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ВВЕДЕНИЕ
Процессы ион-атомных столкновений при

прохождении ионов через вещество и связанное с
этим изменение энергии и заряда ионов, а также
свойств материала мишени интенсивно изучают в
различных областях физики. Информация о рас-
пределениях ионов по заряду и энергии важна в
ускорительной технике для достижения нужной
интенсивности пучка ионов с заданным зарядом [1],
в исследованиях потерь энергии [2], отражения
ионов от поверхности [3], в радиационном мате-
риаловедении для уточнения концентраций де-
фектов по глубине [4], для решения проблем ра-
диационной стойкости материалов в условиях
облучения, для уточнения пробегов ионов в ради-
ационной медицине. Из актуальности этих ис-
следований следует необходимость совершен-
ствовать методы расчета для уточнения распреде-
лений ионов по заряду и энергии.

Все упругие и неупругие сечения взаимодей-
ствия частиц с веществом можно разделить на три
категории: измеренные с определенной точно-
стью экспериментально, результаты расчетов с
помощью различных теоретических моделей и
оцененные или рекомендованные для проведе-
ния оценок данные. Диапазон имеющихся экспе-
риментальных и теоретических данных ограничен
точностью измерительной аппаратуры и прибли-

жениями используемых моделей и не охватывает
всего разнообразия вариантов параметров нале-
тающей частицы и мишени. Оцененные данные
служат “надстройкой” на “фундаменте” из экс-
периментальных и теоретических результатов и
применяются для определения наиболее надеж-
ного значения используемых величин. Роль оце-
ненных значений состоит в том, чтобы согласо-
вать между собой имеющиеся экспериментальные
и теоретические результаты, интерполировать их
в область параметров, где экспериментальных и
теоретических данных недостаточно, расширить
диапазон энергии и обобщить результаты на слу-
чай произвольной пары частица–мишень.

Оцененные данные для сечений взаимодей-
ствия нейтрона с ядром используются уже более
50 лет для моделирования различных процессов с
участием нейтронов, регулярно уточняются и об-
новляются [5]. Другим примером оцененных дан-
ных являются потери энергии ионов. Основные
приближения, необходимые для получения упру-
гих и неупругих потерь энергии, на основе имею-
щихся экспериментальных и теоретических ре-
зультатов, были сформулированы Зиглером и
Андерсеном [6], а затем стали использоваться в
программе SRIM [7]. Для сечений взаимодей-
ствия ионов с изменяющимся зарядом оценен-
ных данных нет.
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ХАРАКТЕРИСТИКИ ЗАРЯДОВЫХ 
РАСПРЕДЕЛЕНИЙ

Ионы при прохождении через вещество могут
изменить свой заряд:

(1)

где E, E ' – энергия, q и q' – заряд иона до и после
столкновения, Z – заряд ядра иона, Zt – заряд яд-
ра атома мишени. Если считать мишень однород-
ным материалом, свойства которого от взаимо-
действия с ионом не изменяются, то зарядовое
распределение ионов не зависит от ориентации
мишени относительно падающего пучка. В пер-
вом приближении мишень можно считать тонкой
и изменение энергии иона не учитывать (E ' = E).
Требуется описать зависимость относительного
количества ионов  с зарядом q после про-
хождения мишени толщиной x. Основными ха-
рактеристики этого процесса являются сечения
перезарядки  (q' ≠ q), которые не за-
висят от толщины мишени, массы иона и массы
ядра атома мишени, но зависят от скорости
столкновения V. Поэтому в неупругих ион-атом-
ных столкновениях энергию иона E обычно вы-
ражают в единицах кэВ/нуклон или МэВ/нуклон.
Сечение  относится к процессу по-
тери одного (k = 1) или нескольких (k ≥ 2) элек-
тронов, а сечение  – к захвату одно-
го (k = 1) или нескольких (k ≥ 2) электронов.

Зарядовые фракции ионов  и сечения
перезарядки связаны системой дифференциаль-
ных уравнений [8]:

(2)

с условием нормировки

(3)

и начальным условием

(4)

где q0 – заряд налетающего на мишень иона. Каж-
дое из уравнений в (2) является уравнением ба-
ланса и описывает, сколько ионов с зарядом q по-
явилось и сколько изменило свой заряд на q' ≠ q
после прохождения ионным пучком слоя толщи-
ной dx. В матричном представлении систему диф-
ференциальных уравнений (2) можно записать в

виде  где символ  означает вектор за-

рядовых состояний  а элементы квадрат-
ной матрицы А состоят из комбинаций сечений
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перезарядки. Зная матрицу A, можно вычислить
 для мишени любой толщины и моменты

зарядового распределения. Распределение ионов
по заряду характеризуется средним зарядом

(5)

шириной зарядового распределения

(6)

и параметром асимметрии зарядового распреде-
ления

(7)

При увеличении толщины слоя x процессы за-
хвата и потери электронов начинают постепенно
компенсировать друг друга, и устанавливается
равновесное зарядовое распределение, которое
характеризуется равновесными зарядовыми фрак-
циями  где  при 
В этом случае система уравнений перезарядки
становится однородной

(8)

а распределение ионов по заряду характеризуется
равновесными параметрами, которые от толщи-
ны мишени не зависят:

(9)

(10)

(11)

Сложность описания зарядовых распределе-
ний ионов состоит в многообразии процессов,
которые происходят в широком диапазоне энер-
гии E и заряда иона q (0 ≤ q ≤ Z). Зависимость се-
чений  и  от E каче-
ственно отличается из-за отсутствия соотноше-
ний подобия для этих сечений, и отношение

 зависит от q и E.
Вследствие этого процессы потери и захвата од-
ного электрона надо рассматривать отдельно.
Другая сложность состоит в том, что столкнове-
ния ионов с атомами мишени (1) могут приводить
к образованию возбужденных состояний иона и
атома мишени. Если возбужденные частицы не
успевают вернуться в основное состояние до сле-
дующего столкновения, то условия ион-атомного
взаимодействия и все сечения  из-
меняются, что влияет на величины  и па-
раметры зарядового распределения. Кроме того,
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НОВИКОВ, ТЕПЛОВА

в одном столкновении ион может потерять или
захватить несколько электронов. Чтобы описать
зарядовое распределение ионов в широком диа-
пазоне энергии и определить все элементы мат-
рицы A, требуются значения Z(Z + 1) сечений.
Изменение даже на единицу одного из параметров
Z, Zt, q или k приводит, как правило, к заметному
изменению величины сечения 
Следовательно, из-за многообразия комбинаций
входных параметров и широкого диапазона их из-
менения задача описания зарядового распределе-
ния ионов в общем случае может быть решена
только с учетом дополнительных приближений.

Цель настоящей работы – рассмотреть имею-
щиеся методы измерения и расчета сечений пере-
зарядки ионов, и на основе экспериментальных и
теоретических данных определить основные при-
ближения для получения оценочных сечений, ко-
торые могут быть использованы для описания за-
рядовых распределений ионов.

ИЗМЕРЕНИЯ ЗАРЯДОВЫХ 
РАСПРЕДЕЛЕНИЙ ИОНОВ

Экспериментальные работы по измерению се-
чений проводились на циклотроне (рис. 1), ха-
рактеристики которого позволяли ускорять ионы
от протонов до ионов криптона (Z = 36) [9].
На основании этих данных удалось получить се-
чения потери и захвата электронов, их зависи-
мость от энергии и зарядов различных атомов и
ионов [10].

В дуговой ионный источник подавали газ (He,
Ne, Ar, Kr, H2, N2, смесь углеводородов). Всего в
измерениях было использовано более 50 ионов
разных элементов с зарядами ионов q от –1 до +8
и зарядами ядра Z от 1 до 36 при энергии E от 50
до 750 кэВ/нуклон, а для α-частиц – до 4 МэВ/нук-
лон. С помощью магнитного анализатора Н4 пу-
чок после камеры столкновений разделялся на

±σ , ( , , ).q q k tE Z Z

зарядовые компоненты. Регистрирующая систе-
ма из восьми идентичных пропорциональных
счетчиков измеряла относительное количество
частиц с определенным зарядом  Далее,
используя измеренную зависимость неравно-
весных зарядовых фракций от толщины x и
уравнения перезарядки (2), вычисляли сечения

 Для этого выполняли несколько
измерений при разной толщине мишени, в газах –
путем изменения давления в камере столкновений.

При увеличении толщины мишени неравно-
весные зарядовые фракции быстро изменяются
(рис. 2), но с некоторой толщины x = T, при кото-
рой устанавливается баланс между процессами
потери и захвата ионом электронов (8), зарядовые
фракции ионов от x уже не зависят. Эта величина,
которая получила название равновесной толщи-
ны мишени, зависит от Z, Zt, E и начального заря-
да иона q0 [11]. Измерения зарядовых распределе-
ний при нескольких толщинах до 1 мкг/см2 поз-
волили получить сечения потери и захвата одного
электрона в газах с точностью 7–15%, а сечений
потери и захвата нескольких электронов − с точ-
ностью до 25–50%. Выполнить такие измерения в
случае твердой мишени труднее из-за технологи-
ческих сложностей при изготовлении тонких
пленок. Зарядовые распределения ионов в твер-
дой мишени обычно начинают измерять только
от толщины ~1 мкг/см2. В этой области толщин
неравновесные зарядовые фракции 
медленно изменяются в зависимости от x, что
увеличивает погрешность измерения сечений
σq,q ± 1(E, Z, Zt) в твердой мишени до 70–100%.

Экспериментальные данные для ионов бора и
азота (рис. 3) показывают, что средний заряд
ионов (5) изменяется при увеличении толщины
мишени. Если  то при небольшой толщине
x ион преимущественно захватывает электроны,
и количество ионов с зарядом  уменьшается

( , ).q E xΦ

±σ , ( , , ).q q k tE Z Z

( , )q E xΦ

0 ,q q>

0q

Рис. 1. Пример экспериментальной установки: 1 – циклотрон; 2 – электростатический анализатор; 3 – камера столк-
новений; 4 – блок пропорциональных счетчиков; H1, Н2, Н3, Н4 – магнитные анализаторы, стрелками обозначено
расположение насосов.
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(рис. 2, ). Это приводит к уменьшению
среднего заряда  ионов B5+ и N6+. В про-
тивоположном случае  ион преимуществен-
но теряет электроны, и его средний заряд увели-
чивается  При большой толщине ми-
шени средний заряд стремится к константе,
которая соответствует среднему заряду ионов в
равновесном распределении  Равновесная тол-
щина (рис. 3) составляет T ≈ 0.015 мкм.

Сечения потери и захвата одного электрона
по-разному зависят от энергии (рис. 4). Есть
область энергии, где их значения совпадают

 ≈  При этой энергии
ион с зарядом q с равной вероятностью может за-
хватить или потерять один из своих электронов, и

 Многоэлектронный ион (Z – q ≥ 2) в од-
ном столкновении с атомом мишени может поте-
рять несколько электронов. Вероятность такого
процесса возрастает для ионов с небольшим заря-
дом  Эксперименты [10, 12, 13] показали,
что в одном столкновении ион может потерять до
пяти–семи электронов. Однако если заряд иона q
заметно превышает равновесный  то возмо-
жен захват ионом в одном столкновении несколь-
ких электронов [10]. С увеличением количества
электронов k, участвующих в одном столкновении
(т.е. кратности процесса), влияние сечения потери
и захвата нескольких электронов σq,q ± k(E, Z, Zt)
на зарядовое распределение ионов уменьшается.
Наиболее подробно исследованы сечения потери
и захвата ионом двух электронов (k = 2).

Экспериментальные данные на рис. 5 и 6 пока-
зывают, что во всем исследуемом диапазоне энергии

5( , )E xΦ
0dQ dx <

0q q<

0.dQ dx >

.q

−σ , 1( , , )q q tE Z Z +σ , 1( , , ).q q tE Z Z

( ) .q E q≈

.q q!

,q q@

сечение  не превышает 
Отношение сечений 
уменьшается при увеличении q. При фиксиро-
ванном q оно достигает максимума при энергии,
значение которой пропорционально q. Отноше-
ние сечений  уве-
личивается с возрастанием заряда иона q и мо-
нотонно уменьшается при увеличении его
энергии. В случае быстрых столкновений влия-

±σ , 2( , , )q q tE Z Z ±σ , 1( , , ).q q tE Z Z

+ +σ σ, 2 , 1( , , ) ( , , )q q t q q tE Z Z E Z Z

− −σ σ <, 2 , 1( , , ) ( , , ) 1q q t q q tE Z Z E Z Z

Рис. 2. Экспериментальная зависимость неравновес-
ных зарядовых фракций  (q = 2–4) ионов азота с
начальным зарядом q0 = 5 и энергией E =
= 0.33 МэВ/нуклон в азоте N2 от давления газа в ка-
мере столкновений [9].
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ида (C6H8N2O9) [9].
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ние процессов потери и захвата двух электро-
нов на зарядовое распределение уменьшается
(  → 0 при E → ∞).

Имеющиеся экспериментальные данные [10,
12, 13] показывают, что величина сечений в мат-
рице перезарядки А уменьшается при удалении
матричного элемента от диагонали этой матрицы:

(12)

Основной вклад в зарядовое распределение
ионов дают процессы потери и захвата одного
электрона, а кратные процессы, которые описы-
ваются сечениями  k ≥ 2, можно
рассматривать как поправку. Следовательно, при
решении системы уравнений перезарядки можно
использовать метод последовательных уточне-
ний, включая на каждом шаге в матрицу переза-
рядки A сечения  с более высокими
значениями k. Уменьшение вероятности взаимо-
действия с увеличением количества участвующих
в этом взаимодействии электронов (12) связано с
приближением парных взаимодействий. Ион,
пролетая через электронные оболочки атома ми-
шени, взаимодействует с каждым из электронов в
отдельности, а не с несколькими электронами од-
новременно. Эта модель основана на гипотезе
о предравновесном зарядовом распределении
ионов, в котором начальный заряд иона q0 не
очень сильно отличается от равновесного значе-
ния  для этой скорости столкновения. Во-
прос о существовании области энергии и зарядов
ионов, где соотношение (12) может нарушаться,

± ±σ σ, 2 , 1( , , ) ( , , )q q t q q tE Z Z E Z Z

± ±

±

σ > σ >
> > σ…

, 1 , 2

,

( , , ) ( , , )
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±σ , ( , , ),q q k tE Z Z

±σ , ( , , )q q k tE Z Z

( )q E

остается открытым. В этом случае кратные про-
цессы уже нельзя будет рассматривать в виде по-
правки, а метод решения системы уравнений пе-
резарядки требует уточнения.

Так как точность измерений зарядовых фрак-
ций  увеличивается с уменьшением тол-
щины мишени, для их измерения в твердой ми-
шени был предложен метод на основе отражения
ионов от поверхности при скользящих углах па-
дения [14, 15]. В отличие от традиционных мето-
дов измерения распределений отраженных от по-
верхности ионов по энергии и углам [16], в этих
экспериментах с быстрыми однозарядными иона-
ми и атомами регистрировали заряд отраженных
ионов (рис. 7). Ионы ускорялись до энергии 250–
300 кэВ, а пучок атомов образовывался в резуль-
тате захвата электрона ионами в газе с последую-
щим отклонением заряженной компоненты
магнитным полем [9]. Медную поликристалли-
ческую мишень крепили на многоосном гонио-
метре, позволявшем устанавливать угол падения
пучка ионов на мишень ω и угол рассеяния θ с
точностью ±0.2°. Энергию рассеянных частиц Е
измеряли полупроводниковым детектором в
плоскости падающего пучка и нормали к поверх-
ности мишени с разрешением ~10 кэВ в диапазо-
не углов: ω = 1°–5°, θ = 1.5°–10°. С помощью по-
лупроводникового детектора измеряли энергети-
ческие спектры ионов и атомов, отраженных от
поверхности. На электростатический дефлектор
могли подавать напряжение, достаточное для от-
клонения заряженной компоненты отраженного
от поверхности пучка.

( , )q E xΦ

Рис. 5. Зависимость от энергии экспериментального
отношения сечений потери двух  и од-

ного  электронов ионами азота Nq+ в
азоте [10]. Цифры около кривых – заряд иона q.
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Измерения показали, что быстрая налетающая
частица, взаимодействуя с атомами мишени, ис-
пытывает достаточно большое количество столк-
новений и теряет бóльшую часть своей энергии
(рис. 8). Толщина мишени, соответствующая та-
ким потерям энергии, превышает толщину T, не-
обходимую для установления равновесного рас-
пределения по заряду для ионов с q ≤ 1. Это было
подтверждено тем, что отношение количества од-
нозарядных ионов (q = 1) и всех отраженных от
поверхности частиц (q = 0, 1) не меняется при
разных углах скольжения ω и больших углах отра-
жения θ. В экспериментах по отражению ионов от
аморфной мишени при углах скольжения ω ≥ 1°
можно измерить равновесное распределение
ионов по заряду  и их средний заряд  но
не сечения перезарядки.

Для измерений равновесных зарядовых рас-
пределений чаще используют традиционную ме-
тодику, основанную на регистрации зарядового
распределения ионов, прошедших мишень из-
вестной толщины. В этом случае используют экс-
периментальные установки, аналогичные пред-
ставленной на рис. 1, но измерения проводят для
одной толщины мишени x ≥ T. В отличие от экс-
периментов с отражением ионов от поверхности,
разброс по энергии прошедших через тонкую ми-
шень ионов  небольшой.

В твердой мишени средний заряд ионов 
превышает значение в газах  (рис. 9). Уве-
личение плотности мишени и уменьшение вре-
мени между столкновениями приводит к тому,
что ион в твердой среде не успевает между столк-
новениями вернуться из возбужденного состоя-
ния в основное. Влияние возбужденных состоя-
ний иона приводит к увеличению вероятности
потери электрона и уменьшению вероятности за-
хвата электрона в следующем столкновении для
твердой мишени по сравнению с газами и увели-
чению  [17].

Из отличий зарядовых распределений ионов
внутри и за пределами твердой мишени следует
возможность изменения среднего заряда ионов в
момент их прохождения через поверхность [18].
При вылете с поверхности твердой мишени куло-
новское поле иона увлекает за собой часть элек-
тронов, некоторые из них могут быть захвачены
ионом. Поверхностные эффекты чувствительны
к составу примесей и концентрации электронно-
дырочных пар вблизи поверхности мишени и мо-
гут влиять на зарядовое распределение ионов, от-
раженных от поверхности при скользящих углах
отражения [15].

( )qF E ( ),q E

E E± δ

sol( )q E
gas( )q E

( )q E

Рис. 7. Схема установки для регистрации отраженных
от поверхности частиц: ПД – полупроводниковый
детектор, d1, d2, d3 – диафрагмы.
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Рис. 8. Измеренные распределения по энергии отра-
женных от медной поверхности ионов и атомов гелия
с энергией E0 = 300 кэВ при ω = 1° и θ = 2°. Регистри-
руемые частицы: 1 – He+, He0; 2 – He+ [15].
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(h); (s) − в азоте; (d); (+); (Δ) − в углероде.
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ЭМПИРИЧЕСКОЕ ОПИСАНИЕ 
ПАРАМЕТРОВ РАВНОВЕСНОГО 
ЗАРЯДОВОГО РАСПРЕДЕЛЕНИЯ

Эмпирический метод позволяет получить па-
раметры равновесного зарядового распределения
для произвольной пары ион–атом мишени в ши-
роком диапазоне энергии. Метод основан на
предположении, что параметры (9)–(11) являют-
ся непрерывными и плавными функциями E, Z и
Zt, вид которых определяется в результате усред-
нения экспериментальных данных. В этом при-
ближении пренебрегают влиянием оболочечных
эффектов, связанных с отличиями в энергии свя-
зи электронов разных оболочек в ионе и атоме
мишени, которые могут привести к осцилляциям
значений сечений в зависимости от Z и Zt.

Первоначально эмпирические оценки пара-
метров зарядового распределения ионов выпол-
няли для всех газовых и твердых мишеней. Для
описания равновесного среднего заряда ионов
Н. Бор предложил модель [19], в которой быст-
рый ион при движении в среде сохраняет только
электроны, орбитальная скорость которых боль-
ше скорости иона V:

(13)

где V0 = 2.19 × 108 см/с. Это соотношение было
уточнено на основе модели атома Томаса−Ферми:

(14)

В приближениях (13) и (14) средний заряд ионов
не зависит от Zt, и отличиями в значениях для га-
зовых и твердых мишеней пренебрегают.

Точность аппроксимации экспериментальных
распределений улучшается, если учитывать отли-
чия в параметрах газовых и твердых мишеней [17].
Наиболее точными выражениями для среднего
заряда ионов в диапазоне  считают со-
отношения, полученные отдельно для газовых и
твердых мишеней [20]. В этом подходе зависи-
мость  описывается медленно изменяю-
щимися аналитическими функциями от Z и Zt,
что приводит к усредненной зависимости без уче-
та оболочечной структуры иона и атома мишени.
Соотношения  и  в [20] от
значения плотности мишени не зависят, и, следо-
вательно, для величины среднего заряда ионов 
нет постепенного перехода от плотного газа к
твердой мишени. Эта особенность аналогична зави-
симости неупругих потерь энергии в единицах
[МэВ · см2/мг], которые зависят от агрегатного со-
стояния мишени, но не от ее плотности [7].

На рис. 10 приводится разность величин сред-
него заряда ионов для твердой и газовой мишеней

 =  Максимум  при-
ходится на область энергии E = 0.07–1 МэВ/нук-

2 3
0,q Z Z V V−=

2 3
0[1 exp( ( )].q Z V V Z= − −

0 1q Z≤ ≤

( , )tq Z Z

gas( , , )tq E Z Z sol( , , )tq E Z Z

q

−Δ g sq sol gas( ) ( ).q E q E− −Δ g s( )q E

лон, что соответствует экспериментальным дан-
ным на рис. 9. Энергия ионов, при которой до-
стигается максимальное отличие среднего заряда

 увеличивается при возрастании Z. Для
ионов с энергией E > 10 МэВ/нуклон средний за-
ряд ионов в газах и твердой мишени совпадает
( ). Погрешность экспериментальных
параметров d и s заметно больше, чем величины 
Это обусловлено повышением роли зарядовых
фракций малой интенсивности и увеличением их
погрешности. Ширину зарядового распределе-
ния ионов для газовых и твердых мишеней снача-
ла аппроксимировали соотношением [21]:

(15)

в котором d(E, Z) не зависит от Zt и увеличивается
как d2 ∼  в случае медленных столкновений.

Для эмпирического описания параметров ши-
рины d и асимметрии s в газообразных и твердых
мишенях было предложено использовать в каче-
стве аргумента этих функций отношение 
[22]. В этом случае область определения функций

 и  ограничена (0 ≤  ≤ 1), что
удобно для их аппроксимации. Соотношения для

 и  [22] с параметрами на основе
усреднения экспериментальных данных отдельно
в газах и в твердой среде учитывают зависимость
от Zt и удовлетворительно описывают экспери-
ментальные данные для  (риc. 11) и 
(риc. 12) в широком диапазоне значений Е.

Для оценки равновесных и неравновесных за-
рядовых фракций быстрых ионов могут быть ис-
пользованы программы ETACHA [23, 24], CASP5

−Δ g s,q

−Δ →g s 0q
.q

5 32 {1 ( ) } 4,d q Z q= −

q

q Z

( )d q Z ( )s q Z q Z

( )d q Z ( )s q Z

( )d q Z ( )s q Z

Рис. 10. Зависимость отличия равновесного среднего
заряда ионов с зарядом ядра Z в твердой и газообразной
углеродной мишенях (Zt = 6) в соответствии с эмпири-
ческими соотношениями [20], Z: 1 – 6; 2 – 10; 3 – 18.
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[25] и GLOBAL [26]. Применимость этих про-
грамм для описания зарядовых распределений
ионов ограничена областью значений энергии E ≥
≥ 10 МэВ/нуклон [23] и E ≥ 30 МэВ/нуклон [26].
Надо отметить, что результаты расчетов зарядо-
вых распределений ускоренных ионов по про-
грамме ETACHA дают удовлетворительное согла-
сие с экспериментальными данными и в более

широкой области значений энергии [27]. Расчет
 по программе ETACHA [23] согласуется с

экспериментальными данными для быстрых
столкновений (  → 1) (рис. 11).

Увеличение параметра асимметрии зарядового
распределения s для ионов в области  < 0.2 и

 > 0.8 (рис. 12) связано с влиянием кратных
процессов. Из за ограничения области зарядов
иона 0 ≤ q ± k ≤ Z водородоподобный ион может
потерять только один электрон, а захватить не-
сколько. Если для ионов с зарядом ядра Z суще-
ствуют отрицательные ионы (q = –1), то ион с
q = 1 может захватить не более двух электронов, а
потерять до пяти−семи [13]. Эта асимметрия
между процессами потери и захвата нескольких
электронов является одной из причин асиммет-
рии в распределении по заряду ионов с  < 0.2
и  > 0.8.

Если считать зарядовое распределение сим-
метричным (s ≈ 0), т.е. для ионов с зарядом

 (рис. 12), равновесные зарядо-
вые фракции можно аппроксимировать распре-
делением Гаусса:

(16)

Недостатком эмпирического метода является
отсутствие оценки неравновесных зарядовых рас-
пределений и сечений перезарядки, а также игно-
рирование оболочечной структуры иона и атома
мишени. Диапазон изменения плотности некото-
рых материалов в нормальных условиях достаточ-
но большой. Например, плотность графита в за-
висимости от его марки изменятся от 1.7 до
2.4 г/см3. Эти отличия не учитывают при эмпири-
ческой оценке параметров, поскольку плотность
мишени в эмпирическую оценку параметров не
входит, а при усреднении экспериментальных
данных отличия в плотности мишеней не прини-
мали во внимание. В результате эффект плотно-
сти при замене газообразной мишени на твердую
в эмпирических оценках параметров   и

 учитывается дискретно: мишень – либо
газ, либо твердая среда.

ОСОБЕННОСТИ РАСЧЕТОВ СЕЧЕНИЙ 
ПОТЕРИ И ЗАХВАТА ОДНОГО ЭЛЕКТРОНА

Описание сечений потери и захвата электрона
ионами методами квантовой механики – сложная
теоретическая задача, поскольку рассматривается
столкновение двух многоэлектронных систем.
Модели, которая могла бы описать сечения пере-
зарядки во всем исследуемом диапазоне измене-
ния энергии, нет, поэтому теоретические расчеты
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q Z
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Рис. 11. Ширина равновесного зарядового распреде-
ления ускоренных ионов аргона в углероде. Экспери-
ментальные данные – символы; теоретические оцен-
ки – кривые: 1 – [22]; 2 – [21]; 3 – [23].
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Рис. 12. Зависимость параметра асимметрии равно-
весного зарядового распределения ускоренных ионов в
твердой среде: точки – экспериментальные данные для
ионов (Z = 5−92) в углероде, алюминии, никеле, сереб-
ре и золоте; линия – результат аппроксимации [22].
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в области медленных (V/V0 ~ 1) и быстрых (V/V0  1)
столкновений проводятся отдельно.

Для области скоростей V/V0 ~ 1 используют
метод сильной связи каналов. В этом методе вол-
новую функцию электрона в поле двух центров
представляют в виде суммы по базисным функ-
циям, а коэффициенты разложения вычисляют
из уравнения Шредингера. С увеличением заряда
иона q и скорости столкновения возрастает коли-
чество возбужденных состояний. Если при расче-
тах  для протонов в этом методе до-
статочно двух или трех базисных функций, то для
ионов Be4+ необходима уже 21 функция, для
ионов С6+ – 36, а для ионов O8+ – 46 [28]. Причем
увеличение количества базисных функций не га-
рантирует улучшения согласия результатов рас-
чета с экспериментальными данными [28].

Один из первых теоретических методов описа-
ния сечения потери электрона быстрым ионом
был предложен Н. Бором [19]. В этой модели
предполагалось, что в области скоростей V  V0
можно пренебречь связью электронов атома ми-
шени с ядром и рассматривать взаимодействие
активного электрона с атомом как взаимодей-
ствие со свободными электронами. Тогда сечение
потери быстрым ионом одного из электронов
описывается соотношением [19]:

(17)

из которого следует, что сечение потери электро-
на быстрым ионом убывает с увеличением скоро-
сти как σq,q + 1 ∼ 1/E для любых q, Z и Zt. Модель
Бора уточняли в первом порядке теории возму-
щений по параметру q/V, когда корреляции элек-
тронов в ионе и атоме мишени описывали мето-
дом Хартри–Фока, а вклад возбужденных состоя-
ний атома мишени в амплитуду учитывали в
соответствии с правилом сумм [29].

Первоначально для квантово-механического
описания сечения захвата электрона быстрыми
ионами использовали методы, основанные на
первом порядке теории возмущений. Особен-
ность этой модели состоит в том, что захват элек-
трона быстрым ионом происходит при неболь-
ших межъядерных расстояниях, на которых по-
тенциал взаимодействия иона и атома мишени
уже нельзя считать малым возмущением. Значи-
тельный вклад малых прицельных параметров
приводит к большому переданному атому мише-
ни импульсу и рассеянию иона на большие углы.
К сложности расчета амплитуды захвата электро-
на относят также отсутствие ортогональности
волновых функций начального и конечного со-
стояний, которые являются собственными функ-
циями разных гамильтонианов, и необходимость

@
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численного суммирования по возбужденным со-
стояниям рассеянного иона.

В приближении Оппенгеймера–Бринкмана–
Крамерса (ОБК) [30, 31] захват электрона проис-
ходит только за счет его взаимодействия с ионом,
а межъядерный потенциал взаимодействия и из-
менение кинематики разлета в конечном состоя-
нии за счет кулоновского взаимодействия при
q ≠ 1 не учитывают [32, 33]. В ОБК-приближении
учитывают оболочечную структуру иона и атома
мишени [34], но вычисленные значения сечений
в разы могут превышать экспериментальные дан-
ные [35]. Попытки уточнить модель в ОБК-при-
ближении столкнулись с рядом трудностей. Ока-
залось, что первое борновское приближение, в
котором дополнительно учитывается межъядер-
ное взаимодействие, порой еще хуже описывает
экспериментальные сечения σq,q − 1 при быстрых
столкновениях [36]. Изменение величины сече-
ния при учете механизмов захвата электрона,
описываемых амплитудами второго и более высо-
ких порядков теории возмущения, соизмерим с
погрешностью расчета, связанной с выбором
пробных волновых функций многоэлектронной
мишени. Трудности при использовании традици-
онной теории возмущения объясняют использо-
вание при описании процесса захвата электрона
быстрыми ионами различных вариантов метода
искаженных волн (CDW – Continuum Distorted
Waves) [37, 38], которые в приближении прямоли-
нейных траекторий (т.е. при больших прицель-
ных параметрах и малых углах рассеяния) учиты-
вают высокие порядки теории возмущений.

Другая особенность квантово-механического
описания процесса перезарядки связана с необ-
ходимостью суммирования сечений по возбуж-
денным состояниям иона и атома мишени. Если
для оценки влияния возбужденных состояний на
сечение потери электрона используют правило
сумм [29], то в расчетах сечения захвата электрона
быстрым ионом таких приближенных соотноше-
ний нет, и для получения достаточной точности ре-
зультатов расчета  требуется оценка
количества возбужденных состояний. Сложность в
проведении таких расчетов заключается в отсут-
ствии аналитических волновых функций возбуж-
денных многоэлектронных ионов [39]. Влияние
количества возбужденных состояний иона на ве-
личину  можно оценить для ионов с
q = Z, когда образуется водородоподобный ион и
известны волновые функции всех его возбужден-
ных состояний. Из результатов расчетов

 в ОБК-приближении следует, что
для ионов с q = Z и E > 50 МэВ/нуклон электрон
захватывается преимущественно в основное со-
стояние водородоподобного иона, но при умень-
шении E количество возбужденных состояний
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рассеянного иона и их влияние на сечение воз-
растает. Например, в расчетах  для
ионов Ne+ с энергией E > 2 МэВ/нуклон в газах
необходимо учитывать все возбужденные состоя-
ния с главным квантовым числом n ≤ 5 для актив-
ного электрона [33]. При вычислении сечений с
учетом эффекта плотности требуется оценка ве-
роятностей радиационного распада и потери
электрона возбужденными ионами. Эти допол-
нительные параметры зависят от энергии ионов,
атомной структуры сталкивающихся частиц (вол-
новых функций), плотности мишени и количе-
ства возбужденных состояний [40]. В расчетах

 с водородоподобными волновыми
функциями для многоэлектронных ионов q > Z – 1
количество возбужденных состояний увеличива-
ется с возрастанием E и даже в газах на несколько
порядков может превышать количество возбуж-
денных состояний при столкновениях ионов с
q = Z [41].

Таким образом, нет модели, которая могла бы
описать сечения потери и захвата одного электро-
на в диапазоне энергии от нескольких кэВ/нук-
лон до десятков МэВ/нуклон. Наиболее сложным
для теоретического описания процессов переза-
рядки в газах является диапазон энергии E = 0.1–
1 МэВ/нуклон, в котором нарушаются условия
применимости метода сильной связи каналов и
теории возмущения по параметру q/V. В этом диа-
пазоне энергии на величину сечений перезарядки
оказывают влияние процессы образовании и рас-
пада возбужденных состояний атома мишени и
иона, а также процессы потери и захвата ионом
нескольких электронов в одном столкновении.
На эту же область энергии приходится максимум
неупругих потерь энергии [7].

СЕЧЕНИЯ ПЕРЕЗАРЯДКИ ДЛЯ ИОНОВ
ОТ БОРА ДО КСЕНОНА

Сечение захвата одного электрона медленными
ионами слабо зависит от энергии  ≈
≈ const при E < 0.1 МэВ/нуклон. В области быстрых
столкновений (E ≥ 0.3 МэВ/нуклон), наоборот,
сечение захвата одного электрона 
быстро уменьшается с увеличением E, и его мож-
но представить в виде степенной функции
σq,q − 1(E, Z, Zt) ~ 1/Eα, где α > 0 – безразмерный
параметр, который вычисляется в ОБК-прибли-
жении. Для столкновений протона и атома водо-
рода α = 5.5. В случае многоэлектронного атома
величина α уменьшается из-за отличий в скоро-
сти электронов на разных оболочках атома мише-
ни. При увеличении скорости иона возрастает ве-
роятность захвата электрона из внутренних обо-
лочек атома мишени, что может привести к
осциллирующей зависимости σq,q − 1(E, Z, Zt) от Zt

1,0( , , )tE Z Zσ
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[34]. Среднее значение параметра α для столкно-
вения быстрых протонов с многоэлектронными
атомами составляет α = 4.8 [42]. Расчеты в ОБК-
приближении для многозарядных ионов с Z ≥ 5
дают значения α ≈ 4.5 для Zt ≤ 2, α ≈ 3.5 для Zt = 7,
α ≈ 3.0 для Zt = 18 и α ≈ 2.85 для Zt ≥ 36 [43].

Сечение потери одного электрона σq,q + 1 с ро-
стом скорости иона сначала увеличивается из за
увеличения импульса, передаваемого активному
электрону, а затем уменьшается как 1/E из-за со-
кращения времени взаимодействия. Зависимость
σq,q + 1 ~ 1/E для быстрых столкновений следует из
первого порядка теории возмущений (17) и не за-
висит от q, Z и Zt. Когда скорость столкновения V
и скорость валентных электронов в ионе с заря-
дом q совпадают, сечение  достигает

максимального значения  где
энергия Eq пропорциональна энергии связи ва-
лентного электрона в ионе 

Теоретическая зависимость сечений 
 от энергии позволяет вычислить зарядо-

вые фракции  и средний заряд ионов  в
равновесном зарядовом распределении. Величи-
на  вычисляется из нормировки

 на эмпирическое значение среднего заряда
ионов в равновесном зарядовом распределении в
газах  [20]. При этом также использу-
ется нормировка  в области энергии

E ≈ 0.1 МэВ/нуклон и  на имеющи-
еся экспериментальные данные. Результаты рас-
четов  с использованием данных 
вычисленных методом Хартри–Фока [44], пока-
зывают, что  уменьшается с увели-
чением заряда ионов.

Для вычисления сечений потери и захвата од-
ного электрона в твердых мишенях 
используют приближение, в котором отличие се-
чений перезарядки в газах и твердой мишени сво-
дится к масштабному множителю [45, 46]:

(18)

Считается, что коэффициент  учи-
тывающий влиянием возбужденных состояний
иона, не зависит от заряда иона q. Величина

 определяется из нормировки вычис-

ленного с сечениями  среднего за-
ряда  на эмпирическое значение в равновес-
ном зарядовом распределении для твердых мише-
ней  [20]. Из экспериментального

+σ , 1( , , )q q tE Z Z

+σmax
, 1( , , ),q q q tE Z Z

.qε

±σ , 1q q

( , , )tE Z Z
( )qF E ( )q E

+σmax
, 1( , , )q q q tE Z Z

( )q E

gas( , , )tq E Z Z

−σ , 1( , , )q q tE Z Z

+σmax
, 1( , , )q q q tE Z Z

+σmax
, 1( , , )q q q tE Z Z ,qε

+σmax
, 1( , , )q q q tE Z Z

±σsol
, 1( , , )q q tE Z Z

+ + −

− − −

σ = σ

σ = σ

sol gas
, 1 , 1 g s

sol gas
, 1 , 1 g s

( , , ) ( , , ) ( , , ),

( , , ) ( , , ) ( , , ).
q q t q q t t

q q t q q t t

E Z Z E Z Z С E Z Z

E Z Z E Z Z С E Z Z

−g s( , , ),tС E Z Z

−g s( , , )tС E Z Z

±σsol
, 1( , , )q q tE Z Z

( )q E

sol( , , )tq E Z Z



54

ПОВЕРХНОСТЬ. РЕНТГЕНОВСКИЕ, СИНХРОТРОННЫЕ И НЕЙТРОННЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ  № 3  2021

НОВИКОВ, ТЕПЛОВА

соотношения  (рис. 9)
следует дополнительное условие 
Зависимость  от параметров каче-
ственно аналогична зависимости на рис. 10. Этот
коэффициент увеличивается с возрастанием Z,
а в случае быстрых столкновений, когда

 ≈  и влияние эффекта
плотности на сечения перезарядки ионов умень-
шается, 

Эффект плотности для процессов потери и за-
хвата электронов учитывают с помощью одного и
того же коэффициента  Это упроще-
ние, так как влияние возбужденных состояний на
сечения потери и захвата в общем случае отлича-
ется. Однако использование, например, двух раз-
ных по величине коэффициентов для сечений по-
тери и захвата электрона приводит к сильной кор-
реляции между ними и нарушает однозначность
вычисления сечений  Другая осо-
бенность состоит в том, что модель учета агрегат-
ного состояния мишени связана с использовани-
ем в расчетах эмпирического среднего заряда [20],
величина которого от плотности мишени не за-
висит.

На рис. 13 приведены сечения захвата и потери
одного электрона ионами Ar5+ в углероде. Важной
здесь оказывается точка пересечения сечений по-
тери и захвата. При этой энергии ион с равной ве-
роятностью может как захватить, так и потерять
один из своих электронов, и  При переходе
от газа к твердой мишени сечение 

увеличивается, а сечение  уменьша-
ется. Это приводит к уменьшению энергии, при
которой  ≈  и значе-
ние  достигается при меньшей энергии.
Сдвиг максимума сечения потери электрона в
твердой мишени по сравнению с газами объясня-
ется влиянием возбужденных состояний иона и
уменьшением средней энергии связи валентного
электрона.

Использование сечений  позво-
ляет получить хорошее согласие теоретического
значения  с экспериментальными данны-
ми, но ширина зарядового распределения 
оказывается заниженной [47]. Для равновесного
зарядового распределения это отличие может до-
стигать 20–30% и объясняется необходимостью
учета влияния кратных процессов на зарядовое
распределения ионов.

Для описания сечений  (0 ≤ q ±
± k ≤ Z, k ≥ 2) в настоящей работе предлагается
использовать приближение, в котором отноше-
ние сечений в процессах потери и захвата не-
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скольких электронов одинаковое и не зависит от
заряда ионов q и количества активных электронов k:

(19)

(20)

Коэффициенты для газовой  и твер-
дой  мишеней вычисляют из норми-
ровки ширины равновесного распределения

 рассчитанной с этими сечениями, на эмпи-
рические значения  в газах и твердых ми-
шенях [22]. Использование одного общего для се-
чений всех кратных процессов коэффициента

 который не зависит от параметров q и
k в (19), (20), является упрощением, связанным с
необходимостью получения однозначности ре-
зультатов расчетов 

Таким образом, для оценки сечений переза-
рядки предлагается метод, который основан на
экспериментальных данных, теоретических мо-
делях и эмпирической оценки эксперименталь-
ных параметров равновесного зарядового распре-
деления ионов. Для этого сначала используют
теоретические модели, чтобы описать зависи-
мость сечений σq, q ± 1(E, Z, Zt) в газах от энергии E.
Далее проводится нормировка этих сечений на
экспериментальные значения, что позволяет
описать зависимость σq, q ± 1(E, Z, Zt) от q, Z и Zt в
газах. Затем используют эмпирические значения
параметров равновесного зарядового распределе-
ния  и  из величины которых для
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Рис. 13. Результаты расчета сечений потери и захвата
одного электрона ионами Ar5+ в углероде: пунктир-
ные линии – для газа; сплошные линии – для твердой
мишени с учетом поправки на эффект плотности.
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газовых и твердых мишеней вычисляют масштаб-
ные множители   Одина-
ковое количество входных и выходных парамет-
ров в таком подходе обеспечивает однозначность
в результатах вычисления сечений перезарядки.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Предложен метод, который позволяет полу-

чить сечения перезарядки ионов в газообразных и
твердых мишенях в диапазоне параметров 0 ≤ q ≤ Z,
5 ≤ Z ≤ 54, 1 кэВ/нуклон ≤ E ≤ 50 МэВ/нуклон.
Границы этого диапазона объясняются несколь-
кими причинами. Верхняя граница по энергии
ионов (E = 50 МэВ/нуклон) обусловлена мало-
стью величины зарядовой фракции FZ – 1 для
ионов с Z = 54. В случае медленных столкновений
(E < 1 кэВ/нуклон) становятся заметными эф-
фекты, связанные с тепловыми колебаниями и
резонансами атомов мишени, которые в рассмот-
ренной модели не учитываются. Для легких
ионов (Z ≤ 4) ухудшается согласие эмпирических
параметров  и  с эксперимен-
тальными данными, и сечения перезарядки для
этих ионов надо оценивать другими методами.
Влияние кратных процессов на зарядовое распре-
деление ионов усиливается с увеличением Z. Для
ионов ксенона (Z = 54) появляется область энер-
гии, где  → 1, и процессы потери и за-
хвата нескольких электронов в одном столкнове-
нии уже нельзя рассматривать как поправку к за-
рядовому распределению, которое описывается
только сечениями σq, q ± 1(E, Z, Zt). Видимо, в этой
области зарядов и энергии ионов с Z > 54 требу-
ются уточнение приближения парных столкнове-
ний и учет взаимодействия иона одновременно с
несколькими электронами атома мишени.

Значение предложенного метода объясняется
новыми перспективами, которые открываются
при использовании сечений перезарядки, вычис-
ленных в широком диапазоне энергии и зарядов
ионов. Эти сечения позволяют учесть особенно-
сти неравновесных процессов при установлении
зарядового распределения в поверхностных слоях
мишени, определить неупругие потери энергии в
отдельных процессах и описать распределение
ионов по заряду и энергии в рамках единой модели.
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Evaluation of the Charge Changing Cross Sections in Ion-Atomic Collisions
N. V. Novikov1, *, 1, **
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To evaluate the charge changing cross sections, a method is proposed that is based on experimental data, the-
oretical models, and an empirical estimate of the experimental parameters in the equilibrium charge distri-
bution of ions. The method makes it possible to obtain the cross sections for the loss and capture of one and
several electrons in gaseous and solid targets recommended for estimating the cross section, taking into ac-
count the influence of the excited states of the ion and the target atom.
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