tik pagrindi-
ne W>* biisena, bet ir visus kitus ilgai gyvuojancius suzadin-
tus lygmenis, kurie eksperimento metu gali biiti jony spinduly-
je. Buvo apskaiciuoti suminiai jonizacijos skerspjiiviai kiekvie-
nam lygmeniui jtraukiant tiesioginés jonizacijos ir suzadinimy—
autojonizacijos procesus. Koreliaciniy efekty jtraukimas j skaicia-
vimus suzadintoms konfigiiracijoms biity prailgings juos, dél to
koreliaciniai efektai skaiCiuoti tik pagrindinei konfigtiracijai.

Modeliuojant skerspjuvius ir lyginant gautus rezultatus su
eksperimento duomenimis buvo bandoma issiaiskinti, kokiu san-
tykiu A; jonai visuose imanomuose lygmenyse davé indélj j eks-
perimento rezultata. Tas santykis néra Zinomas i$ anksto ir panasi
problema buvo spresta ankscéiau [65, 66]. Remiantis skaiciuo-
tais skerspjuviais buvo pasirinkti trys modeliai, siekiant nustatyti
jonuy dalis.

W>* jonai yra gaunami i§ plazmos 3altinio, todél pagristai
galima taikyti statistinj lygmeny pasiskirstyma kiekvienai kon-
figliracijai, $iuo atveju 5d, 6s, 4f'35d%, 5p°5d* ir 41354 6s.
Teoriniai modeliai apraSyti lygtimis, pradinés salygos apraSytos
22 lygtyje, po to modelis keiiamas ir aprasomas 23 lygtimi.
Treciasis modelis skiriasi nuo ankstesniy ir apraSomas 24 lygtimi.
Gauti modeliavimo rezultatai pateikti palyginimui 19 paveiksle.

Visi trys modeliai gerai sutampa su eksperimentu Zemiau pag-
rindinés biisenos jonizacijos slenks¢io. Lyginant modeliy rezulta-
tus, tik maza dalis lygmeny yra identifikuojami kaip metastabiliy
jonu Saltinis. Vis dél to, lyginant teorinius ir eksperimentinius
skerspjuvius, lieka santykinai rimty nesutapimy.
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19 paveikslas: W3+ jono elektrono smiiginés jonizacijos sker-
spjuviai. Apskritinimai su paklaidy riby indikatoriais Zymi ab-
soliucius eksperimentinius skerspjiivius, vientisa juoda linija -
detalaus energijos skanavimo duomenys. Zalia vientisa linija - 1
modelio rezultatas, mélyna briik§niné linija - 2 modelio rezultatas.
Raudona taskuota linija - 3 modelio rezultatas.

Fe’* jono atvejis

Buvo tirta koreliaciniy efekty jtaka tiesioginei jonizacijai ir
stipriausiems suZadinimams i§ pagrindinés ir 3d*4s konfigiiraciju
lygmeny. BesimaiSanciy konfigiiracijy saraSui gauti buvo naudo-
jamas koreliaciniy efekty stiprio metodas, taip kaip ir W>* jono
atveju. | sarasg jtraukiamios konfigliracijos, turincios viengubus
ir dvigubus suZadinimus i§ n > 3 iki n = 8§ sluoksniy.

Koreliaciniy efekty analizé parodé, kad tiesioginio proceso
atveju jtaka skerspjiviams yra maza. Visiskai kita situacija su
suzadinimy—autojonizacijos atveju. Tirti 3p — 3d ir 3p — 4p
pagrindinés konfigiiracijos suzadinimai ir 3p — 3d, 3d — 4d,
3d — 5d ir 3p — 4p suzadinimai i§ 3d*4s konfigiiracijos. Nusta-
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20 paveikslas: Koreliaciniy efekty jtakos palyginimas 3d*4s
konfigliracijos lygmeny viengubos jonizacijos skerspjiviams:
vientisa Zalia linija - iSkraipytyjy bangy transformuotas sker-
spjuvis su koreliaciniais efektais 37 lygmeniui, briksSniuota Zalia
linija- iSkraipytyjy bangy transformuotas skerpjuvis 37 lygme-
niui. mélyna taSkas-briikSnys linija - iSkraipytyjy bangy trans-
formuotas skerspjuivis su koreliaciniais efektais 99 lygmeniui,
taSkuota mélyna linija - iSkraipytyjy bangy transformuotas sker-
spjuvis 99 lygmeniui. Eksperimentas - apksritimai su paklaidy
riby indikatoriais [16]. Elektrony energijos pavaizduotos logarit-
minéje skaléje.

tyta menka koreliaciniy efekty jtaka suZadinimams i§ pagrindinés
konfigtiracijos, ta¢iau pirmosios suzadintos konfigiiracijos lygme-
nims koreliaciniai efektai sumazina skerspjivius apie 20% (zZr. 20
paveiksla). Prie Zemy elektrono energijy gaunamos skerspjiviy
vertés yra Zemiau eksperimento rezultaty.

Buvo parodyta, kad koreliaciniai efektai yra svarbus ir gali
7enkliai sumaZinti Fe3* jono 3d*4s konfigiiracijos jonizacijos
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skerspjiivius. Koreliaciniai efektai §iuo atveju mazina Fe’* jo-
no pagrindinés konfigiiracijos skerspjuvius ~20%. Teoriniy ir
eksperimentiniy ver¢iy nesutapimas gali buti siejamas su kore-
liaciniais efektais, kurie néra jtraukti i suZadinty konfigiiracijy

skai¢iavimus dél riboty kompiuteriniy resursy.

Transformuotieji skerspjuviai

Sioje dalyje aptariami skerspjiiviy transformacijos metodai,
kuriuos taikant teoriniai skerspjiviai sulyginami su eksperimenti-
niais duomenimis. Sie metodai suteikia informacijos ir uZuominuy,
jog reikia ieskoti ir tirti papildomus jonizacijos procesus mode-

liuojant jonizacijos skerspjivius.

Fe3* jonas

Ankstesni neutraliy atomy ar maZo jonizacijos laipsnio jony
jonizacijos elektronais tyrimai [22] su transformuotais skerspjii-
viais [23] parodé gera sutapimg su eksperimentiniais duomeni-
mis [23,25,67,68]. Neseniai buvo parodyta, kad transformuoti
iSkraipytyjuy bangy skerspjiiviai gali paaiskinti eksperimentinius
anglies atomo ir C* jono duomenis [69]. Tas pats principas buvo
taikytas ir iSkraipytyjy bangy metodu gautiems skerspjiviams
Fe** jono pagrindinés konfigiiracijos Zemiausiam ir pirmam
suzadintam lygmenims (Zr. 21 paveiksla). DidZiausia transforma-
cijos koeficiento jtaka matoma prie Zemy atlekiancio elektrono
energijy.

Transformuoti iSkraipytyjy bangy skerspjiiviai pirmos su-
7adintos 3d*4s konfigiiracijos Zemiausiam ir auks¢iausiam lyg-
menims demonstruojami 22 paveiksle. Gautas geras sutapimas
su matavimais prasideda nuo 60 eV. Auksc¢iausio lygmens sker-
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21 paveikslas: Pagrindinés konfigiiracijos lygmeny viengubos
jonizacijos skerspjuviai: vientisa zalia linija - gauti naudo-
jant iSkraipytyjy bangy ir transformacijos funkcija lygmeniui
su indeksu 0, bruksniuota zalia linija - iSkraipytyju banguy lyg-
mens su indeksu O skerpjivis, briik§nys-taskas mélyna linija -
iSkraipytyjy bangy 36 lygmens jonizacijos skerspjiivis su pritai-
kyta transformacijos funkcija, taSkuota mélyna linija - 36 lyg-
mens iSkraipytyjy bangy jonizacijos skerspjuvis. Eksperimentas:
apskritimai su paklaidy riby indikatoriais [16]. Elektrony energi-
joms naudojama logaritminé skalé.

spjuviai yra auk$¢iau matavimy rezultaty. Tai rodo, kad, norint
paaiskinti matavimy rezultatus, j teorinj tyrima reikia jtraukti
papildomus efektus.

Lygmens, kurio numeris yra 67, palyginimas su matavimais
yra vaizduojamas 23 paveiksle. Sis ir numeriu 49 identifikuo-
jamas lygmuo i§ 3d*4s konfigiiracijos, turi didZiausia sumine
kampinio momento kvantinio skaiiaus J verte. Lygmenys,
turintys didZiausius statistinius svorius, turi didZiausia tikimy-
be¢ biiti jony spindulyje eksperimento metu. Taciau Boltzma-
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22 paveikslas: 3d*4s konfigiiracijos lygmeny viengubos jo-
nizacijos skerspjiviai: vientisa Zalia linija - gauti naudojant
iskraipytyjy bangy ir transformacijos funkcija lygmeniui su
indeksu 37, bruksniuota zalia linija - iSkraipytyjy bangy lyg-
mens su indeksu 37 skerspjuvis, brukSnys-taskas mélyna lini-
ja - iSkraipytyju bangy 99 lygmens jonizacijos skerspjuvis su
pritaikyta transformacijos funkcija, taSkuota mélyna linija - 99
lygmens iSkraipytyjy bangy jonizacijos skerspjiivis. Eksperimen-
tas: apskritimai su paklaidy riby indikatoriais [16]. Elektrony
energijoms naudojama logaritminé skalé.

no pasiskirstymas ar net susidirimo radiacinis modeliavimas
su radiacinémis kaskadomis turi biiti naudojamas norint teisin-
gai nustatyti lygmeny pasiskirstyma. Siuo atveju teoriniy ir
eksperimentiniy rezultaty nesutapimas gali biiti paaiskintas re-
zonansinio suzadinimo-dvigubos autojonizacijos procesu, kuris
Fe3* jonui netirtas.
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23 paveikslas: Fe3* lygmens (J = 13/2) su indeksu 67 vien-
gubos jonizacijos skesrpjiviai. Eksperimentas: apskritimai su
paklaidy riby indikatoriais [8]. Elektrony energijoms naudojama
logaritminé skalé.

Tiesioginés dvigubos jonizacijos proceso jtaka
viengubos jonizacijos skerspjuviams

Tiesioginés dvigubos jonizacijos procesas gali buti jsivaiz-
duojamas kaip tam tikra jonizacijos procesy seka, kuriy metu
dalis jony lygmeny uzpildos pereina j kita procesa. 24 paveiks-
le pavaizduoti teoriniai skerspjiiviai yra Zemiau matavimy prie
Zemy energijy ir vir§ matavimy prie aukStesniy. Tai galima
aiskinti faktu, kad dalis gauty Sett jonuy pereina j aukStesnius
jonizacijos laipsnius, pavyzdZziui, dél iSmusamo papildomo elekt-
rono [53,70,71]. Toks procesas mazina jonizacijos skerspjuvius.
Vertinant situacija, teoriniai dvigubos jonizacijos skerspjiiviai

yra atimami i$ teoriniy tiesioginés viengubos jonizacijos sker-

54



T T T
/\sof ]
N 1
E ) h, ~Q
(@ Ny ~
40+ llr; i
2] r \ S~<
‘T‘ [ ‘l’ \\\\
o | J T e
:30* oY SSa B
I NQ
o | NS
> ~
13201 SE. § §é\ ~J
a |
o T
10 i
x F
wn
0' 1 1 1
100 1000

Elektrono energija (eV)

24 paveikslas: Se** viengubos jonizacijos skerspjiiviai gauti joni-
zuoto jono potenciale (Zalia linija) ir jonizuojancio jono (raudona
briik$niuota linija) potenciale. Eksperimentas: apskritimai su
paklaidy riby indikatoriais [8]. Elektrony energijoms naudojama
logaritminé skalé. .

spjuviy [57] gauty ver¢iy naudojant jonizuoto jono potenciala.

Ankstesnés studijos parodé gera sutapimg su matavimais prie
aukstesniy energijy, kuomet iSmustas ir iSsklaidytas elektronai
pasidalina energija po lygiai [S3]. Teoriniai skerspjiiviai prie
aukstesniy energijy yra vos auksciau eksperimento apatinés pa-
klaidos ribos, kuomet jonizacijos-jonizacijos proceso indélis yra
atimamas. Tai leidZia manyti, kad dviguba Se?* jono jonizacija
yra nulemta jonizacijos-jonizacijos ir jonizacijos-suZadinimo-
jonizacijos procesy.

Buvo vertinamas skerspjivius maZinantis tiesioginés dvigu-
bos jonizacijos indélis tiriant viengubos jonizacijos procesa Se>*
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jonui. Viengubos jonizacijos skerspjiiviai buvo sumazinti ~ 1Mb
(4%) ties 500 eV elektrono energija. Tai davé gera sutapima su
matavimais pradedant ties 300 eV energija viengubos jonizacijos
skerspjiiviams taikant jonizuoto jono potencialg.
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PAGRINDINES ISVADOS

Viengubos smuginés jonizacijos elektronais skerspjiiviai yra
tiriami naudojant Dirako-Foko-Sleiterio metodg ir naudojant FAC
(angl. flexible atomic code) [26]. Vertinami tiesioginés ir netie-
sioginés jonizacijos procesai. Suzadinimai ir smiiginé jonizacija
elektronais yra tiriami naudojant iSkraipytyjy bangy artinj.

1. Tiriant suZadinimy-autojonizacijos kanaly skerspjiivig kon-
vergencija nustatyta suzadinimy j aukStus n/ sluoksnius
(n > 8, [ > 3) svarba. Sie suzadinimai yra ypa¢ isreiksti
volframo jonuose su atviru 4f sluoksniu pagrindinéje kon-
figtiracijoje.

1.1. Suzadinimai j aukStesnius sluoksnius (n > 8) pa-
didina suzZadinimy—autojonizacijos skerspjuvius iki
~60% W2t jono pagrindiniam lygmeniui. SuZadi-
nimai j sluoksnius su orbitiniu kvantiniu skai¢iumi
| =4 duoda ~40% pilno suzadinimy—autojonizacijos
skerspjuvio. Net ir suZadinimai j / = 5 sudaro ~7%
pilno suZadinimy—autojonizacijos skerspjivio.

1.2. Suzadinimai j aukStesnius sluoksnius (n > 8) duoda
~45% W2+ jono pagrindinés konfigiiracijos lygme-
ny bendros Maksvelo spartos koeficiento vertés.
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1.3. W>7 jono atveju suzadinimai j aukstesnius sluoks-
nius (n > 8) yra maZiau svarbis, lyginant su W+
ar W20F . Sie suzadinimai padidina suminj W>* jo-
no pagrindinés konfigiiracijos jonizacijos skerspjuvi
apie 15%.

1.4. Darbe nustatyta, kad suZadinimai j n < 12 sluoks-
nius turi bati tiriami norint tiksliai jvertinti W+ jono
suzadinimy-autojonizacijos skerspjiivius. SuZadini-
mai } aukStesnius sluoksnius (n > 12) duoda maziau
nei 5% pilno jonizacijos skerspjiivio.

1.5. Fe** atveju suzadinimy indélis j sluoksnius n > 8
yra minimalus.

2. W26+ jono pagrindinés konfigiiracijos lygmenims suzadi-
nimy-autojonizacijos Maksvelo sparty koeficientai skiriasi
apie 60%. Suzadinimy—autojonizacijos Maksvelo sparty
koeficienty vertés auksc¢iausiam lygmeniui yra ~40% di-
desnés, lyginant su suzadinimais i§ Zemiausio lygmens.
Suzadinimai j 9 < n < 25 sluoksnius yra maziau priklauso-
mi nuo pradinio lygmens. Tai galima aiskinti tuo, kad daug
svarbiy suZadinty konfigiiracijy, kuriy energijos lygmenys
iSsidésto abipus viengubos jonizacijos slenkscio, atsiranda
18 suzadinimy ] n < 8 sluoksnius.

3. Tiriant koreliaciniy efekty jtaka viengubai jonizacijai W+
ir Fe’* jonuose nustatyta, kad koreliaciniai efektai maZina
jonizacijos skerspjuvius. Koreliaciniai efektai sumaZina jo-
nizacijos i§ W>* jono pagrindinés konfigiiracijos lygmeny
skerspjiivius ~20%. Panasus rezultatas gautas ir Fe3* jono
suzadintos 3d*4s konfigiiracijos lygmenims.

4. Transformacijos funkcijos yra naudojamos paaiskinti Fe?*
jono eksperimento rezultatus. Transformacijos funkci-
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jos sumazina Fe3* jono iskraipytyju bangy skerspjivius
~40% pagrindinés ir suzadintos 3d*4s konfigiiracijos lyg-
menims. Papildomai skerspjiviy pikai pasislenka i dides-
niy energijuy sritj apie 50 — 100 eV. DidZiausig efekta trans-
formacijos funkcijy taikymas duoda prie mazy elektrono

energijuy.

. Viengubos jonizacijos Se’* jono skerspjiiviy analizé rodo,
kad butina atsizvelgti i tiesioginés dvigubos jonizacijos
procesa, kuris taip pat maZina skerspjuvius. Viengubos
jonizacijos skerspjiiviai yra sumazinami ~1 Mb (4%) ties
500 eV elektrono energija. Tai duoda geresnj sutapima
su eksperimentu Se>* jono viengubos jonizacijos sker-
spjuviams, pradedant nuo 300 eV.

. Se** jono atveju rezonansinio suzadinimo-dvigubos au-
tojonizacijos procesas yra svarbus viengubos jonizacijos
skerspjiiviams prie mazy elektrono energijy. Viengubos
jonizacijos skerspjiiviai yra padidinami iki ~14 Mb prie
mazy energijy. Tai duoda gera sutapima su matavimo
rezultatais pagrindinei Se>* jono konfigiiracijai.

59






Literatura

[1]

(2]

(3]

[4]

[5]

A. Miiller, “Electron—ion collisions: Fundamental processes
in the focus of applied research,” in Advances in Atomic,
Molecular and Optical Physics, vol. 55, pp. 293-417, 2008.

I. Roederer, “Germanium, arsenic, and selenium abun-
dances in metal-poor stars,” The Astrophysical Journal,
vol. 756, no. 1, p. 36, 2012.

I. U. Roederer, J. J. Cowan, G. W. Preston, S. A. Shectman,
C. Sneden, and 1. B. Thompson, “Nine new metal-poor
stars on the subgiant and red horizontal branches with high
levels of r-process enhancement,” Monthly Notices of the
Royal Astronomical Society, vol. 445, no. 3, pp. 2946-2960,
2014.

N. C. Sterling and H. L. Dinerstein, “The Abundances of
Light Neutron-Capture Elements in Planetary Nebulae. II. s
-Process Enrichments and Interpretation,” The Astrophysical
Journal Supplement Series, vol. 174, no. 1, pp. 158-201,
2008.

R. D. Blum and P. J. McGregor, “The ionizing stars of the
galactic ultra-compact Hy; region G45.45+0.06,” Astrono-
mical Journal, vol. 135, no. 5, pp. 1708-1717, 2008.

61



[6]

[7]

[8]

[9]

[10]

J. Garcia-Rojas, S. Madonna, V. Luridiana, N. C. Ster-
ling, C. Morisset, G. Delgado-Inglada, and L. Toribio San
Cipriano, “s-process enrichment in the planetary nebula
NGC 3918. Results from deep echelle spectrophotomet-
ry,” Monthly Notices of the Royal Astronomical Society,
vol. 452, no. 3, pp. 2606-2640, 2015.

G. A. Alna’washi, N. B. Aryal, K. K. Baral, D. A. Este-
ves, A. Aguilar, R. C. Bilodeau, A. Borovik Jr, C. Brandau,
J. Jacobi, J. Rausch, A. Becker, K. Spruck, K. Aichele,
M. Steidl, U. Hartenfeller, C. M. Thomas, and R. A. Phane-
uf, “Electron-impact ionization of Se>*,” Journal of Physics
B: Atomic, Molecular and Optical Physics, vol. 47, no. 47,
pp. 105201-7, 2014.

G. A. Alna’washi, N. B. Aryal, K. K. Baral, C. M. Thomas,
and R. A. Phaneuf, “Electron-impact ionization of SeZt”
Journal of Physics B: Atomic, Molecular and Optical Phy-
sics, vol. 47, no. 13, p. 135203, 2014.

D. A. Esteves, R. C. Bilodeau, N. C. Sterling, R. A. Phane-
uf, A. L. D. Kilcoyne, E. C. Red, and A. Aguilar, “Absolute
high-resolution Se™* photoionization cross-section measu-

rements with Rydberg-series analysis,” Physical Review A,
vol. 84, no. 1, p. 013406, 2011.

N. C. Sterling, D. A. Esteves, R. C. Bilodeau, A. L. D. Kil-
coyne, E. C. Red, R. A. Phaneuf, and A. Aguilar, “Experi-
mental photoionization cross-section measurements in the
ground and metastable state threshold region of Se™,” Jour-
nal of Physics B: Atomic, Molecular and Optical Physics,
vol. 44, no. 2, p. 025701, 2011.

62



[11]

[12]

[13]

[14]

[15]

[16]

D. A. Esteves, A. Aguilar, R. C. Bilodeau, R. A. Phaneuf,
A. L. D. Kilcoyne, E. C. Red, and N. C. Sterling, “Absolute
single photoionization cross-section measurements of Se>*
and Se>*,” Journal of Physics B: Atomic, Molecular and
Optical Physics, vol. 45, no. 11, p. 115201, 2012.

D. A. Macaluso, A. Aguilar, A. L. D. Kilcoyne, E. C. Red,
R. C. Bilodeau, R. A. Phaneuf, N. C. Sterling, and B. M.
McLaughlin, “Absolute single-photoionization cross sec-

tions of Se>*: Experiment and theory,” Physical Review A,
vol. 92, no. 6, p. 063424, 2015.

D. C. Griffin, C. Bottcher, and M. S. Pindzola, “Theoretical
calculations of the contributions of excitation autoionization
to electron-impact ionization in ions of the transition series
of elements,” Physical Review A, vol. 25, no. 3, pp. 1374—
1382, 1982.

A. Miiller, K. Tinschert, C. Achenbach, E. Salzborn, and
R. Becker, “A new technique for the measurement of ioni-
zation cross sections with crossed electron and ion beams,”
Nuclear Inst. and Methods in Physics Research, B, vol. 10-
11, pp. 204-206, 1985.

M. S. Pindzola, D. C. Griffin, C. Bottcher, S. M. Younger,
and H. T. Hunter, “Electron impact ionization data for the
iron isonuclear sequence,” Nuclear Fusion, vol. 27, pp. 21—
41, 1987.

M. Stenke, U. Hartenfeller, K. Aichele, D. Hathiramani,
M. Steidl, and E. Salzborn, “Electron impact double ioniza-
tion of multiply charged iron ions,” Journal of Physics B:
Atomic, Molecular and Optical Physics, vol. 32, pp. 3641—
3649, 1999.

63



[17] R.Montague and M. Harrison, “A measurement of the cross
section for electron impact ionisation of singly charged
tungsten ions,” Journal of Physics B: Atomic and Molecular
Physics, vol. 17, no. 13, pp. 2707-2711, 1984.

[18] M. Stenke, K. Aichele, D. Harthiramani, G. Hofmann,
M. Steidl, R. Volpel, and E. Salzborn, “Electron-impact
single-ionization of singly and multiply charged tungsten

ions,” Journal of Physics B: Atomic, Molecular and Optical
Physics, vol. 28, no. 13, pp. 2711-2721, 1995.

[19] R. Neu, Tungsten as a Plasma-Facing Material in Fusion
Devices. PhD thesis, Max-Planck-Institut fur Plasmaphysik,
2003.

[20] V.Jonauskas, G. Gaigalas, and S. Kucas, “Relativistic cal-
culations for M 1-type transitions in 4dN configurations of
W29+ W37t jons,” Atomic Data and Nuclear Data Tables,
vol. 98, no. 1, pp. 1942, 2012.

[21] A. Miiller, “Fusion-Related Ionization and Recombination
Data for Tungsten Ions in Low to Moderately High Charge
States,” Atoms, vol. 3, no. 2, pp. 120-161, 2015.

[22] Y. K. Kim and M. E. Rudd, “Binary-encounter-dipole model
for electron-impact ionization,” Physical Review A, vol. 50,
no. 5, pp. 3954-3967, 1994.

[23] Y. K. Kim, “Scaling of plane-wave Born cross sections
for electron-impact excitation of neutral atoms,” Physical
Review A, vol. 64, no. 3, p. 10, 2001.

[24] Y. K. Kim and P. M. Stone, “Ionization of boron, aluminum,
gallium, and indium by electron impact,” Physical Review
A, vol. 64, no. 5, p. 11, 2001.

64



[25]

[26]

[27]

(28]

[29]

(30]

[31]

(32]

Y. K. Kim and J. Desclaux, “lonization of carbon, nitrogen,
and oxygen by electron impact,” Physical Review A, vol. 66,
no. 1, pp. 127081-1270812, 2002.

M. Gu, “The flexible atomic code,” Canadian Journal of
Physics, vol. 86, no. 5, pp. 675-689, 2008.

D. H. Sampson, H. L. Zhang, A. K. Mohanty, and R. E.
Clark, “A Dirac-Fock-Slater approach to atomic structure

for highly charged ions,” Physical Review A, vol. 40, no. 2,
pp- 604-615, 1989.

L. P. Grant, B. J. McKenzie, P. H. Norrington, D. F. Ma-
yers, and N. C. Pyper, “An atomic multiconfigurational

Dirac-Fock package,” Computer Physics Communications,
vol. 21, no. 2, pp. 207-231, 1980.

A. K. Pradhan and S. N. Nahar, “Atomic Spectroscopy and
Astrophysics,” Physics Today, vol. 41, no. 8, pp. 38-45,
1988.

R. Karazija, Introduction to the Theory of X-Ray and Elect-

ronic Spectra of Free Atoms. Springer Science+Business
Media, 1996.

T. R. Kallman and P. Palmeri, “Atomic data for x-ray astrop-
hysics,” Reviews of Modern Physics, vol. 79, no. 1, pp. 79—
133, 2007.

H. S. Massey and C. B. Mohr, “The collision of slow ele-
ctrons with atoms. Il.—General theory and inelastic colli-
sions,” Proceedings of the Royal Society of London. Series
A, Containing Papers of a Mathematical and Physical Cha-
racter, vol. 139, no. 837, pp. 187-201, 1933.

65



[33]

[34]

[35]

[36]

[37]

[38]

[39]

D. H. Madison and W. N. Shelton, “Distorted-wave approxi-
mation and its application to the differential and integrated
cross sections for electron-impact excitation of the 2P1 state
of helium,” Physical Review A, vol. 7, no. 2, pp. 499-513,
1973.

W. Lotz, “Electron-impact ionization cross-sections and
ionization rate coefficients for atoms and ions from hyd-
rogen to calcium,” Zeitschrift fiir Physik, vol. 216, no. 3,
pp. 241-247, 1968.

K. Aichele, U. Hartenfeller, D. Hathiramani, G. Hofmann,
F. Melchert, V. Schifer, M. Steidl, M. Stenke, R. Vol-
pel, and E. Salzborn, “Electron impact ionization of the
hydrogen-like ions: B**, C>*, N6+ and O’*,” Physica
Scripta T, vol. 73, pp. 125-126, 1997.

M. Hahn, A. Miiller, and D. W. Savin, “Electron-impact
Multiple-ionization Cross Sections for Atoms and Ions of
Helium through Zinc,” The Astrophysical Journal, vol. 850,
no. 2, p. 122, 2017.

H. Yoshizumi, Advances in Chemical Physics, vol. 11 of
Advances in Chemical Physics. Hoboken, NJ, USA: John
Wiley and Sons, Inc., 1958.

R. Karazija and S. Kucas, “Average characteristics of the
configuration interaction in atoms and their applications,”
Journal of Quantitative Spectroscopy and Radiative Trans-

fer, vol. 129, no. 6, pp. 131-144, 2013.

V. Jonauskas, A. Kyniené, G. Merkelis, G. Gaigalas, R. Ki-
sielius, S. Kucas, S. Masys, L. Radziate, and P. Rynkun,
“Contribution of high- nl shells to electron-impact ionization

66



[40]

[41]

[42]

[43]

[44]

[45]

processes,” Physical Review A, vol. 91, no. 1, p. 012715,
2015.

A. Kynieng, S. Masys, and V. Jonauskas, “Influence of
excitations to high-nl shells for the ionization process in
the W2%F ion,” Physical Review A, vol. 91, no. 6, p. 062707,
2015.

S. Loch, J. Ludlow, M. Pindzola, A. Whiteford, and D. Grif-
fin, “Electron-impact ionization of atomic ions in the W
isonuclear sequence,” Phys. Rev. A, vol. 72, no. 5, p. 052716,
2005.

P. Jonsson, G. Gaigalas, J. Bieron, C. Froese Fischer, and
L. Grant, “New version: Grasp2k relativistic atomic structu-
re package,” Computer Physics Communications, vol. 184,
no. 9, pp. 2197 — 2203, 2013.

V. Jonauskas, A. Kyniené, P. Rynkun, S. Kucas, G. Gaiga-
las, R. Kisielius, S. Masys, G. Merkelis, and L. Radziiité,
“Theoretical investigation of spectroscopic properties of
W20+ in EBIT plasma,” Journal of Physics B: Atomic, Mo-
lecular and Optical Physics, vol. 48, no. 13, p. 135003,
2015.

S. Kucas, V. Jonauskas, and R. Karazija, “Global charac-
teristics of atomic spectra and their use for the analysis
of spectra. IV. Configuration interaction effects,” Physica
Scripta, vol. 55, no. 6, pp. 667-675, 1997.

V. Jonauskas, R. Karazija, and S. Kucas, “The essential
role of many-electron Auger transitions in the cascades
following the photoionization of 3p and 3d shells of Kr,”
Journal of Physics B: Atomic, Molecular and Optical Phy-
sics, vol. 41, no. 21, 2008.

67



[46]

[47]

(48]

[49]

[50]

[51]

[52]

[53]

[54]

V. Jonauskas, S. Kucas, and R. Karazija, “Auger decay
of 3p-ionized krypton,” Physical Review A, vol. 84, no. 5,
2011.

D. Zhang and D. H. Kwon, “Theoretical electron-impact
ionization of W!7* forming W'+ Journal of Physics
B: Atomic, Molecular and Optical Physics, vol. 47, no. 7,
2014.

A. Borovik, B. Ebinger, D. Schury, S. Schippers, and
A. Miiller, “Electron-impact single ionization of W'+ ions,”
Phys. Rev. A, vol. 93, p. 012708, 2016.

A. Kyniene, S. Pakalka, S. Masys, and V. Jonauskas,
“Electron-impact ionization of W?*” Journal of Physics
B: Atomic, Molecular and Optical Physics, vol. 49, no. 18,
p. 185001, 2016.

D. Zhang, L. Xie, J. Jiang, Z. Wu, C. Dong, Y. Shi, and
Y. Qu, “Electron-impact single ionization for W** and
W3+ Chinese Physics B, vol. 27, no. 5, 2018.

M. S. Pindzola and D. C. Griffin, “Electron-impact ioniza-
tion of tungsten ions in the configuration-average distorted-
wave approximation,” Physical Review A, vol. 56, no. 2,
pp. 1654-1657, 1997.

M. S. Pindzola and S. D. Loch, “Electron-impact ionization
of W?7*” Physical Review A, vol. 93, no. 6, pp. 1-5, 2016.

V. Jonauskas, A. Prancikevicius, S. Masys, and A. Kyniené,
“Electron-impact direct double ionization as a sequence of
processes,” Physical Review A, vol. 89, no. 5, pp. 1-5, 2014.

M. Stenke, K. Aichele, D. Hathiramani, G. Hofmannt,
M. Steidl, R. Volpel, V. P. Shevelko, H. Tawara, and E. Salz-

68



[55]

[56]

[57]

[58]

[59]

[60]

born, “Electron-impact multiple ionization of singly and
multiply charged tungsten ions,” Journal of Physics B:
Atomic, Molecular and Optical Physics, vol. 28, no. 22,
pp. 4853-4859, 1995.

S. Pakalka, S. Kucas, S. Masys, A. Kyniené, A. Mom-
kauskaité, and V. Jonauskas, “Electron-impact single ioni-
zation of the Se*T ion,” Physical Review A, vol. 97, no. 1,
p- 012708, 2018.

A. Kramida, Y. Ralchenko, J. Reader, and NIST ASD Team.
NIST Atomic Spectra Database (ver. 5.8), [Online]. Avai-
lable: https://physics.nist.gov/asd [2021, January 2021].Na-
tional Institute of Standards and Technology, Gaithersburg,
MD., 2021.

M. S. Pindzola and S. D. Loch, “Electron-impact ionization
of Se** and Se3*,” Journal of Physics B: Atomic, Mole-
cular and Optical Physics, vol. 49, no. 12, 2016.

L. Liu, P. Liu, and J. Zeng, “Electron impact ionization
cross sections of the ground and excited levels of Se*,”
Journal of Electron Spectroscopy and Related Phenomena,

vol. 209, pp. 9-13, 2016.

J. Palaudoux, P. Lablanquie, L. Andric, K. Ito, E. Shigema-
sa, J. H. Eland, V. Jonauskas, S. Kucas, R. Karazija, and
F. Penent, “Multielectron spectroscopy: Auger decays of
the krypton 3d hole,” Physical Review A, vol. 82, no. 4,
2010.

A. Borovik, C. Brandau, J. Jacobi, S. Schippers, and A. Miil-

10+ jons.” Jour-

ler, “Electron-impact single ionization of Xe
nal of Physics B: Atomic, Molecular and Optical Physics,

vol. 44, no. 20, p. 205205, 2011.

69



[61]

[62]

[63]

[64]

[65]

[66]

A. Kyniene, V. Jonauskas, S. Kucas, and R. Karazija, “On
the existence of dipole satellites in the region of M 3-L; 3
non-dipole emission lines for transition elements ,” Lithu-
anian Journal of Physics, vol. 48, p. 219, 2008.

V. Jonauskas, R. Kisielius, A. Kyniené, S. Kucas, and P. H.
Norrington, “Magnetic dipole transitions in 4d" configura-
tions of tungsten ions,” Physical Review A, vol. 81, no. 1,
pp- 1-9, 2010.

J. Koncevitiuté, S. Kucas, S. Masys, A. Kyniené, and V. Jo-
nauskas, “Electron-impact triple ionization of Se**,” Physi-
cal Review A, vol. 97, no. 1, pp. 1-6, 2018.

J. Konceviciuté, S. Kucas, A. Kyniené, S. Masys, and V. Jo-
nauskas, “Electron-impact double and triple ionization of
Se3*,” Journal of Physics B: Atomic, Molecular and Opti-
cal Physics, vol. 52, no. 2, p. 025203, 2019.

K. Spruck, N. R. Badnell, C. Krantz, O. Novotny, A. Bec-
ker, D. Bernhardt, M. Grieser, M. Hahn, R. Repnow, D. W.
Savin, A. Wolf, A. Miiller, and S. Schippers, “Recombina-
tion of W'+ ions with electrons: Absolute rate coefficients
from a storage-ring experiment and from theoretical cal-
culations,” Physical Review A, vol. 90, no. 3, p. 032715,
2014.

N. R. Badnell, K. Spruck, C. Krantz, O. Novotny, A. Bec-
ker, D. Bernhardt, M. Grieser, M. Hahn, R. Repnow, D. W.
Savin, A. Wolf, A. Miiller, and S. Schippers, “Recombina-
tion of W'+ jons with electrons: Absolute rate coefficients
from a storage-ring experiment and from theoretical cal-
culations,” Physical Review A, vol. 93, no. 5, pp. 1-6, 2016.

70



[67]

[68]

[69]

[70]

[71]

D. H. Kwon, Y. J. Rhee, and Y. K. Kim, “Cross sections
for ionization of Mo and Mo™ by electron impact,” Inter-
national Journal of Mass Spectrometry, vol. 245, no. 1-3,
pp- 26-35, 2005.

D. H. Kwon, Y. J. Rhee, and Y. K. Kim, “Ionization of W
and W by electron impact,” International Journal of Mass
Spectrometry, vol. 252, no. 3, pp. 213-221, 2006.

V. Jonauskas, “Electron-impact double ionization of the
carbon atom,” Astronomy and Astrophysics, vol. 620, pp. 4—
9, 2018.

M. Gryzifiski, “Classical theory of atomic collisions. I.
Theory of inelastic collisions,” Physical Review, vol. 138,
no. 2A, 1965.

J. Konceviciuté and V. Jonauskas, “Electron-impact double
ionization of Li*,” Physical Review A, vol. 93, no. 2, pp. 1-
5, 2016.

71



Vilniaus universiteto leidykla
Saulétekio al. 9, III riimai, LT-10222 Vilnius
El p.: info@leidykla.vu.lt, www.leidykla.vu.lt
Tirazas 15 egz.



