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1. JVADAS

Dél bitinybés prognozuoti ir analizuoti jvairiy kosminiy
misijy (pvz., AXAF, SOHO, Chandra, XMM, Hubble’o kosminio
teleskopo ir kt.) ir antZeminiy prietaisy surinktus eksperi-
mentinius duomenis atsirado precedento neturintis tiksliy
atominiy duomeny poreikis. Sis poreikis ypa¢ reik§mingas
jonams, kuriy gausa yra santykinai didele, todél reikia didesnio
turimy atominiy duomeny tikslumo. Be to, ZvaigZdése dabar
pastebéti anksc¢iau antZeminiais prietaisais neaptikti elementai,
ypac sunkieji elementai [1].

Taip pat dabartinése ir biisimose branduoliy sintezés
moksliniy tyrimy programose, tokiose kaip ITER, lazeriné
branduoliy sintezé ir kt., labai reikia tiksliy atominiy duomeny,
kad bty galima nustatyti fizikines salygas, pavyzdziui, tem-
peratirg, tankj ir pan. [1]. Be to, norint suprasti pagrindines
sgveikas gamtoje ir koreliacinius reiSkinius kvantinése daugelio
daleliy sistemose, taip pat reikia tiksliy atominiy duomeny.

Viengubos (SI) ir dvigubos (DI) jonizacijos elektronais pro-
cesai suteikia Ziniy apie taikinio elektrony dinamikg ir struktiirg,
todel 8iy procesy tyrimai taikomi plazmos fizikoje [2], Zvaigzdziy
atmosferoms [3, 4] bei vézio gydymui $vitinimu [5-7].

Plazmose, kaip ir kitose aplinkose, kuriose gausu didelés ener-
gijos elektrony, daugkartiné jonizacija turi didele jtakg krivio
bliseny pasiskirstymui [4, 8]. Daugkartinés jonizacijos procesy
tyrimas yra gana sudétingas, nes tenka spresti bent keturiy kiiny
Coulombo uzdavinj.

Siame darbe tiriami B*, Se?* ir Se®+ jony SI, DI ir trigubos
jonizacijos (TT) elektronais procesai. Kaip parodyta toliau Siame
darbe, 8iy jony SI, DI ir TI skerspjtiviai reikalingi ne tik teoriniams
tikslams, bet ir jvairiems taikymams. Todél B*, Se?* ir Se** jonai

buvo pasirinkti Siam tyrimui.



Boro, vieno i$ trijy lengvyjy elementy (Li, Be, B), kurie negali
btiti veiksmingai sintetinami branduoliniy reakcijy metu stabi-
liose zvaigzdeése, Saulés sistemoje ir Zvaigzdése yra palyginti
nedaug, o jo paplitimas, palyginti su kitais periodinés elementy
lentelés elementais, yra mazesnis [9]. Vis délto boras atlieka la-
bai svarby vaidmenj branduoliy sintezés jrenginiuose. Cia boro
turinciy pléveliy nusodinimas ant plazmos veikiamy pavirsiy,
vadinamas boronizacija, pasitarnauja kaip galingas metodas la-
bai grynai branduoliy sintezés plazmai gauti [10, 11]. Norint
suprasti neutralaus ir jonizuoto boro erozijos procesus tokiuose
branduoliy sintezés eksperimentuose, kaip ITER, biitini i$sam{is
elektrony susidiirimy su $iais jonais duomenys. Sie duomenys
turéty apimti ne tik susidiirimus su pagrindinés biisenos atomais
ir jonais, bet ir susidiirimus su suzadintomis biisenomis.

Susijungus dviem neutroninéms Zvaigzdéms arba neutroni-
nei Zvaigzdei su juodaja skyle, dél greito neutrony pagavimo
(r-proceso) nukleosintezés susidaro sunkesni uz gelezj elementai
[12]. Simuliaciniai modeliai, kurie nagrinéja visg reliatyvistine
sistemg kartu su neutriny pernasa, parodé, kad tokiomis saly-
gomis gausu elementy, kuriy atominés maseés skaic¢ius A ~ 90
[13]. Tarp elementy, susidariusiy $io susijungimo proceso metu,
seleno susidarymo tikimybé yra gana didele.

Be to, selenas buvo pastebétas jvairiuose astrofizikiniuose
tkuose ir nemetalingose zvaigzdeése [14-19]. Dél jo buvimo Siuo-
se dangaus objektuose selenas yra vertingas elementas tyrimams,
susijusiems su nukleosintetiniais zZvaigzdZziy populiacijy mode-
liais.

Siame tyrime DI ir TT elektronais procesai BY, Se2t jr Se3+t
jonams tiriami taikant keliy pocesy metodg [20]. Sis metodas ap-
ima jonizacijos-jonizacijos (II), suzadinimo jonizacijos-jonizacijos
(EII) ir jonizacijos-suzadinimo-jonizacijos (IEI) zingsnius. Darbe
taip pat nagrinéjamas jvairiy procesy, jskaitant jonizacijg-



autojonizacija (IA), suzadinima-dviguba autojonizacijg (EDA),
tiesiogine dvigubg jonizacija (DDI) ir rezonansinj suzadinima-
trigubg autojonicazija (RETA), poveikis DI. Tiriant DI, be $iy
procesy BT jony atveju taip pat nagrinéjami dviejy pakopy
procesai. Sie papildomi procesai apima jonizacijg-suzadinima-
autojonizacijg (IE-AI) ir suzadinimg-jonizacijg-autojonizacijg
(EI-AI). TI elektronais procesas nagrinéjamas kaip tiesioginé
dvigubos jonizacijos-autojonizacijos (DDI-AI) proceso ir Auger
Suoliy, vykstan¢iy po pradinio jono vidinio sluoksnio SI,
rezultatas.

SI, DILir T skerpsjtiviy tyrimui reikalingi atominiai duomenys,
jskaitant energijos lygmenis, radiaciniy ir Auger Suoliy tikimybes,
smiiginio suzadinimo ir jonizacijos elektronais skerspjtvius ap-
skaiciuoti naudojant Flexible Atomic Code (FAC) paketa [45], ku-
riame naudojamas Diraco-Focko-Slaterio (DFS) metodas. Kren-
tancio ir i8sklaidyto elektrony orbitalés jvertintos jonizuojamo
ir jonizuoto jony potencialuose, kad biity galima palyginti su
eksperimentiniais rezultatais. Elektrony smiiginio suzadinimo ir
jonizacijos procesai nagrinéjami taikant iSkraipytyjy bangy (DW)
artinj.



1.1. Tikslas

Pagrindinis $io darbo tikslas - istirti DI ir TI electronais taikant
keliy zingsniy metodg, bei pasitilyti veiksmingg btidg tiksliems
teoriniams skerspjtiviams gauti.

1.2. Uzdaviniai

1. SI proceso tyrimas:
e smiigineés jonizacijos elektronais tyrimas taikant DW
metoda;
e smiiginés jonizacijos skerspjiiviy tyrimas jonizuojamo
ir jonizuoto jony potencialuose;

e koreliacijos poveikio jtakos SI skerspjiiviams tyrimas.
2. DDI proceso tyrimas:

e DDI elektronais tyrimas taikant keliy zZingsniy meto-
dy;

e elektrony, dalyvaujanciy tolesniame jonizacijos ar su-
zadinimo procese po pradinés sgveikos, energijos pa-
siskirstymo analizé;

e TI proceso jtakos DI procesui vertinimas.
3. netiesioginés dvigubos jonizacijos (IDI) proceso tyrimas:

e SI-Al proceso tyrimas;
e EI-AI and IE-AI procesy jtakos tyrimas;
e RETA proceso tyrimas.

4. TI proceso tyrimas:

e TI proceso tyrimas kaip DDI proceso po kurio seka Al
procesas;



1.3.

1.4.

o Auger kaskady jtakos tyrimas TI procesui.

. Transformuoty DW skerspjtiviy tyrimas:

e jonizacijos elektronais skerspjtiviy tyrimas;

e suzadinimo elektronais skerspjiiviy nagrinéjimas.

Mokslinis naujumas

. I3tirti koreliaciniai reiskiniai Se>* ir B* jonams.

. Tyrimas pademonstravo reikSmingg trijy Zingsniy procesy

jtaka DDI procesui .

. Buvo parodyta, kad Zenklig jtakg B DI procesui turi EI-AI

ir IE-Al procesai.

Eksperimentiniams B* jony matavimams paaiskinti buvo
pritaikytos smiiginio suzadinimo (CE) ir smtiginés jonizaci-
jos (CI) elektronais skerspjtiviy, apskaic¢iuoty DW metodu,
transformavimo funkcijos.

. Parodyta TI proceso jtaka Se?*, Se** ir B* jony DI sker-

spjuviams.

. TI procesas tirtas taikant keliy zingsniy metodq DDI daliai

DDI-AI procese.

Ginami teiginiai

. Trijy Zingsniy procesy jtaka siekia iki mazdaug 40% visy

Se** jony DDI skerspjiviy.

. EI-Al ir IE-AI procesai sudaro apie 9 % visy B* jono DI

skerspjtviy.



1.5.

1.6.

. Koreliaciniai reiskiniai sumazina Se** ir B* jony DI elekt-

ronais skerspjivius.

. Norint paaiskinti B* jony DI eksperimentinius duomentis,

reikia taikyti DW skerspjiiviy transformavimo lygtis.

. DDI-AI procesas sudaro daugiau kaip 75% visy Se?* ir Se*

jony TI skerspjiviy.

Autoriaus indélis

. Atliko moksliniy tyrimy uzduotis.

. Atliko skai¢iavimus, kurie apémeé SI, DI ir TI jonizacijos

elektronais skerspjiiviy skai¢iavimg naudojant jvairius me-
todus.

. Rinko ir analizavo teorinius bei eksperimentinius duome-

nis i$ jvairiy Saltiniy, kad juos buity galima palyginti su
apskaiciuotais rezultatais.

. Atliko suskai¢iuoty duomeny analize.

. Parengé A1, A2 ir A3 straipsniy rankrascius, bei C1, C2 ir

C5 konferencijy pranesimus.

. Teiké idéjas ir nurodé gaires moksliniams tikslams pasiekti.

. Paruo$é ir atnaujino jvarius skriptus komputeriniams

skai¢iavimams.

Disertacijos struktiira

Daktaro disertacija sudaro keli skyriai, kuriy kiekviename ap-

tariami konkretiis tyrimo problemos aspektai ir pateikiami rezul-

tatai. Jvade pateikiama tyrimo problema, aptariamas mokslinis



tyrimo naujumas, nurodomas pagrindinis mokslinio tyrimo tiks-
las ir uzdaviniai, pateikiami ginami disertacijos teiginiai. Teoriniy
metody skyriuje pateikiami moksliniai metodai, naudojami ti-
riant SI, DI ir TI jonizacijos elektronais skerspjiivius. Rezultaty
skyriuje pateikiami B*, Se?* ir Se®* jony energijos lygmenys, jo-
nizacijos slenks¢iai ir SI, DI ir TI elektronais skerspjtiviai. Darbas
baigiamas iSvadomis, kurios yra susietos su ginamais disertacijos

teiginiais.



2. TEORINIAI METODAI

2.1. Diraco-Focko-Slaterio artinys

Nepriklausomy elektrony modelyje neatsizvelgiama |
elektrony saveikg jone. Si sgveika jvertinama netiesiogiai,
naudojant efektyvyji potencialg. Sis potencialas priklauso
tiek nuo branduolio kravio, tiek ir nuo visy kity elektrony
sferinio krivio pasiskirstymo laike. Vienas i$ tokiy modeliy yra
Diraco-Focko-Slaterio (DFS) artinys [21, 22].

Pagal DFS artinj, jono, turin¢io N suristy elektrony ir bran-
duolio kriivj Z, hamiltonianas H iSreiSkiamas taip:

H = ZHD +Z— (1)

T'ij
z< J

Cia Hp (i) yra vienelektronis Diraco hamiltonianas grynajam Cou-
lombo potencialui —27/r; dél jono branduolio, 7;; yra atstumas
tarp dviejy saveikaujanciy elektrony.

Hamiltonianas H gali biiti perrasytas prie centrinio potencialo
V (r;) pridedant ir atimant dvielektrones elektrostatines sgveikas
Vee(r;) taip:

< Tij

N
H =" Hpi) ZV“ r; +Z— (2)
i=1

z<]

kur

Hlpy = Hp+ Ve(ry). (3)

Taigi, H, yra vienelektronis Diraco hamiltonianas, kurio lokalus
centrinis potencialas aprasomas taip:

10



V() = V() + Veo(r;). (4)

Sis lokalus centrinis potencialas apima branduolio kriivio VV(r)
ir elektrony tarpusavio saveikos V¢(r) indélius.
Branduolio potencialg galima iSreiksti taip:
—27(r)

VN<T) - r ’ (5)

¢ia naudojamas paskirstytas branduolio kriivis Z(r), kuris skiriasi
nuo Z tik labai maZoms 7 vertéms.

DFS artinyje naudojamas centrinis potencialas, kuris yra re-
liatyvistineé Hartree-Focko-Slaterio (HFS) potencialo versija [23].
Elektrony tarpusavio saveikos potencialas V°¢(r) apima sferiskai
suvidurkintg klasikinj suristyjy elektrony potencialg ir vietinj
mainy energijos artinj,

VE(r) = Velr) = Vea(r) =

-3 / (P2 () + Q2 (r) -

[47? TQZW”” +Q k(1)

Si igraigka apima nepageidaujama elektrony sgveika su savimi.
Be to, jos asimptotiné elgsena yra neteisinga. Norint eliminuoti
elektrony sgveika su savimi, naudojama tokia elektrony tarpusa-
vio saveikos potencialo i$raiska [24]:

11



Vee(r) = W{Zwa — dab Yt}b( )Pa(r)
+_walwa = 1) > fi(@:0)Yau(Mpa(r) (7

k>0

+ZZwawbgk a,b)Y, ( ) Pab(r )}

atb k

kur a = nk ir o = n'x’ yra virtualts indeksai, Zymintys pasluoks-
nius, o

pab = Fa(r) Pp(r) + Qa(r)@s(r),

k (8)
Yakr:r/Qar'dr'
0 =r [ Freal)

r < irr > yra atitinkamai maZesnis ir didesnis i$ 7 ir r’. fj, ir g

yra tiesioginis ir mainy koeficientai, apibréZiami taip

2
_ 1 ja k jb
fr(ab) = (14‘%) < 0 %>

ik
gk(%b) = ( J ]1b> )
10!

kur ( s yra Wignerio 3; simbolis. Si lygtis turi

D=

mp M2 m3
teisingg asimptotine elgseng esant dideléms r reikSmems, nes
elektrony saveikos su savimi narys yra pasalintas.
SuriStosios Diraco radialinés lygtys, apibréZziancios P, it Qn.,
yra:

] P = § e Vi ] @ (0)

12



ir

LZ _ ﬂ Qun(r) = % [V(r) = €nx] Pax, (11)

kur a yra smulkiosios sandaros konstanta, o ¢,,, yra radialiniy
orbitaliy energijos tikrinés vertés.

Bazinés busenos @,(1,2,...,N), kurios yra vienkon-
figtiraciniy biiseny funkcijos (SCSF), naudojamos atominei siste-
mai su IV suristy elektrony aprasyti. SCSF yra N vienelektroniy
Diraco spinoriy sandaugy antisimetrinés sumos, kuriy israiska

yra:

1

Unkm ($) = ;

PTLK/ Xﬁm(07 ¢7 0-)
12
Qu X (6., a>] | 12

kur x yra elektrono erdviné ir sukinio koordinateés [21].
®, formuojamas laikantis standartinés jj rySio schemos:

e Visy n,!,j, pasluoksnio elektrony j vertés yra suriSamos,
taip sufomuojamas bendras pasluoksnio kampinis momen-
tas J,.

e Visos pasluoksniy kampinio momento vertés nuosekliai
suris$amos, pradedant nuo Zemiausio pasluoksnio, taip su-
daromas jono kampinis momentas J.

Tuomet gaunamos apytikslés smulkiosios sandaros bangineés
funkcijos jonui ¥:

NSCFS

= )" b9, (13)
v=1

kur b, yra maiSymo koeficientai, kurie kartu su atitinkamomis
tikrinémis energijomis gaunami diagonalizuojant hamiltoniang
(zr. 2 lygtj), iSreiksta per @,.

13



2.2. Koreliaciniai reiskiniai

Elektrony bisenoms, kuriy nejmanoma tinkamai iSreiksti
naudojant vienkonfigiiracines bangines funkcijas, aprasyti
buvo sukurti jvairtis konfigiiracijy sgveikos metodai. Kon-
figtiracijy saveika jvertina elektrony konfigtiracijos trikdyma dél
kaimyniniy konfigtiracijy [25].

Todél tam tikros biisenos koreliacijos energija E.,,, tai biisenai
apibrézto Hamiltoniano atzvilgiu iSreiskiama kaip skirtumas tarp
tikslios hamiltoniano tikrinés vertés E;q; ir jo tikétinos vertes
HF artinyje Epr [26]:

Ecor’r = Lexact — EHF (14)

Daugelio konfigiiracijy modelis yra vienas i metody,
naudojamy elektrony koreliaciniams reiSkiniams nagrinéti.
Pagal §j modelj atomo banginé funkcija iSpleciama ne tik jo paties
konfigiiracijy, bet ir kity konfigtiracijy bazinémis funkcijomis,
kuriy lygiskumas sutampa [27, 28]:

(L) =Y Cloyy UK, ). (15)
K/,Y/

Cia CL, .y yrasklaidos koeficientas, o ¥ - vienkonfigtiraciné funk-
cijg, kuri gali biiti iSreiksta vienkonfigiiraciniu arba daugiakon-
figtiraciniu artiniu. Tuo tarpu ® yra daugiakonfigtiraciné funkcija,
kuri apima jvairiy konfigiiracijy derinj. Cia K reiskia konkrecia
konfigtiracijg, o I' - daugiaelektrone biisena.

Jei funkcijos @ isreikstos vienkonfigtiraciniu artiniu, o sklaidos
koeficientai apibréZziami diagonalizuojant energijos matricag $iy
funkcijy pagrindu, gaunama paprastesné daugiakonfigtiracinio
artinio versija, vadinama konfigtiracijy saveikos metodu.

Konfigtiracijy maiSymosi lygmeniui jvertinti naudojamas kon-
figtiracijy sgveikos stipris (CIS).
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TR K — >y < Ky[H|K'™ >2
(K.K) = Eo(K,K')2

(16)

Cia sumuojama pagal visas konfigtiracijy K ir K’ biisenas  ir v/,
0 E,, (K, K') yra vidutinio atstumo tarp dviejy saveikaujanciy
konfigtiracijy skirtumas.

CIS T(K,K'), padalintas i§ konfigtracijos K buseny,
sumaisyty su konfigtracijos K’ basenomis, skai¢iaus (K, K'),
apytiksliai lygus konfigiiracijos K’ banginés funkcijos mai$ymo
koeficiento kvadratui konfigtiracijos K’ banginés funkcijos
skleidinyje:

=" (17)

2.3. I8kraipytyjy bangy artinys
DW artinio reliatyvistiniu atveju susidiirimo stipris €21 susijes
su susidtirimo skerspjtiviu o¢; tokia israiska: [29]

2
701(e) = ¢ map 1 (18)

20y + 1) p2 o
kur indeksai 01 Zymi pradine ir galutine biisenas, ag - Boro spin-
dulys, 2.J; + 1 - pradineés biisenos statistinis svoris, p - reliatyvis-
tinis momentas, o € - krentancio elektrono energija. Susidiirimo
stiprio iSraiskg galima uZraSyti taip:

Qo1 =2 > [Jr] Yok, Jr My

Kokl Jp

1
> - W11, Jr M),

i<j Y

(19)
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kur kg ir k1 yra atitinkamai krentancio ir i8sklaidyto elektrony
reliatyvistiniai kampiniai kvantiniai skaiciai, Jr yra bendras kam-
pinis momentas, kai taikinio biisena surista su laisvojo elektro-
no orbitale, My yra suminio kampinio momento projekcija, o
[J] = 2J+1. Atstumas tarp dviejy elektrony Zymimas r;;. Suristy
elektrony pradinés ir galutinés biisenos bangineés funkcijos yra
atitinkamai 1); ir ¢;.

Smiiginés jonizacijos elektronais skerspjtivio iSraiska, diferen-
ciné iSmusto elektrono energijos atzvilgiu DW artinyje, gali baiti
iSvesta i8 elektrony smiiginés jonizacijos formulés. Jonizacijos
proceso metu reikia vieng galutinés biisenos suristaja orbitale
pakeisti laisvgja iSmusto elektrono orbitale ir susumuoti per jos
kampinj momentg. Elektrony smiiginés jonizacijos skerspjiivis
gali biiti iSreikstas susidtirimo stipriu € taip: [24]:

1
0(6076) = TQOL (20)
k590
kur krentancio elektrono energija ir kinetinis momentas yra ati-
tinkamai € ir ko, 0 € yra iSmusto elektrono energija.

Susidiirimo stiprio iSraiSka (o yra:

Qo1 =2 ) Q(aow; for) < Yol Z*(ao, k)|[v1, K; Jr >

KyJ,
k,a()%o ) (21)

< Pol| Z* (Bo, k)| |1, &5 T >

kur xk Zymi iSmusto elektrono reliatyvistinj kampinj kvantinj
skaiciy, o bendrasis galutinés biisenos kampinis momentas, su-
ristas su iSmustu elektronu, Zymimas J7. Radialiné dalis QF yra
identiSka suZzadinimo proceso daliai, skiriasi tik tuo, kad laisvoji
orbitalé galutinéje biisenoje pakeicia vieng i suristyjy.
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2.4. ISkraipytyjy bangy skerspjuviy transformavimas

Siekiant istirti neutraliy atomy ir artimy neutraliems jony sker-
spjavius, buvo sukurti dvinario susidiirimo (BED) ir dvinario
susidiirimo-Bethe modeliai (CI procesui) bei ploks¢iosios bangos-
Borno artinys (CE procesui) [30-33]. Pritaikius $iuos transforma-
vimo metodus ploksciyjy bangy artinio skerspjiiviams, gautas
geras atitikimas su eksperimentiniais duomenimis [34, 35]

Transformuotus DW skerspjiivius (¢0“F") CE procesui galima
iSreiksti taip:

CE* € CE
b - T 22
Oik (6) c Ezk £ ik (6)7 ( )

kur ¢, yra suzadinamo elektrono rysio energija, F;j; yra peréjimo
energija tarp lygmens i ir lygmens k, o 0“F#* (¢) smiiginio suzadi-
nimo skerspjiivis.

Artimy neutraliems jony CI skerspjiviy (") lygtis gali bati
iSreiksti taip:

* g
Uicfl (e) = ﬁ‘%‘cfl(@’ (23)

¢ia I yra pagrindinés blisenos jonizacijos slenkstis.

2.5. Radiaciniai Suoliai

Siekiant jvertinti radiaciniy Suoliy, vykstanciy po jono savei-
kos su atsitrenkusiu elektronu, jtakg DI procesui, reikalingi Al
proceso $akojimosi koeficientai. Siems koeficientams apskaiciuoti
reikalingos radiaciniy Suoliy spartos. Hamiltoniang, aprasantj
atomo ir spinduliuotés saveika, galima iSreiksti kaip peréjimo
operatoriy sumg. Elektrinio multipolio (dipolio arba kvadrupo-
lio) peréjimo operatoriaus lygtj galima uzrasyti taip: [27]
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Of) = —e > riC(t),(61,6), (24)
i
Cia e yra elementarusis kriivis, dalelés padéties operatorius Zymi-
mas ¢, 0 C(t), yra sferineés funkcijos operatorius. Visy atominés
sistemos elektrony koordinatés Zymimos indeksu i. O() = D)
ir (1) yra atitinkamai elektrony sluoksniy dipolinis ir kvadrupoli-
nis momentai.

Siame darbe radiaciniy peréjimy spartos apskai¢iuojamos tai-
kant vieno multipolio artinj. Tai reiskia, kad neatsizvelgiama j
interferencijg tarp skirtingy multipoliy. Esant tam tikram multi-
polio operatoriui O%; bei pradinei ir galutinei peréjimo biisenoms
Y=> b, iry = Zu b;, ®,,, peréjimo linijos stipris yra:

2
Sji =|< 1|0k lpsi >|

:‘Z brubiv Y < ®pul|Zi1(c, B)|| @y, > (25)
pv af

Y

2
< OZHCLW > Mc@a

kur M jﬁ yra vienelektronio multipolio operatoriaus radialiné
dalis [36].
Svertinés radiaciniy peréjimy spartos gali biiti iSreikstos lygtimi:
gA i = 203w [L] 7 Haw) 228y, (26)

kur w = E; — E; yra peréjimo energija, L yra multipolio operato-
riaus, sukeliancio peréjimg, rangas, o [L] = 2L + 1.
2.6. Vienguba jonizacija elektronais

Elektrony smiiginé SI - tai procesas, kai krentantis elektronas

susiduria su jonu esant pakankamai didelei susidiirimo energijai
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(t.y. virsijanciai SI slenkstj). Sio susid@irimo metu pasalinamas
vienas i$ jono suristy elektrony, todél padidéja jono kriivis. Sis
procesas vadinamas tiesiogine jonizacija.

Be tiesioginés jonizacijos proceso, yra ir alternatyviy jonizaci-
jos mechanizmy. Vienas i$ §iy mechanizmy apima vidinio sluoks-
nio elektrono suZzadinimg, po kurio seka Al Sis procesas paprastai
vadinamas suzadinimu-autojonizacija (EA).

Kai elektronas i$ vidinio sluoksnio suZadinamas ir pereina j
aukstesnes neuzimtas energijos biisenas, vidiniame sluoksnyje
lieka vakansija. Si vakansija gali bati uZpildyta, kai elektronas i%
aukstesnés energijos blisenos pereina j $ig laisva vidinio sluoksnio
biiseng. Sio peréjimo metu igskiriama energija, kuri dél elektrony
tarpusavio saveikos gali biiti tiesiogiai perduota kitam elektronui
tame paciame jone. Jei Sio antrojo elektrono rys$io energija yra
maZesneé uz peréjimo energija, jis gali iStriikti i5 jono, vykstant AL
Sis specifinis Al tipas vadinamas Auger efektu.

Kadangi tiek tiesioginés, tiek netiesioginés jonizacijos procesai
prisideda prie smuginés SI, suminj SI skerspjiivj i$ jonizuojamo
jono lygmens f j jonizuoto jono lygmenj f, Zymima oS, galima
iSreiksti kaip tiesioginés ir netiesioginés jonizacijos skerspjaviy
suma pagal Sig lygti:

o) = o (e +Za )B4, (27)
dia agcl(e) yra viengubos CI skerspjiivis, kur ¢ reiskia krentancio
elektrono energijq Netiesioginés jonizacijos skerspjﬁvio iSraiska
yra) a E(e)Be s rodo netiesiogines jonizacijos, ¢ia a E(e) yra
CE skersp]uv1s 1 tarpinj pradinio jono lygmenj j, o B, AI i$ pra-
dinio lygmens j iki galutinio lygmens f Sakojimosi koeficientas.

Sakojimosi koeficientas parodo, kokig jtaka netiesioginiam
procesui daro radiacinis slopinimas, ir jj galima iSreiksti taip:
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A
a _ if
i Zm A?m + Zn Agn

kur A® yra Auger Suolio tikimybé, o A" - radiacinio $uolio tiki-

(28)

mybé. Al sparta gali baiti iSreiksta taip:

a=Y

K

2
: (29)

1

< Yy,k; JpMr| — |1 >
o

i<j Y

kur v; yra autojonizuojanti biisena, 1 yra galutiné biisena, turinti
vienu elektronu maziau nei ;.

2.7. Dviguba jonizacija elektronais

DI elektronais - tai procesas, kurio metu i$ atomo sistemos
du elektronus pasalina krentantis elektronas ir taip susidaro dvi-
gubai jonizuotas jonas. Yra jvairiy keliy, kuriais gali vykti DI,
jskaitant DDI ir IDI procesus. DDI metu dél sgveikos su iSoriniu
elektronu vienu metu iSmuSami abu pradinio jono elektronai.
IDI gali apimti procesy sekg, pavyzdziui, pradine jonizacija, po
kurios seka vélesnés sgveikos, dél kuriy paSalinamas antras elekt-
ronas.

Panasiai kaip SI atveju, pilnas DI skerspjtivis gali biiti isrei-
kstas kaip tiesioginés ir netiesioginés jonizacijos skerspjtiviy su-
ma:

0if () = o7 ' (e) + 03 (&), (30)
tia 0}°'(¢) yra DDI skerspjavis i$ pradinio lygmens i j dvigu-
bai jonizuoto jono galutinj lygmenj f, kai krentancio elektrono
energija yra €.
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2.7.1. Tiesioginé dviguba jonizacija elektronais

Pagal klasikinj dvinariy susidarimy (BE) modelj [37], dvigu-
ba jonizacija gali vykti dviem skirtingais btidais:

e Pirmasis procesas, vadinamas TS1, apima jonizuojancios
daleleés, tokios kaip elektronas ar fotonas, susidiirimg su
skirtingais taikinio atomo elektronais. Siy nuosekliy su-
sidiirimy metu jonizuojancioji dalelé perduoda energija ir
impulsg elektronams, todél jie iSmusami i$ atomo. Dél to
atomas tampa daug karty jonizuotas, o jonizuoty elektrony
skaicius priklauso nuo krentancios dalelés energijos ir im-
pulso bei konkretaus taikinio savybiy.

e Antrasis procesas apima pirmojo iSmusto elektrono
ir likusiy atomo elektrony susidirima. Po pradinés
jonizacijos vienas elektronas i§ atomo iSmuSamas, taip
sukuriamas teigiamai jkrautas jonas. Véliau pirmasis
iSmustas elektronas gali susidurti su likusiais jonizuoto
atomo elektronais. Sio susidiirimo metu papildomi
elektronai gali biiti toliau iSmuSami i atomo, dél ko didéja
pradinio atomo jonizacijos laipsnis.

Siame darbe DDI elektronais skerspjiiviams tirti taikomas
keliy Zingsniy metodas [20]. Sis metodas grindZiamas klasikiniu
BE modeliu, taciau jtraukiant papildomus trijy Zingsniy proce-
sus (IEL ir EIl). Dar vienas patobulinimas - DI proceso tyrimui
naudojami Cl ir CE skerspjiiviai, kurie apskaiciuoti taikant DW
metodg. Svarbu pazymeéti, kad elektrony smiiginio suZadinimo
ir jonizacijos skerspjiivius, naudojamus taikant keliy zingsniy
metoda, galima gauti naudojant bet kurj artinj. Tai padidina Sio
metodo lankstuma.

DDI proceso i3 lygmens i j lygmenj f per II kelig, kuris apima
du nuoseklius CI procesus, lygtj galima uzrasyti taip
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UCI( )

Eij
DDI H) ZO' / pij(€7€1) A R de €1, (31)
Ejf

¢la E;; yra peréjimo energija, €1 yra iSsklaidyto arba iSmusto
elektrono energija. Vienas i$ iy elektrony tolesniame etape su-
siduria su vienu i$ likusiy suristy elektrony i$ nl pasluoksnio ir
ji iSmusa. Energijos pasiskirstymas p;;(e, 1) normalizuojamas
vienetui: [ i pij (e, 51)d51 = 1. Antrojo jonizacijos proceso ti-

O'-CI g
kimybes israiska yra f By 7 pijle,e 1)% 4J fz(# 2
nl

1srelsk1ama jonizacijos proceso tikimybeé elektronu, kurio ener-

de1; dalmeniu

gija 1. Ry, yra vidutinis elektrony atstumas nuo branduolio.
Perteklinés energijos pasiskirstymas tarp pirmojo jonizacijos pro-
ceso metu iSsklaidyto ir iSmusto elektrony jvertintas naudojant
diferencinius skerspjtvius, gautus pagal BED modelj [30].

Kitas galimas DDI kelias - EII procesas, kurio metu vyksta
smiiginis suzadinimas elektronais, po kurio vyksta du CI procesai.
Sio proceso skerspjtvius galima isreiksti lygtimi

DDI(EII) CE jckl (e — Eij)
Oif (e) :ZUU‘ (E)W
ik nl (32)
/EEijEjk c_E )ag}(al)d
Pjk\€ — L5, €1 £1.
Eyg 4m Ri/l/

Kitas trijy zingsniy procesas, per kurj gali vykti DDI, yra IEL
Sis procesas apima CI, po kurios seka suzadinimas su vélesne
jonizacija. Sio proceso skerspjiiviai uZrasomi taip

DDI 1En)
Z o

/E—Eij (eoe1) ](*;CE(gl) 0,?}(51 Ejk)
PSSV R anR2,,

(33)
dEla

E]'k
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o (e1)
4 R2
lymens T i lygmenj j iSsklaidytu arba iSmustu elektronu, kurio

Cia

yra elektrono suzadinimo tikimybeé i$ nl pasluoksnio

energija yra 1.

Galimos ir paprastesnés DDI(II), DDI(EII) ir DDI(IEI) i$rais-
kos, gaunamos atsizvelgiant j du ribinius energijos pasiskirstymo
tarp iSsklaidyto ir iSmusto elektrony atvejus: abu elektronai pasi-
dalija pertekline energija po lygiai (DDI1); visa energija atitenka
vienam i§ elektrony (DDI2).

2.7.2. Netiesioginé dviguba jonizacija
IDI procesai apima IA, suZadinimo ir po jo sekancios dvigubos
Al bei RETA procesus:
oif (&) = 0jf () + 017 A (e) + o3 A e). (34)

IA procesas prasideda nuo jonizacijos elektronu is 7 lygmens
j tarpinj j lygmen;:

Fe) =) ol (e)BY, (35)

EDA proceso metu gauti skerspjtiviai yra iSreiskiami taip:

EDA Z 0y ]m mfv (36)

kur sumuojama pagal pradmlo jono autojonizuojancius lygmenis
J ir jonizuoto jono autojonizuojancius lygmenis m.

RETA procesas prasideda nuo krentancio elektrono pagavimo
(DC) ir suristo elektrono peréjimo j aukstesnj lygmenj. Susiforma-
vusi pradinio jono autojonizuojanti biisena suyra per radiaciniy
ir Auger $uoliy metu, todél susidaro jvairiy jonizacijos laipsniy
jonai. Sis procesas, kuris baigiasi dviejy pradinio jono elektrony

23



iSmusimu, prisideda prie DI. RETA proceso skerspjiiviai iSreis-
kiami lygtimi:

oA (e) = > oh(e) By, B By, (37)
1kj
¢ia sumuojama pagal pradinio jono autojonizuojancius lygmenis
[, dvigubai jonizuoto jono lygmenis £ ir trigubai jonizuoto jono
lygmenis j. o7 (e) yra elektrono pagavimo proceso skerspjiivis.
Be anksc¢iau aprasyto IDI proceso, tiriami ir kiti IDI procesai.
Sie procesai apima jonizacija-suzadinima, po kuriy seka autojoni-
zacija (IE-AI) ir suzadinima-jonizacijg su vélesne autojonizacija
(EI-AI).
Siy procesy lygtis galima uZragyti taip:

,PIIE- AI Eij %E(fl)
i ZU / pij(e,€1)——=5—de1 By,
Jk 4 Rnl
(38)
a1
DI(EI—-AI k( E )
o) = S o) By (39)

ik nl

2.8. Triguba jonizacija

Kai DDI proceso metu suzadinto lygmens energija virsija TI
slenkstj, 8is lygmuo gali toliau suirti per Al, o toks procesas vadi-
namas DDI-AI. Toks DDI procesas, po kurio seka Al, galiausiai
baigiasi TI. Todel TI tyrimas apima DDI(II)-Al, DDI(IEI)-AI ir
DDI(EII)-AI procesus..

Be to, reikia atsizvelgti j Auger kaskady, kurios prasideda, kai
krentantis elektronas iSmus$a vidinio sluoksnio elektrong, indélj.
Todél TI elektronais procesas nagrinéjamas kaip DDI-AI procesy
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ir Auger kaskady, atsirandanciy po SI i$ vidinio sluoksnio, visu-
ma.

DDI procesa, apimantj II, EII ir IEI procesus, po kuriy seka
Al i$ pradinio jono lygmens i iki trigubai jonizuoto jono lygmens
f, galima isreiksti taip:

UgDI(II)—AI(g):ZUEDI(II)(€> ?f’ (40)
J

DDI(EII)—AI DDI(EII a

oA ) = 57 PP () pa (41)
J

DDI(IEI)—AI DDI(IEI a

o DA ) = N7 o PPIED () e (42)

J
Cia DDI igreikiama dviejy ir trijy Zingsniy procesais, vyksta-
néiais i$ pradinio jono lygmens i j dvigubai jonizuoto jono lygmenj

gj-
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3. REZULTATAI

3.1. Energijy lygmenys ir jonizacijos slenksc¢iai
3.1.1. Se?* jonas [A1]

Se2t, Se3t, Set Sedt jr Sebt jony zemiausiy konfigtiracijy
energijos lygmenys, kartu su Se?* jono SI, DI ir TI slenks¢iais
pateikti 1 pav. SI slenkstis Se?* jono pagrindinei biisenai atitinka
31,06 €V, o tai gerai sutampa su JAV Nacionalinio standarty ir
technologijy instituto (NIST) [38] pateikiama 31,7 eV verte.

250
L SeZ+ Se3+ Se4+ Se5+ SeG+:
[ . e =
200+ = <+ Il g |
E NQ 0N
o <
S ey Q'C'D'U O:H
o C% :ﬁ el g %) |
~ 150+ c"g = < 139.28 eV
., ", —_ ]
an <t
~ =
)] [ 5]
LS 100+ @ ~ B
r ™ . wn
2 = 73.42 eV
[ 0T a <
50 <+ Y0 @E b
L a, f—
I w—@ -~ 31.06 eV
Lo _
| Y ==—
O, = |

1 pav. Se?*, Se**, Se*t, Se®* ir Se®* jony Zemiausiy konfigiiracijy
energijos lygmenys. Jonizacijos slenksciai pavaizduo-
ti horizontaliomis linijomis su atitinkamomis vertémis.
Lyginiy konfigtiracijy energijos lygmenys pazymeéti raudo-
nai, o nelyginiy konfigiiracijy energijos lygmenys paZyméti
mélynai.
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Eksperimentiniai skerspjtiviai prasideda Zemiau pagrindinés
biisenos jonizacijos slenkscio, tai rodo metastabiliy biiseny
btvima jony pluoste [39]. Didesni neatitikimai pastebimi
apskaiciuotiems DI ir TI slenks¢iams, kurie atitinkamai yra 1,22
eV ir 3,66 eV mazesni nei NIST verteés.

1 pav. pateikta informacija rodo, kad Se®* jono suzadintosios
biisenos su vakansija 3d pasluoksnyje, gali suirti Auger peréjimy
metu, taip sukuriant Se** jonus. Tai jmanoma dél to, kad &iy
suzadinty biiseny energijos virgija Se>* DI slenkstj. Be to, biisenos
su vakansija 3d pasluoksnyje virsija Se?* TI slenkstj. Todél i§ siy
konfigiiracijy gali vykti Auger kaskados, kuriy metu pereinama j
Se®* jona.

3.1.2. Se3* jonas [A2]

Energijos lygmenys, turintys didZiausig jtaka Se*" jony DI ir
TI procesams, kartu su SI, DI ir T1 slenks¢iais pateikti 2 pav. Kaip
matyti i§ 2 paveikslo, po pradinio jonizacijos proceso keletas Se**
jono suzadinty lygmeny yra auksciau TI slenkscio. Todél jie gali
suirti per Auger 8uolius ir galiausiai susidaryti Se®* jonas. Tai
rodo, kad tiriant Se>* jony TI svarbu jtraukti Auger Suolius.

Vykstant pradinio Se’* jono DDI ir IDI procesams, susida-
ro keli suzadinti Se®* jony lygmenys (2 pav.). Kai kurie i3 $iy
suzadinty lygmeny yra auksciau TI slenkscio, todél galima Al,
kurios metu susidaro Se®* jonas.
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2 pav. Se®t, Se*t , Se’t, Sebt ir Se”* jony konfigiiracijy ener-
gijos lygmenys. Jonizacijos slenksciai pavaizduoti hori-
zontaliomis linijomis su atitinkamomis vertémis. Lyginiy
konfigtiracijy energijos lygmenys pazyméti raudonai, o
nelyginiy konfigiiracijy energijos lygmenys pazyméti
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mélynai.

3.1.3.

B* jony SI, DI ir TI slenksc¢iai palyginti su NIST pateiktomis
vertémis [38] 1 lenteléje. Apskaiciuoti jonizacijos slenksciai yra
Siek tiek maZesni uz NIST vertes. Skirtumas tarp apskaiciuoty
slenks¢iy vienkonfigtiraciniame artinyje ir NIST verciy svyruoja
nuo 1,9 eV SI slenksciui iki 3,4 eV TI slenksc¢iui. DI slenkscio

B* jonas [A3]

skirtumas yra mazdaug 2 eV.
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1 lentelé. B* jono teoriniai jonizacijos slenksciai (eV). Palygini-
mui pateikiamos NIST rekomenduojamos vertés. FAC1
- vienkonfigtiracinio artinio duomenys, FAC2 - rezul-
tatai, gauti taikant konfigtiracijy sagveikos metodg. Pa-
aiSkinimus Zr. tekste.

Slenkstis ~ FACI ~ FAC2  NIST [38]

SI 23.3 249 25.2
DI 61.1 62.5 63.1
TI 319.1 320.7 322.5

Remiantis NIST duomenimis, BT 2s? 15, konfigiiracijos
biisenos funkcija tarpinés banginés funkcijos skleidinyje sudaro
93%, o Bt 2p? 1) konfigiiracijos biisenos funkcija - 7%. Taigi,
tiriant SI, DI ir TI, taikant konfigiiracijy sgveikos metoda, jtraukti
koreliaciniai reikiniai. Pagrindiné B* jono biisena apima tokias
saveikaujancias konfigiiracijas kaip 2s2, 2p?, 31 (I = 0,1,2),
2p3p ir 3s3d. Jtraukus Siuos koreliacinius reiskinius, teoriniai
jonizacijos slenksciai padidéjo mazdaug 1,6 eV, lyginant su
vienkonfigiiracinio artinio rezultatais (1 lentele).

3.1.4. ISvados

Siame tyrime, suskai¢iuoti B*, Se>* ir Se>* jony jonizacijos
slenksciai palyginti su NIST duomenimis. Pastebéti nedideli
apskaiciuoty slenksc¢iy ir NIST verciy neatitikimai, kurie rodo
koreliaciniy reiskiniy jtraukimo svarba. B* atveju matoma di-
dele koreliaciniy reigkiniy jtaka, daugiausia atsirandanciy del Bt
252 1Sy ir BT 2p? 1) konfigiiracijy. Deél to teoriniai jonizacijos
slenks¢iai padidéja mazdaug 1,6 eV. Istyrus Se?* ir Se>* jony ener-
gijos lygmeny struktiiras, iSryskéjo Auger peréjimy i$ suzadinty
btiseny, kurios susidaro vykstant pradiniy jony Sl ir DI jonizacijos
procesams, galimybé.
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3.2. Vienguba jonizacija elektronais
3.2.1. Se’* jonas [A1]

[§nagrinéjus Se?* jono pagrindinés konfigiiracijos energijos
lygmeny indélj SI procesui (3 pav.), matyti, kad Siek tiek dides-
ni DI skerspjiiviai gaunami vykstant SI i§ auks¢iausio 4p? 1S,
lygmens.

— 4p’°P,
125 TN e e 4})2 3p. ]
/ . e 4p*°P,
/ \ —— 21
100 4p, D2 ]

Skerspjivis (10 '® cm?)
) >

25

50 160 260 500

Elektrono energija (eV)

3 pav. Cl ir EA procesy indélis Se?* SI prcesui i$ skirtingy pag-
rindinés konfigtiracijos energijos lygmeny.

Kadangi i3 Sio lygmens vykstantis EA procesas jtakoja rei-
ksmingg skerspjiiviy padidéjimg visame energijos diapazone, tai
jtraukus EA proceso indélj i§ 4p®. 1.9, lygmens, Zymiai pageréja
atitikimas su eksperimentiniais rezultatais,palyginus su kity pag-
rindinés konfigiiracijos lygmeny jnasais. Todél tyrime démesys
sutelkiamas j Se>* jony SI, DI ir TI skerspjiiviy tyrima i§ 4p? 1Sg
lygmens.

Suminiai Se?* jono SI skerspijiiviai palyginti su eksperimentu
4 pav. Svarbu pabreZzti, kad radiaciniy $uoliy jtaka yra minimali.
Suminiai SI skerspjtiviai gerai sutampa su eksperimento rezul-
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tatais visame energijos diapazone. Pastebétina, kad didZiausia
indelj suminiams SI skerspjiiviams turi suzadinimai j Se?* jono
konfigiiracijas su po jy vykstandia Al j Se** jono lygmenis. Be to,
tiesioginés jonizacijos i8 4p pasluoksnio indélis gerokai virsija 4s
pasluoksnio indélj.

Skerspjivis (10 '® cm?)
-3
ot

ot
o

20 50 100 200 500
Elektrono energija (eV)

4 pav. Se** SI elektronu i3 4p? 3 Py lygmns. Trumpa briik§nineé
linija (raudona): 4p pasluoksnio SI; ilga briiksnine linija
(zalia): 4p ir 4s pasluoksniy CI; istisiné linija (juoda): CI
su EA; apskritimai: eksperimentas [39]. Apskaiciuotas CI
ir EA procesy indélis pavaizduotas skirtingai nuspalvinto-
mis sritimis.

3.2.2. B* jonas [A3]

B* jony pagrindiniy ir metastabiliy lygmeny transformuoti
SI skerspjiiviai palyginti su eksperimentiniais [40] 5 pav. Trans-
formuoti DW skerspjtiviai i$ pagrindinio 252 15, lygmens, ap-
skai¢iuoti jonizuojamo jono potenciale, iSlieka maZzesni uz iSma-
tuotas vertes visame energijos spektre. Skerspjiiviai, apskaic¢iuoti
jonizuoto jono potenciale, Zenkliai nuvertina eksperimentinius
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duomenis, todél Sie skerspjiiviai ¢ia nepateikiami.

80

Skerspjiivis (10 cm?)
5 g

[\ ]
(=}
T

Elektronéoeonergija (eV) 1000

5 pav. BT jono transformuoti SI elektronais skerspjtviai i$ pagrin-
dinio 2s? 1Sy (zalia briik$niné linija) ir metastabilaus 2s2p
3Py (mélyna tagkine linija) lygmeny. Itisine linija (rau-
dona) zZymi perskai¢iuotus DW skerspjtavius, kuriy 91%
sudaro pagrindinio lygmens ir 9% metastabilaus lygmens
indelis. Geltoni apskritimai su paklaidy ribomis: eksper-
imento duomenys, kai jony pluoste yra 9% metastabiliy
lygmeny. [40].

Metastabilaus 2s2p 3 P lygmens atveju teoriniai skerspjtiviai,
apskaiciuoti jonizuojamo jono potencialo ribose, gerokai
vir$ija eksperimentines vertes visame energijy diapazone.
Taciau, kai vertinami teoriniai skerspjuviai, atitinkantys 9%
metastabiliy lygmeny dalj jony pluoste, stebimas pakankamai
geras eksperimentiniy matavimy atitikimas (5 pav.).

Verta pabrézti, kad koreliaciniy reiskiniy jtaka SI sker-
spjiiviams yra palyginti nedidelé, skerspjiiviai sumazéja tik apie
2%, kai kity jony atveju koreliaciniai reiSkiniai turéjo didele
jtaka SI skerspjtiviams [41]. Gauti rezultatai taip pat rodo, kad
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netiesioginiy SI procesy indélis yra gerokai maZesnis ir, lyginant
su suminiais SI skerspjiiviais, skiriasi dviem eilémis.

3.2.3. Isvados

Se?* atveju pagrindiné jony dalis pluoste yra suzadintame
pagrindinés konfigiiracijos lygmenyje 4p? 1Sy. Teoriniai Se**
jony SI skerspjiiviai ir eksperimentiniai matavimai gerai sutampa
visame energijos diapazone, o didZiausig indélj j SI procesa jnesa
EA procesas.

B* jono atveju geras atitikimas su eksperimentiniais SI rezulta-
tais gautas skaiciavimams naudojant jonizuojamo jono potencialg,
bei transformavus DW skerspjiivius. Sis tyrimas taip pat apima
koreliacinius reikinius pagrindinei B* jono konfigtracijai.

3.3. Dviguba jonizacija elektronais
3.3.1. Se?* jonas [A1]

Se?* jono DI elektronais skerspjiiviai pavaizduoti 6 pav. Kaip
jau mineta, Siame tyrime daugiausia démesio skiriama DI i$ su-
zadinto 4p® 19) lygmens. Tagiau panasiis rezultatai pastebimi ir
kituose pagrindinés konfigtiracijos lygmenyse. DDI-AI (11, IEI)
procesy skerspjiiviai, atsirandantys dél tiesioginio 3d elektrono SI,
prisideda prie TI, todél $ie skerspjtiviai atimami i3 IA verciy. Kaip
matyti i§ 6 pav., pagrindinis indélis j suminj DI skerspjavj atsi-
randa dél IDI proceso, apimancio CI i$ 3d pasluoksnio su vélesne
Al Tiesioginés jonizacijos proceso indélis sudaro mazdaug 10%.
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Skerspjuvis (10 ** cm?)

200
Elektrono energija (eV)

6 pav. Se’* DI elektronais. Punktyriné linija (raudona): DDI
skerspjtiviai, kai vienas i$ elektrony pasiima visg pertek-
line energijg; briksnine linija (mélyna): IDI skerspjtiviai;
istisiné linija (zalia): suminiai DI skerspjtiviai; apskritimai
su paklaidy ribomis: eksperimento duomenys [39].

Suminiai DI skerspjtiviai gerai sutampa su eksperimentinémis
vertémis netoli eksperimentiniy skerspjtiviy maksimumo. Taciau
esant mazesnéms energijoms, teoriniai skerspjtiviai yra mazesni
uz eksperimentinius. Kita vertus, kai energijos yra uz maksimu-
mo, teoriniai skerspjtiviai stipriai vir$ija eksperimentinius. Sie ne-
atitikimai sutampa su gautais taikant suvidurkinty konfigtiracijy
iSkraipytyjy bangy (CADW) metoda [42].

Siame tyrime taip pat buvo tiriama koreliaciniy reiskiniy
jtaka DI proceso skerspjiiviams. SumaiSytos konfigiiracijos,
kurios daro didZiausig jtaka Se?* ir Se** jony pagrindinems
konfigiracijoms, bei Se>* 3d%4s%4p? konfigiiracijai buvo nu-
statytos naudojant CIS. Deja, $is tyrimas parodé, kad net ir
jtraukus sgveikaujancias konfigtiracijas, koreliaciniai reiskiniai
neturi dideleés jtakos DI proceso skerspjiiviams. Todél teoriniy ir
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eksperimentiniy verciy neatitikimo prieZastis lieka neaiski.

3.3.2. Se** jonas [A2]

Skirtingy procesy indeélis Se** jono DI procesui pateiktas 7
pav. Cia visi skai¢iavimai pagrjsti duomenimis, gautais taikant
vienkonfigiiracinj artinj. Kaip matyti i§ 7 pav., DDI yra dominuo-
jantis procesas ties DI skerspjtiviy maksimalia reik§me. Norint
parodyti DDI-AI proceso jtakg, DDI indélis lieka nekoreguotas
dél galimo Se>* lygmeny suirimo Auger $uoliy j Se®* jong metu.
Tyrimas apima ir dviejy bei trijy Zingsniy procesus. Anksciau,
taikant CADW metoda, buvo analizuojamas tik dviejy Zingsniy
Se3* DI procesas [42].

4

w
T

Skerspjavis (108 cm?)
[N

0
100

Elektrono energija (eV) 1000

7 pav. Se*" jono DI elektronais skerspjiiviai. Briik$nine lini-
ja (raudona): IA i§ 3p pasluoksnio; punktyrine linija
(meélyna): DDI be DDI-ALI jtakos; punktyrine linija (ora-
nziné): EDA i$ 3p pasluoksnio; punktyriné linjja (juoda):
RETA suzadinimui i 3p pasluoksnio; iStisiné linija (Zalia):
suminiai DI skerspjiiviai; apskritimai: eksperimento duo-
menys [43].
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8 pav. pavaizduoti DDI skerspjiiviai, kai jtraukiami Auger
Suoliai i§ Se®* suzadinty lygmeny j kitg jonizacijos laipsnj. Siuo
atveju skirtingy DDI procesy indélis labai pasikeicia, lyginant
su atveju, kai | Auger Suolius neatsizvelgiama. II proceso metu
gauti skerspjtiviai sudaro mazdaug 91% suminiy skersmeny. EII
proceso indélis smarkiai sumaZzéja, nes dauguma susidariusiy
suzadinty Se>* jony lygmeny suyra iki Se®*.

2.0

— bl e S
-—- DDI:II s
------- DDI': IEI 7
DDI': EIl S 1
—--- DDI e

Skerspjiivis (108 cm?)
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|
|

o
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8 pav. Se®" jono DDI elektronais skerspjiiviai, atsizvelgiant j DDI-
Al jtaka. Bruiksniné linija (zalia): II dalis DDI procese;
punktyrineé linija (raudona): EII dalis DDI procese; punk-
tyriné linija (meélyna): IEI dalis DDI procese. Indeksas 1:
DDI skerspjtiviai, kai vienas i$ elektrony perima visg per-
tekline energija DDI procese; indeksas 2: DDI skerspjtiviai,
kai iSsklaidytas ir iSmusyas elektronai pertekline energija
dalijasi po lygiai.

Suminiai DI skerspjiiviai su pakoreguotomis DDI ir IA
vertémis (jtraukus koreliacinius reikinius IA procesui bei
atsizvelgus j DDI-AI jtaka DDI procesui) pateikti 9 pav. Suo
atveju suminiai DI skerspjtiviai geriau atitinka eksperimentinius
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duomenis ties skerspjiiviy maksimumu ir tik nezymiai virsija
eksperimentines paklaidas esant didesnéms energijoms.

@) Eksp.
;L—— DDI g
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& | —— Bendras ~
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>
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= = e T T
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i~ ~<
v TS STN
() = L
100 1000

Elektrono energija (eV)

9 pav. Tas pats kaip ir 7 pav., taciau IA skerspjtiviai apima ko-
reliacinius reiSkinius, o DDI sumaZzéja dél DDI-AI jtakos.
Briksnine-taskuota linija (violetineé): CADW DDI [42] I
dalis; brikénine-plona linija ($viesiai zalia): CADW su-
miniai skerspjiivuiai, apimantys CADW DDI ir IA i3 3p
pasluoksnio.

Deja, esant maZesnéms krentancio elektrono energijoms,
teorinés vertés iSlieka gerokai maZesnés uz eksperimentines,
kas atitinka ankstesniy tyrimy rezultatus [42]. Pagrindine $iy
neatitikimy priezastis i$lieka neaiski.

3.3.3. B* jonas [A3]

B* jono DI elektronais skerspjiviy skai¢iavimai atlikti pagrin-
diniam lygmeniui, naudojant transformuotus DW skerspjtivius.
Nagrinéjant suminius DI skerspjiivius, jtraukti ir DDI bei Al pro-
cesai. Jvairiy procesy indélis B* jono DDI procesui pavaizduotas
10 pav. Akivaizdu, kad II kelias dominuoja pries$ IEI ir EII II
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kelias sudaro apie 70% visy DDI skerspjtiviy, o IEI indélis yra
Siek tiek didesnis, bet panaSus j EII.

—— DDI: bendras
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----- DDI: IEI
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10 pav. Keliy zingsniy procesy indélis j suminj B* jono DDI pro-
cesy. Nurodyty procesy paaiskinimus Zr. tekste.

Igpletus DDI tyrimg jtraukiant jonizacijg i$ BT jono kon-
figiiracijy 1s pasluoksnio, gautos B3* jony konfigiiracijos, kuriose
yra viena vakansija 1s pasluoksnyje, yra Zemiau nei TI slenkstis
(11 pav.). Akivaizdu, kad deél jonizacijos i§ B?* jono 1s pasluoks-
nio jtraukimo padidéjus DDI skerspjiiviams, suminiy teoriniy DI
skerspjiiviy ir eksperimentiniy rezultaty atitikimas pageréja.

Papildomy EI-Al ir IE-AI procesy indélis dar labiau pagerina
atitikima su eksperimentiniais skerspjtiviais, kai krentancio elekt-
rono energijos yra didesnés (12 pav.). Palyginimas su ankstesniais
skai¢iavimais [44], kuriuose DDI procesui naudotas TDCC me-
todas, o netiesioginiam DI procesui - CADW metodas, taip pat
pateiktas 12 pav. Dabartinés vertés $iek tiek virsija ankstesnius
skai¢iavimus. Sj neatitikimg galima paaigkinti DDI skerspjtviy
ekstrapoliavimu uz 1s pasluoksnio jonizacijos slenks¢io, dél ku-
rio ankstesniy tyrimy DDI vertése galéjo atsirasti netikslumy. Be
to, DDI skai¢iavimuose nebuvo atsizvelgta j 1s pasluoksnj. Tai
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pabrézia EI-Alir IE-Al procesy svarbg B+ DI, kadangi Sie procesai
susije su suzadinimais i$ 1s pasluoksnio.

60 -

Skerspjiivis (10 cm?)
3
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.%

100 1000

Elektrono energija (eV)

11 pav. B™ jono pagrindinio lygmens DI elektronais skerspjaviai,
kai j DDI procesa jtraukta jonizacija i§ B2* jono 1s pas-
luoksnio. DDI': CI skerspjiiviai, gauti jonizuojamos jono
potenciale; DDI?: Bt — B2t CI skerspjiiviai, gauti joni-
zuojamo jono potenciale, bet B2+ — B3+ CI skerspjtiviai,
gauti jonizuoto jono potenciale; DDI! —IA: DDI! ir IA sker-
spjtiviy suma; DDI?—IA: DDI? ir IA skerspjtiviy suma.
TDCC: ankstesni skai¢iavimai [44]. Geltoni apskritimai
su paklaidy ribomis: eksperimentas su 9% metastabiliy
lygmeny jony pluoste [45]. Paaiskinimus Zr. tekste.

Analizuojant susidariusias autojonizuojancias btisenas nag-
rinéjami tik Auger peréjimai, nes taip uztikrinamas visiskas uzpil-
dos perkélimas j B3' jong. Apsiribojus tik DDI procesu, apima-
n¢iu autojonizuojancias biisenas, biity gauti maZzesni skerspjiiviai,
palyginti su IE-AI, EI-Al ir IA procesais.
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12 pav. Tas pats kaip 11 pav., tac¢iau jtraukti EI-Al ir IE-AI
procesai. Kvadratéliai (raudoni): TDCC skai¢iavimai
[44]; braksniné plona linija (juoda): pagrindinés kon-
figtiracijos 1s pasluoksnio SI skai¢iavimai CADW meto-
du, pridéti prie ekstrapoliuoty TDCC duomeny (juoda
briksniné-taskineé linija). PaaiSkinimus Zr. tekste.

3.3.4. Isvados

Se* jony DI skerspjiiviai, gerai sutampa su eksperimenti-
niais duomenimis ties eksperimentiniy skerspjiiviy maksimumu.
Taciau teoriniai skerspjiiviai yra linke pervertinti eksperimenti-
nius skerspjtivius esant didesnéms krentanciy elektrony ener-
gijoms ir nepakankamai jvertinti eksperimentines vertes esant
maZesnéms energijoms. Tikslios Siy skirtumy priezastys lieka
neaiskios, todeél gali prireikti tolesniy eksperimenty, kad $is ne-
atitikimas biity paSalintas.

Se** jono DI atveju, suZadinimas i§ 3p pasluoksnio, po kurio
seka dviguba Al, Zenkliai prisideda prie Se’* jony susidarymo.
PrieSingai, DC, kuris apima suZadinimg i$ 3p pasluoksnio, duoda
maziausig indélj i$ visy nagrinéjamy procesy. Sis procesas yra
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svarbesnis, kai krentanciy elektrony energijos yra mazesnés.

Tiriant B* jony DI, buvo jtraukti EI-Al ir IE-AI procesai, ap-
imantys suzadinimus i$ 1s pasluoksnio. Papildomas $iy procesy
indélis pagerina atitikimg su eksperimentiniais matavimais, ypac
aukstesniy energijy atveju. Tik DDI procesas yra atsakingas uz
B3* jony biiseny susidaryma energijos intervale nuo DI slenkséio
iki 1s pasluoksnio SI slenkscio. DDI procese II kelias dominuoja
pries IEL ir EII kelius.

3.4. Triguba jonizacija elektronais
3.4.1. Se?* jonas [A1]

Se?* jony TI elektronais skerspjtiviai pateikti 13 pav. TI tiria-
ma pradedant nuo auk¢iausio 4p? 1Sy pagrindinés konfigtiracijos
lygmens. Siame tyrime atsizvelgiama j DDI-AI proceso ir Auger
Suoliy, vykstanciy po 3p pasluoksnio jonizacijos, indeélj.

Teorinés vertés yra Siek tiek didesnés uz eksperimentinius
duomenis ties maksimalia skerspjtviy verte, kai vienas i$
elektrony DDI metu sugeria visg pertekline energija. Svarbu
pazymeti, kad tyrimai, kuriuose Auger Suoliams tirti jtraukiami
koreliaciniai reiskiniai, lemia aukstesniy jonizacijos laipsniy jony
susidaryma [46, 47], o tai, tikétina, lemty geresnj TI skerspjaviy
atitikima.

Atlikus skai¢iavimus jonizuojamo jono potenciale gaunami
mazdaug 20% maZesni skerspjiviai ties skerspjiaviy maksimu-
mu. Sie gauti TI skerspjﬁviai yra mazesni uz eksperimentinius,
kai energijos yra maZesnés, ir didesni, kai krentancio elektrono
energijos yra didesnés. Tai galioja atvejui, kai pertekliné energija
tarp elektrony pasiskirsto po lygiai.
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13 pav. [vairiy procesy indeélis j Se** jono TI elektronais. indek-
sas 1: TI skerspjuiviai, kai vienas i§ elektrony sugeria
visg pertekline energija DDI procese; indeksas 2: TI sker-
spjuviai, kai i8sklaidytas ir iSmustas elektronai vienodai
dalijasi pertekline energija DDI procese; apskritimai su
paklaidy ribomis: eksperimento duomenys [39] Zr. teks-
te pateiktus DDI-AI DDI(II)-AI, DDI(IEI)-Al ir DDI(EII)-
Al procesy paaiskinimus.

DidZiausig indélj j suminius TI skerspjtivius jnesa DDI-AI
procesas, sudarantis daugiau kaip 75% visy TI skerspjtviy ties
maksimalia jy verte (13 pav.). Jdomu tai, kad DDI(II)-AI pro-
cesas sudaro apie 70% visy DDI-AI skerspjaviy, o DDI(II)-Al
ir DDI(IEI)-AI procesy indélis yra maZesnis. Verta pazymeéti,
kad II procesas daro didZiausig jtaka TI procesui ties skerspjiiviy
maksimumu. Taciau esant mazesnéms krentancio elektrono ener-
gijoms trijy zingsniy procesy indélis yra didesnis, lyginant su
dviejy zingsniy procesu. Be to EII procesas dominuoja pries IEI
procesa. Tai galima paaiskinti tuo, kad tokie suzadinimai kaip
4s — 4p ir 4p — 4d turi didesnius skerspjivius, palyginti su
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jonizacija i$ 3d, 4s ir 4p pasluoksniy.

o o o
~ > o
T T T

Skerspjuvis (10-'8 cm?)

o
o
T

500 1000
Elektrono energija (eV)
14 pav. Se?* jono 3p pasluoksnio SI elektronais pagrindinés kon-
figtiracijos energijos lygmenims.

Be to, Auger Suoliai, vykstantys po DDI, prisideda prie Seb+
jony susidarymo. Tac¢iau keturgubos jonizacijos skerspjtiviai yra
mazdaug viena eile maZesni, lyginant su TI skerspjiviais.

Auger Suoliy, vykstan¢iy po Se?* jono 3p pasluoksnio SI,
indelis sudaro mazdaug 25% viso TI skerspjivio. 3s ir gilesniy
pasluoksniy jonizacija, po kurios seka Auger Suoliai, nebuvo ana-
lizuojama dél daug maZzesniy SI skerspjiiviy, lyginant su 3p pas-
luoksnio jonizacija.

Be to, skerspjiiviai i$ suzadinto 4p* 1.5y lygmens, atsirandancio
dél Se?* jono 3p pasluoksnio SI (14 pav.), gerokai padidéja visame
energijos diapazone, prieSingai nei pagrindinio 4p? 3Py lygmens
indélis.
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3.4.2. Se3* jonas [A2]

Se3* jony suminiai TI skerspjiiviai, kartu su atskiry procesy
jnasais, pavaizduoti 15 pav. Kaip parodyta Siame pav., suminiai
TI skerspjiiviai pasiekia didZiausia verte, kai krentancio elektrono

energija yra 440 eV.

DDI-AI proceso indélis j TI skerspjiivius yra didZiausias, jis
sudaro 79% visy T skerspjiiviy ties maksimumo verte. Nors DDI-
Al proceso jtaka maZéja esant didesnéms energijoms, jo jtaka vis
tiek iSlieka reikSminga visame nagrinéjamy energijy diapazone.

1.0

Skerspjtivis (10*¢ cm?)

0.0

2

Eksp.

——- DDI-AI

IDA: 35’

—-— IDA:3p"

— Bendras

/’ <

200

Elektrono energija (eV)

15 pav. Se?* jono DI elektronais. Punktyriné linija (raudona):
DDI skerspjtiviai, kai vienas i$ elektrony pasiima visa
pertekline energija; briksniné linija (mélyna): IDI sker-
spjuviai; iStisiné linija (Zalia): suminiai DI skerspjtiviai;
apskritimai su paklaidy ribomis: eksperimento duome-

nys

Trijy zingsniy DDI procesy indélis j TI skerspjiivius pavaiz-
duotas 16 pav. Tarp DDI-AI proceso atSaky EII procesas su
vélesne Al i$ suzadinty lygmeny atlieka pagrindinj vaidmenj
formuojant TI skerspjtivius, $io proceso indélis sudaro apie 83%
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DDI-AI ties skerspjiviy maksimumu, kai vienas i$ elektrony su-
geria visg pertekling energija po pradinio jonizacijos proceso.

Esant maksimaliai suminio TI skerspjtavio vertei, 3s ir 3p
pasluoksniy jonizacijos jnasai sudaro atitinkamai apie 12% ir
9%. Siy procesy indélis j suminj TI skerspjivi didéja didéjant
krentancio elektrono energijai.

1.00
— DDI-AI

T DDI(IED)-AI
§0~80* ——-  DDI(EI)-AI 1
S
Z0.60F
172}
.-
>
=N
220.40
o
(5]
-~
wn

0.20

0.00

500
Elektrono energija (eV)

16 pav. Se*" jono DDI-AI skerspijiiviai.

Teorinés vertés virSija eksperimentiniu matavimus ties
suminiy skerspjtiviy maksimumu. Eksperimentiniai duomenys
Siek tiek virSija teorines reikSmes esant maZesnéms ir didesnéms
krentancio elektrono energijoms. Teoriniy ir eksperimentiniy
verciy skirtumai gali baiti susije su koreliaciniais reiskiniais,
kurie gali biiti svarbiis DDI procese. Vis délto, norint iSsamiai
iSnagrinéti $iuos efektus, reikeéty atlikti atskirg tyrima.

3.4.3. B* jonas [A3]

B* jono TI procesas tiriamas atsizvelgiant j DDI su vélesne AL
Jonizacija i§ B* jono 1s pasluoksnio veda j B3* 2s? konfigiiracija,
kuri suyra j B*". Kadangi, miisy Ziniomis, eksperimentiniy TI
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duomeny B* jonui néra, 17 pav. pateikti tik teoriniai TI sker-

spjuviai.
0.2
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1000 2000

Elektrono energija (eV)

17 pav. BT jony TI elektronai (DDI-AI) skerspjtviai. Paaigkini-
mus Zr. tekste.

Nagrinéjami du skirtingi TI skerspjiiviy potencialai. Pa-
zymetina, kad TI skerspjiiviai yra dviem eiléemis maZesni uz
DI skerspjiivius. DidZiausia skerspjtviy verté yra stebima ties
mazdaug ~1300 eV. Si verté yra 0,18 - 10720 cm?, jei skerspjaviai
jvertinti jonizuojamo jono potenciale. Atlikus skaic¢iavimus
jonizuojamo ir jonizuoto jony potencialuose, gautas rezultatas
yra mazdaug 0,6% maZesnis, lyginant su tyrimu jonizuojamo
jono potenciale. Verta paZymeti, kad norint nustatyti, kuris
atvejis tiksliau apibiidina TI procesa, reikia eksperimentiniy
rezultaty.

Galiausiai didZiausias eksperimentiniy ir teoriniy verciy skir-
tumas pastebimas DDI skerspjiiviams, esantiems Zemiau 1s pas-
luoksnio jonizacijos slenksc¢io, o nesutapimas Siame energijos
diapazone yra mazdaug 50%. Panasus nesutapimo lygis nusta-
tytas tarp teoriniy skerpsjtiviy, suskaiciuoty esant skirtingiems
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potencialams (12 pav.). Zymiai geresnis atitikimas su eksperimen-
to duomenimis gautas energijoms, esanc¢ioms uZz 1s pasluoksnio
jonizacijos slenkscio. Apskaiciuoti DI ir TI skerspjiiviai skirtin-
giems potencialams sutampa mazdaug 10% ties maksmimalia
skerspjtuviy verte.

3.4.4. Isvados

Se?* jony atveju TI procesas pirmiausia susidaro per DDI su
vélesne Al ir Auger Suoliais, vykstanciais po elektrony smiiginés
jonizacijos i§ 3p pasluoksnio. Rezultatai rodo, kad elektrono
iSmusimo i vidinio sluoksnio su sekanc¢ia Al modelis vyrau-
ja pries Auger $uolius TI procese. Geras Se** jono TI skerspjiiviy
atitikimas su eksperimento duomenimis gautas darant prielaida,
kad visg pertekline energija po pradinés saveikos su jonu DDI
metu sugeria vienas i$ elektrony. DDI-AI proceso indélis j suminj
TI skerspjtvj virsija 75%.

Se3* jono atveju, suzadinimas i§ 3p pasluoksnio, po kurio
seka dviguba autojonizacija, Zenkliai prisideda prie Se>* jony
susidarymo. PrieSingai, DC procesas, apimantis 3p pasluoksnj,
pasiZymi maZiausiu indéliu i8 visy nagrinéty procesy. Sis pro-
ceso reiksmeé padidéja esant maZzesnéms krintancio elektrono
energijoms. Nepaisant to, teorinés vertés ir eksperimentiniai DI
skerspjiiviy matavimai Siame energijos intervale vis dar skiriasi.
Galimi ateities eksperimentai gali padéti iSspresti $ig problema.

DDI procesas, apimantis II i§ 1s pasluoksnio, sukuria B3*
jono autojonizuojanéia 2s? konfigiiracija, kuri véliau pereina j
B** jona. Pazymétina, kad B* jono TI skerspjiiviai yra mazdaug
dviem eilémis maZesni uz DI skerspjiivius.

47



4. PAGRINDINES ISVADOS

DI ir TI elektronais nagrinéjama taikant keliy zingsniy meto-

da, pagal kurj tiesioginé DI suskirstoma j atskirus dviejy ir trijy

etapy procesus (I, EII, IEI). Be to, analizuojant netiesiogine DI ir

TI, tyrimas apima papildomus dviejy Zingsniy procesus (EI-AI

ir IE-AI). Skaic¢iavimams reikalingi atominiai parametrai gauti
naudojant FAC [24], kuriame taikomas DFS metodas. Elektrony
smiiginio suzadinimo ir jonizacijos procesai tiriami taikant DW

artinj.

1. DDI tyrimas rodo, kad trijy Zingsniy procesai reikSmingai

prisideda prie DI ir TL. DidZiausias indélis pastebimas Se3*

jony atveju, kur trijy Zingsniy procesai sudaro apie 40%

suminiy DDI skerspjtiviy netoli didZiausios jy vertés:

1.1

1.2

1.3

B* jony atveju II kelias dominuoja prie$ IEI ir EIIL
Taciau IEI ir EII procesai kartu sudaro apie 30% DDI
skerspjtiviy ties maksimalia jy verte. IEI indélis yra
Siek tiek didesnis, bet panasus j EII indélj.

Se?* jony atveju DDI(I)-Al procesas sudaro apie 70%
visy DDI-Al skerspjiviy ties skerspjtiviy maksimumu,
o DDI(EII)-AI ir DDI(IEI)-AI indélis yra maZesnis,
taciau esant mazesnéms krintanciy elektrony energi-
joms, trijy Zingsniy procesy indélis yra didZiausias, ly-
ginant su dviejy Zingsniy procesais. Esant 200 eV ener-
gijai, DDI(EII)-AI ir DDI(IEI)-AI procesai kartu suda-
ro apie 60% visy DDI-AI skerspjtiviy, o trijy pakopy
EII procesas dominuoja prie$ IEI procesa.

Se3* jony atveju IEI ir EII keliai sudaro apie 40% visy
skerspjtiviy ties maksimalia jy verte. EII proceso vaid-
muo formuojant DDI skerspjiivius taip pat Zenklus - jis
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sudaro apie 34% visy DDI skerspjiiviy ties didziausia
verte. IEI proceso indélis siekia 8%.

2. B* jono atveju jtraukti papildomi EI-AI ir IE-AI procesai,
apimantys suzadinimus i§ 1s pasluoksnio. Sie procesai
sudaro iki 9% visy DI skerspjtviy. Papildomas $iy procesy
indélis pagerina atitikimg su eksperimentiniais matavimais
esant didesnéms krentancio elektrono energijoms.

3. Koreliaciniai reigkiniai sumaZina teorinius B* ir Se* jony
DI elektronais skerspjiivius:

3.1 B* jonui koreliaciniai rei$kiniai padidina teorinius jo-
nizacijos slenksc¢ius. Viengubos jonizacijos slenkstis
padidéja apie 1,6 eV, taciau SI skerspjtiviai, atsizvelgus
j koreliacinius reiSkinius, sumazéja tik mazdaug 2%.

3.2 Se* jono atveju, kai atsizvelgiama j koreliacinius
reiskinius, CI i§ 3p pasluoksnio su vélesne dviguba
Al prisideda prie TI skerspjaviy. Dél to sumaZzéja
DI skerspjtiviai, kuriuos atsiranda dél CI su ja seka-
néia dviguba Al i$ 3p pasluoksnio ties skerspjiaviy
maksimumu ir aukS$tesniy energijy puséje. Ties
maksimumu skerspjtiviai pasikei¢ia mazdaug 9%.

4. B* jony atveju dél pritaikyty transformavimo koeficienty
teoriniai SI skerspjtiviai labiau sumaZzéja esant energijoms,
artimoms jonizacijos slenks¢iui, nei esant didesnéms ener-
gijoms. Dél $io sumazéjimo gautas geresnis sutapimas su
eksperimentiniais duomenimis. Naudojant transformuotus
CI ir CE skerspjavius, DI skerspjiiviai gerai sutampa su
eksperimentiniais duomenimis.

5. DDI-AI procesas sudaro didZigja dalj suminiy TI sker-
spjaviy Se?* ir Se** jony atveju:
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5.1

5.2

Se?* jono atveju didZiausig indélj j suminj TI sker-
spjiivi jnesa DDI-AI procesas, sudarantis daugiau kaip
75% viso TI skerspjuivio ties skerspjtiviy maksimalia
verte. Be to, DDI(II)-Al procesas sudaro apie 70% visy
DDI-AI skerspjtviy.

Se®* jony atveju DDI-AI procesas sudaro didZiajg dalj
(apie 80%) TI skerspjuviy. Pagrindinis vaidmuo for-
muojant TI skerspjtivius tenka EII procesui, po kurio
seka Al iS suzadinty lygmeny, kurio indélis siekia apie
83% DDI-AI didZiausios vertés tuo atveju, kai vienas
i§ elektrony po pirmojo jonizacijos proceso pasiima
visg pertekline energija.
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C5 325t International Conference on Photonic, Electronic and
Atomic Collisions (ViCPEAC 2021). Poster presentation
"Electron-impact double ionization of B*", held in virtual
format, 2021.
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