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Представлены методы и средства моделирования различных характеристик (та-
ких как сечения, скорости реакций и др.) элементарных процессов атомной и мо-
лекулярной физики, основанные на квантовой теории рассеяния в системе не-
скольких частиц. Проанализированы результаты моделирования процессов 
рассеяния электронов и атомов двухатомными и многоатомными молекулами, 
находящимися в определенных возбужденных колебательно-вращательных состоя-
ниях. Рассмотрены различные приближения, необходимые для построения адекват-
ных моделей реальных физических систем, состоящих из нескольких тел, которые 
применимы для моделирования как прямых реакций, так и реакций, происходящих 
с образованием промежуточного переходного комплекса. Результаты моделиро-
вания сечений столкновений электронов и атомов с молекулами и молекул между 
собой сопоставлены с имеющимися экспериментальными данными и результата-
ми расчетов других авторов.  
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Введение. Для удовлетворения потребностей практики, связанных 

с разработкой новых химических лазеров на электронных переходах 
атомов и молекул [1, 2], средствами диагностики плазмы [1–3], лазер-
ным термоядерным синтезом [1–4], астрофизическими исследования-
ми [1–5], развитием новых нанотехнологий [4], созданием новых хи-
мических соединений с заданными свойствами и целенаправленным 
поиском оптимальных путей их синтеза [1–12], с разработкой ЭВМ 
новых поколений, в частности оптических и нейроЭВМ [8], с исследо-
ванием структуры атомного ядра и элементарных частиц и другими 
задачами, необходимы новые методы и основанные на них средства 
для расчетов основных характеристик разных элементарных процес-
сов, таких как взаимодействия излучения с веществом, столкновения 
электронов и атомов с атомами и молекулами, молекул и нуклонов 
между собой и многие другие. К примеру, для расширения спектраль-
ного диапазона и повышения мощности подобных химических лазеров 
[1, 2] необходимо проводить целенаправленный поиск химических ре-
акций, обладающих заданными свойствами, экспериментальное изу-
чение которых не позволяет в конкретных приложениях получить 
данные необходимой точности и полноты. По этим причинам в насто-
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ящее время большое внимание уделяется методам математического 
моделирования подобных процессов [13–19]. 

Основные трудности при моделировании ключевых характери-
стик элементарных процессов ядерной, атомной и молекулярной фи-
зики связаны с многомерностью задачи и тем, что для наиболее ти-
пичных реакций не выполняются приближения теории возмущений 
[6–8]. В настоящее время можно выделить несколько направлений, по 
которым проводится построение подобных математических моделей: 
математические модели, основанные на классических уравнениях 
Гамильтона — Якоби, полуклассических, квазиклассических пред-
ставлениях, а также модели, основанные на адиабатическом прибли-
жении, квантово-механические модели. 

Принципиальные трудности при решении задачи рассеяния связа-
ны со сложностью формулировки асимптотических граничных усло-
вий для состояний рассеяния. Это обстоятельство особенно ярко про-
является в расчетах сечений при энергиях налетающих частиц выше 
порога развала на свободно движущие частицы (диссоциация). Имен-
но поэтому при решении подобных задач во многих работах [5–8] су-
щественное внимание уделяется разработке упомянутых выше мето-
дов и различных модификаций адиабатического, борновского и других 
приближений. Главная особенность этих методов состоит в том, что 
реальная многочастичная система приводится к двухчастичной, в рам-
ках которой и определяют все динамические характеристики процес-
сов рассеяния (амплитуды, фазы и сечения рассеяния, константы ско-
ростей реакций и т. п.). В результате таких приближений существенно 
сужается спектр исследуемых свойств реальной многочастичной си-
стемы, поскольку она в отличие от двухчастичной обладает каче-
ственно новыми свойствами. 

Следующим естественным приближением для последовательных 
квантово-механических расчетов сечений элементарных процессов 
ядерной, атомной и молекулярной физики является метод квантовой 
задачи рассеяния в системе нескольких частиц. 

Наиболее последовательным и математически корректным мето-
дом моделирования элементарных процессов в области низких и сред-
них энергий является метод, основанный на интегральных уравнениях, 
сформулированных Л.Д. Фаддеевым и О.А. Якубовским [7], которые 
описывают нерелятивистское движение нескольких частиц, взаимо-
действующих с помощью парных потенциалов. 

Корректная формулировка задачи рассеяния для системы не-
скольких частиц, описанная в этих работах, позволила реализовать 
новые численные методы для моделирования различных процессов 
ядерной, атомной и молекулярной физики, математически строго 
обосновать приведенные выше приближенные методы решения много-
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частичных задач и корректно определить границы их применения, а 
также взаимосвязь между ними. 

Первые попытки применить интегральные уравнения квантовой 
теории рассеяния для расчетов различных элементарных процессов 
были предприняты в работах [5–8]. Однако основное внимание в них 
было уделено постановке задачи, выбору основных приближений 
и численных методов решения. В результате было установлено, что по-
строенные модели этих работ эквивалентны моделям с применением 
приближения Борна. Численное решение уравнений Фаддеева — доста-
точно трудоемкая задача, связанная с большими вычислительными 
трудностями прямого численного решения систем интегральных урав-
нений (СИУ), определяемых в основном их нелокальной природой. 

По этим причинам в работах [6–8] было предложено использо-
вать дифференциальные уравнения, полученные путем дифференци-
рования интегральных уравнений в конфигурационном пространстве. 
Основные достоинства дифференциальной формулировки: 

 локальность дифференциальных уравнений значительно со-
кращает вычислительные ресурсы, необходимые для обращения мат-
риц, возникающих после дискретизации СИУ; 

 асимптотика каждой отдельной компоненты волновой функции 
(ВФ) для пары частиц описывается в терминах соответствующих 
якобиевых координат и содержит лишь один член, порожденный 
собственной функцией данной связанной пары, а не сумму по всем 
парам, как в случае решения уравнения Шредингера; 

 позволяет получить модифицированные дифференциальные 
уравнения для задачи рассеяния в системе заряженных частиц на ос-
нове прямых асимптотических методов; 

 появилась возможность исследовать низкоэнергетические и уг-
ловые особенности в амплитудах рассеяния систем нескольких заря-
женных частиц и получить обширную информацию об особенностях 
протекания элементарных процессов и методов управления этими 
процессами; 

 позволяет создать методы и средства решения задачи рассея-
ния в системе нескольких тел в модели граничных условий [6, 7]. 

Системы интегральных уравнений (СИУ) и системы дифферен-
циальных уравнений (СДУ) квантовой теории рассеяния в системе 
нескольких частиц, полученные в работах [6–8], являются основой 
для решения многочисленных теоретических и прикладных задач 
квантовой механики, математической физики, гидродинамики, тео-
рии упругости и других научных областей. 

Аналитическое решение СИУ и СДУ в общем случае — скорее 
исключение [6, 7], чем правило. Значительный интерес представляют 
методы численного решения таких уравнений, ставших особенно ак-
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туальными в связи с их широким применением для моделирования 
разных характеристик элементарных процессов ядерной, атомной 
и молекулярной физики. Исследование и разработка разных численных 
методов решения этих уравнений и их реализация в виде соответству-
ющих пакетов прикладных программ (ППП) [8–12] являются актуаль-
ными задачами для исследования и разработки новых математических 
моделей теории столкновений в системах нескольких частиц. 

При проведении серийных расчетов разных характеристик элемен-
тарных процессов и функционировании этих ППП в автоматизирован-
ных системах, обслуживающих базы данных моделей, и основных ха-
рактеристик элементарных процессов особую важность приобретает 
качество программного обеспечения (ПО) ППП. Под качеством здесь 
следует понимать эффективность использования ресурсов (времени 
центрального процессора, оперативной и внешней памяти, каналов 
ввода–вывода и т. д.) как однопроцессорных, так и многопроцессор-
ных вычислительных комплексов, возможность применения этого ПО 
на любых ЭВМ (мобильность), надежность и т. д. [12]. 

Для обеспечения эффективности использования ресурсов были 
разработаны методы и средства статического и динамического ана-
лиза ПО [8–12], позволяющие реализовать статическую и динамиче-
скую оптимизацию ресурсов применяемых вычислительных систем, 
в том числе и специализированных, которые состоят из векторных 
и матричных процессоров. 

Надежность работы ПО прогнозировалась с помощью специаль-
но разработанной системы моделей надежности [12], основанной на 
методе группового учета аргументов. 

Мобильность обеспечивалась посредством последовательно при-
меняемого принципа модульности, который определяет локализацию 
зависимости от конкретной ЭВМ только внутри отдельных модулей 
и позволяет разрабатывать хорошо структурированное и документи-
рованное ПО. 

В области атомной физики на основе метода квантовой теории 
рассеяния в системе нескольких частиц как в интегральной, так 
и в дифференциальных формах с использованием разработанных 
численных методов и реализованного на их основе ПО в виде ППП 
построены адекватные модели различных процессов связанных со-
стояний и состояний рассеяния (упругого рассеяния, возбуждения, 
перестройки и диссоциации), происходящих при столкновении про-
тонов с атомами и ионами, электронов с двухатомными молекулами, 
находящихся как в основных, так и возбужденных колебательно-
вращательных состояниях [7, 8]. 

В области молекулярной физики построены модели элементар-
ных процессов, происходящих при столкновении атомов с двухатом-
ными и трехатомными молекулами, а также процессов с участием 
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трех атомов, первоначально находящихся в свободном состоянии, 
и двухатомных молекул между собой. 

В области ядерной физики на основе предлагаемого метода выпол-
нены расчеты процессов, происходящих при столкновении нейтронов 
и протонов с дейтонами, альфа-частиц с ядрами 8Be, а также связанных 
состояний иона позитрония, ядер трития и гелия-3 [5, 8–12, 14]. 

Математические основы построения моделей. Интегральные 
уравнения квантовой теории рассеяния в системе трех тел [6, 7] фор-
мулируются для трех частей, на которые разбивается полная ВФ си-

стемы трех тел 
3

1

,


   i
i

 каждая из которых соответствует всевоз-

можным разбиениям системы трех частиц на невзаимодействующие 
подгруппы. Эти уравнения в импульсном пространстве в случае рас-
сеяния частицы 1 на связанной паре (2,3) имеют вид [6, 7]: 

1 0 ( ) ( ),      i i i i j kG Z T                             (1) 

где ,  ,  1,  2,  3;  3,1,  2;  2,1,  3.i j k  

Здесь i  описывает исходное состояние системы трех тел, т. е. сво-

бодное движение частицы 1 и связанное состояние пары (2,3); 1i  — 

функция Хевисайда; 1
0 0( ) ( ) G Z H Z  ( 0, Z E i  E  — полная 

энергия системы трех тел, равная сумме кинетической энергии нале-
тающей частицы 1 и энергии связи пары (2,3), 0 H  — оператор сво-

бодного движения трех частиц);  j  и k  — компоненты полной 

волновой функции системы трех тел; iT  — парная Т-матрица, опре-

деляемая однозначно через парные потенциалы взаимодействия  V  
с помощью уравнений Лимпана — Швингера [6–8]: 

. i i i i iT V V G T                                             (2) 

Для описания движения трех частиц в системе центра инерции 
воспользуемся общепринятыми координатами Якоби, которые опре-
деляются по формуле 

 3 2 2 3
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2 3
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где ,im  


iq  — массы и импульсы каждой частицы. Аналогично опреде-

ляются координаты 2 2 3 3, , , .
  
k p k p  Используя эти переменные, получим 

0
1 1 1 1 1 1( , ) ( ) ( ).    
   
k p k p p  
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Здесь   — волновая функция начального состояния системы (2,3) 
с энергией связи 2 0

1 1; p  — импульс налетающей частицы 1. Энергия 
системы в комплексной плоскости 

02 2 1 2 3 2 3
1 1 1 23 1 23

1 2 3 2 3

( )/ 2 / 2 0, , .
( ) (

   
)

    
     

  
m m m m m

Z p n m i n m
m m m m m

 

Операторы 0 , iG T  являются интегральными и имеют ядра вида 
2( , , , ; ) ( , ; ) ( ),      

      
i i i i i i i i i i iT k k p p Z t k k Z p p p  

0 2 2
( ) ( )( , , , ; ) .

( / 2 / 2 )
      
 

       i i i i
i i i i

i jk i i

k k p p
G k k p p Z

k m p n Z
 

Парные Т-матрицы ( , ; ),
 

i it k k Z  входящие в ядра уравнений (1), 
имеют особенности по переменной Z  — полюса, соответствующие 
дискретному спектру парных подсистем, и разрез по положительной 
части вещественной оси, порождаемой спектром задачи двух тел. 
Причем явный вид этих особенностей дает спектральное представле-
ние Т-матрицы [7]: 

2

2 2 2

( , ; ) ( ) ( ) ( ) / ( )

( , , 0) ( , , 0) / ( ). 
 

        

 





     

  

i
i i i i

i

t k k Z V k k k k Z

t k x x i t k x x i dx Z x
 

Здесь 2 2( ) ( ) ( ),    
 

i i ik k k  2    , ( ) 


i i k  — энергия и компоненты ВФ 
связанного состояния двух частиц в импульсном представлении. По-
люса Т-матрицы, соответствующие дискретному спектру, порождают 
особенности в компонентах волновых функций ,i  выделяя их, по-
лучим представление 

0 0
0

2 2
( ) ( ) ( , ; ; )( , ; ) ,
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       i i i i i i i
i i i

i i i jk
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10
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j i i i j j ij j i

j
i i i i

j j j

Q k p p Z p R k p Z

B k p p Z
p n Z

      (3) 

где iB  — амплитуда рассеяния; ,jQ  ijR  — гладкие функции своих 
переменных;  j  — ВФ связанного состояния двух тел.  

Такое разделение особенностей возникает само по себе при чис-
ленном решении интегральных уравнений (1). Для однозначного 
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определения функций ,jQ  ijR  можно подставить i  в виде пред-

ставления (3) в уравнение (1) и приравнять коэффициенты при оди-
наковых особенностях. В результате получим уравнения для этих 
функций, через которые в явном виде выражаются все основные ха-
рактеристики задачи трех тел: компонента ВФ, элементы матрицы ,S  
амплитуды и сечения различных процессов, происходящих в системе 
трех тел [6–8]: 

* 

*

*

1 (2,3)       —  процессы  упругого  рассеяния; 

1 (2,3)      —  процессы  возбуждения;

2 (1,31 (2,3)
процессы перестройки с возбуждение

)
   —          

3 (1,2)

1 2 3       — 

м;

про    ионизациицессы . 





 


 
 

 

 











 (4) 

Здесь звездочкой (*) обозначены возбужденные состояния. 

Сечение процесса упругого рассеяния 4
11 1 11/ (2 ) ,   d d n R  

процессов перестройки 4
1 11/ (2 ) ,   i i fd d n p R  процесса развала 

4 0
1 3 1/ (2 ) / ,    i f id d dp n p B p  где   — сечение; 2 f ip n

  02 2 2
1/ 2 .   i i ip n k  

Аналогичные формулы можно получить для сечений рассеяния 
процессов, в которых в начальном состоянии находятся три свобод-
ные частицы: 

* 

*

*

1 (2,3)       —  процессы  упругого  рассеяния; 

1 (2,3)      —  процессы  возбуждения;

2 (1,3)
   —          

3

1 2 3
процессы перестройки с возбужде

(1,2)

1 2 3       —  

нием;

процессы   ионизации.  





 


 





 














 (5) 

Отметим, что в явном виде потенциалы не участвуют в уравнени-
ях (1), в них содержится более общая характеристика Т-матриц, свя-
занных с потенциалами уравнений (2), поэтому, хотя в данном методе 
формально и используются потенциалы, по существу моделируются 
Т-матрицы, для построения которых применяется метод Бейтмана 
[5–8]. Данный метод в некоторых случаях позволяет получить и ана-
литическое решение [7, 8]. 

Интегральные уравнения (1) обладают хорошими с математиче-
ской точки зрения свойствами (фредгольмовостью, однозначной раз-
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решимостью и др.) только при определенных условиях на двухча-
стичные данные [6, 7]: 

 парные потенциалы, в общем случае нелокальные, ( , )iV k k  яв-
ляются гладкими функциями ,k  k  и удовлетворяют условию 

 1( , ) 1 , 0;   
     iV k k k k  

 точка 0Z  не является особой точкой для уравнений (1), т. е. 
все три длины рассеяния в парных каналах конечны; 

 положительный двухчастичный спектр непрерывен (условие 
существенно для нелокальных потенциалов, поскольку только в этом 
случае могут появляться положительные собственные значения, 
и оно выполняется практически для всех реальных физических по-
тенциалов). 

Кулоновские потенциалы и потенциалы твердого кора не удовле-
творяют первому условию, причем кулоновские потенциалы приво-
дят к особенности в T-матрицах типа 2 ,k k  а потенциалы жесткого 
кора к медленному убыванию Т-матрицы при больших импульсах. 
При нарушении второго условия теряется фредгольмовость уравне-
ний (1) при 0,Z  что приводит к эффекту Ефимова [14]: при крити-
ческом значении константы связи, когда длина рассеяния впервые 
обращается в бесконечность, в системе трех частиц при определен-
ных условиях может возникнуть бесконечный дискретный спектр. 

В случае кулоновских потенциалов необходима модификация 
этих уравнений, причем в этом случае наиболее удобной является 
дифференциальная формулировка [6–8] 

 ( ) .


       i ix y i i i i j
j i

V x E V                       (6) 

где / ( ), i i i st iV n x V x  / 2 ,i k j kjn q q m  (2 /( ))( ),  
 

i j k j k j kx m m m m r r  

, ,   
     

i ij j ij j i ij j ij jx c x s y y s x c y  2 2 1; ij ijs c  

((2 ( ) / ( ))) ( ) / ( ),

((2 ) / ( ))( ),

      

  

   

  
i i j k i j k i j j k k j k

i j k j k j k

y m m m m m m r m r m r m m

x m m m m r r
 

где ( )st iV x  — парные короткодействующие потенциалы взаимодей-
ствия.  

Связь между импульсным и координатным представлениями 
определяется преобразованием Фурье 
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 3( , ) (2 ) exp ( ) ( , ) .     
        
i i i i i i i i i ik p i k x p x x y d x d y  

Для однозначного решения этих уравнений необходимо добавить 
граничные условия [6–8]: 

( , ) 0; 
 

i ii i i x yx y                                        (7) 

 

0

2 2

5/2

0 0

( , ) ( ) exp( )

ˆˆ( , ) ( ) exp

ˆˆ( , ) exp( ) / ,

  
   

   

 



  

 
i i

i i i i i i i i
x y

ij j i i j j ij
j

i i

x y x ik y iw

A y k x ik y iw

A X k i E X iw X

                (8) 

где  

    0

0

ˆ ˆln ( , ) / 2     

             

; ln 2 / 2 ;

ln 2 / 2 , .


  

    





 

  

i i i i i i ij k k k jk k
k j

i i k j
i

w n k x k x k w n E y s E

w X n E X x E E E
 

Уравнения Фаддеева (1), (6)–(8) — это точные уравнения для 
описания динамики трех попарно взаимодействующих бесструктур-
ных частиц. Предположение о парном взаимодействии между части-
цами трехчастичной системы является естественным, поскольку все 
характеристики процессов в такой системе в первую очередь будут 
определяться парным взаимодействием, что полностью подтвержда-
ют результаты экспериментов в прямых реакциях ядерной и атомной 
физики, при которых столкновения близких и парных потенциалов 
определяют всю динамику реакции [5–12, 14]. 

Здесь особо следует заметить, что метод классических траекторий 
к расчету столкновения атома с двухатомной молекулой на основе по-
верхности потенциальной энергии (ППЭ) в общем случае неприменим, 
т. е. ППЭ могут возникнуть лишь в случае, когда химическая реакция 
происходит с образованием промежуточного комплекса. Метод же 
квантовой задачи рассеяния применим к любым химическим реакци-
ям, для которых выполняются условия, перечисленные выше. 

Методы численного решения уравнений. В работах [6, 7] по-
дробно рассмотрены методы численного решения как интегральных 
(1), так и дифференциальных (6)–(8) уравнений, основанные на конеч-
но-разностной аппроксимации. Причем для уравнений (1)–(6) приме-
няется неравномерная сетка ( , ) N N  в полярной системе координат 

( , ).   Точность решения определяется плотностью узлов сетки и ве-

личиной радиуса обрезания ,


N  причем ошибка за счет фиксирова-
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ния асимптотического поведения функций при 


  N  имеет порядок 

величины 3/2( ).


NO  

Анализ ошибок, возникающих за счет дискретизации, достаточно 
сложен и требует специального рассмотрения [6–8]. 

При вычислениях на неоднородной сетке особенно важно соблю-
дать условие самосогласованности, заключающееся в следующем: 
ошибка за счет введения радиуса обрезания должна быть намного 
меньше ошибки дискретизации в окрестности границы .


N  Введем 

минимальный шаг h  в окрестности границы, т. е. 2 h 3/2 .


 N  

Проверка стабильности и самосогласованности расчетов может быть 
проведена с помощью определения сетки, радиуса обрезания и ампли-
туды рассеяния. Анализ расчетов, проведенных на основании разрабо-
танного метода и реализованных пакетов прикладных программ, пока-
зал, что при расчете состояний рассеяния в системе трех частиц 
результаты стабилизируются при 20 , 


 N R  2 ,

   NN N  где 

R  — характерное расстояние, которое в случае ядерных сил пропорцио-
нально 1 Фм, атомных — 1 Å, молекулярных — характерному расстоя-
нию между кластерами. К примеру, точность расчетов амплитуды упру-
гого рассеяния протона на дейтоне с параметрами сетки 20


 N  Фм, 

40 N  составляет не более 15 %. 

Отметим, что рассмотренный выше подход к численному реше-
нию задачи рассеяния сочетает в себе преимущества интегральных 
уравнений (существование и единственность решения) с простотой 
вычислительной схемы. Кроме того, он обладает достоинством, за-
ключающемся в том, что в качестве неизвестных двухчастичных вели-
чин здесь нужно задавать не T-матрицы, а потенциалы и собственные 
функции, отвечающие связанным состояниям. Простота вычислитель-
ного алгоритма позволяет рассматривать задачи рассеяния в реальных 
системах, состоящих из трех и более тел. 

Для реализации проведенных выше численных методов решения 
как интегральных (1), так и дифференциальных уравнений (6) 
с асимптотическими условиями (7), (8) разработан ППП на языке 
программирования Fortran [8–12]. Этот пакет успешно прошел испы-
тания на однопроцессорных, многопроцессорных, специализирован-
ных ЭВМ и введен эксплуатацию [8–12]. 

Результаты численного моделирования. В настоящее время 
моделирование различных процессов столкновений электронов с мо-
лекулами необходимы для практических исследований спектров по-
лярных сияний и свечения ночного неба в полярной ионосфере, ак-
тивных сред электроионизационных, газоразрядных и химических 
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лазеров, различных плазмохимических установок и т. д. [1–5]. В свя-
зи с этим особую важность приобретают разработка и применение 
универсальных методов и соответствующих программных средств 
для моделирования сечений этих процессов, основой которых явля-
ется квантовая теория рассеяния в системе нескольких частиц [6–8]. 
Причем именно в этом случае с единых методологических позиций 
исследуются существенно отличающиеся процессы (4,5), происхо-
дящие в системах нескольких частиц. 

Результаты моделирования сечений процессов, происходящих 
при столкновении электронов с двухатомными молекулами 

1 1

*
2 2

1 1

( , ) процессы упругого рассеяния;

( , ) процессы возбуждения;

( , ) ( )
процессы перес

   — 

тройк

  

 — 

и с возбуждением;
( )

процессы

  

    —  

        диссоциац , и и —









   


  

  

e AB v J

e AB v J

e AB v J A eA B

B eB A

e A B

 

которые находятся как в основном, так и возбужденных колебательно- 
вращательных состояниях, выполненных на основе квантовой теории 
рассеяния в системах нескольких частиц как в интегральной, так и в 
дифференциальной формах, представлены в работах [8–12]. 

В качестве конкретных двухатомных молекул были рассмотрены 
молекулы 2H ,  HD,  2D ,  2F ,  2Cl ,  2Br ,  2J ,  HF,  DF,  HCl,  DCl,  HBr,  

DBr,  HJ,  DJ,  RbCl,  RbBr,  CsCl,  CsBr,  KJ,  2Li .  Основное при-

ближение состоит в том, что взаимодействие налетающего электрона 
с электронами и ядрами молекулы-мишени заменяется взаимодей 
ствием налетающего электрона с каждым из атомов в целом, при этом 
атом считается силовым центром. Таким образом, сложная много-
частичная задача по расчетам сечений рассеяния электрона двух-
атомными молекулами сводится к задаче столкновения в системе 
трех тел, для решения которой применяется метод квантовой задачи 
рассеяния в системе нескольких тел. Данное приближение представ-
ляется разумным при энергиях налетающего электрона, меньших, 
чем энергия электронного возбуждения молекулы. 

В качестве исходных данных в подобной постановке задачи ис-
пользованы парные потенциалы взаимодействия, массы и энергии 
сталкивающихся частиц. 

В этом же приближении проявляется изотопический эффект, 
впервые предсказанный Ю.Н. Демковым [6], а также эффект Ефимо-
ва [14], который проявляется в немонотонности зависимости сечения 
рассеяния от энергии в окрестности порога развала на три свободные 
частицы. Примеры подобных расчетов представлены на рис. 1 вместе 
с экспериментальными данными [15–19].  
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Рис. 1. Зависимость сечения реакции диссоциа-
тивного прилипания электронов к молекулам во-

дорода  2H / H   (а) и их изотопозамещенным ана- 

логам D / HD  (б) и 2D / D  (в) от энергии: 

 — экспериментальные данные [15–19]; 
            — результаты расчетов настоящей работы 

 
Сравнение результатов моделирования с экспериментальными 

данными показывает, что моделирование взаимодействия электрона с 
каждым из атомов молекулы с помощью локальных и нелокальных 
потенциалов, приведенных выше в рамках многократного рассеяния, 
основанного на квантовой теории рассеяния в системе нескольких 
тел, позволяет получить удовлетворительное согласие с эксперимен-
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том (совпадение порядков сечений, включая изотопические эффекты 
и пороговые особенности). Это подтверждает адекватность предлага-
емых моделей реальным физическим системам. 

Рассмотрим применение квантовой теории рассеяния в системе 
нескольких частиц для расчетов молекулярных реакций типа: 

1 1

*
2 2

*
3 3

1 1 *
4 4

       —   

     —   колебательно-вращате

( , ) процессы упругого рассеяния;

( , )

                                     возбуждение;

( , )
(

льное

   — , ) п роцессы пе
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с
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               — 

              возбуждением;

процессы диссоциации молеку ы л
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как один из примеров конкретных расчетов следующих молекуляр-
ных систем. Рассмотрим моделирование колебательного возбужде-
ния продуктов в реакции 

3 1 1 3( ) CS( ) CO(   , ) S( )      O P X X v n P  

Отметим основные особенности этой реакции: происходит без об-
разования промежуточного комплекса, основная доля поступательной 
энергии переходит в колебательную энергию молекулы CO,  причем 
приближенная оценка этого состояния, полученная на основе модели 
столкновения в системе трех твердых шаров [15], дает следующую ве-
личину / ~ 8 / 9.v tE E  Исходя из этого, основные характеристики такой 

реакции определяются динамикой столкновения, которая достаточно 
последовательно описывается приближением квантовой задачи трех 
тел на основе уравнений (1). Применение же классических, квазиклас-
сических и приближенных квантово-механических методов расчета 
затруднено в связи с отмеченными выше недостатками этих прибли-
жений. Результаты расчета этой реакции вместе с экспериментальны-
ми данными [2–12] представлены на рис. 2. 

Зависимости сечений реакций +CsBr + Xe Cs + Br + Xe  и 
+CsBr + Hg Cs + Br + Hg  от энергии вместе с эксперименталь-

ными данными и результатами расчетов других авторов [15] пред-
ставлены на рис. 3, 4.  

Универсальность описанного метода для расчета сечений хими-
ческих реакций с участием трех атомов, первоначально находящихся 
в свободном состоянии 
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подтверждают результаты расчета колебательного возбуждения про-
дуктов в реакции 2H + H + H H ( ) H  v n  (рис. 5). На рис. 6 пред-

ставлены расчеты скорости реакции 2He + He + He He + He  вместе 

с экспериментальными данными и расчетами других авторов [15]. 

 

Рис. 2. Зависимость константы скорости реакции 
3 1 1 3( ) CS( ) CO(   , ) S( )      O P X X v n P  от  

колебательного квантового числа 13 :v  

 — результаты расчетов работы [15];  — резуль-
таты расчетов данной работы 

 
В предлагаемом методе исходными данными являются парные 

потенциалы взаимодействия энергии и массы сталкивающихся ча-
стиц, а не ППЭ, которые необходимы при проведении расчетов сече-
ний химических реакций классическими, полуклассическими и ква-
зиклассическими методами, причем именно в получении достаточно 
точного расчета ППЭ заключается основная трудность применения 



Моделирование процессов атомной и молекулярной физики… 

17 

перечисленных выше методов [2, 5, 15]. В рассматриваемом методе 
ППЭ может быть получена непосредственно в процессе решения си-
стемы уравнений, как это показано в работах [4–11]. 

 

Рис. 3. Зависимость сечений реакции +CsBr + Xe Cs + Br + Xe  

от относительной энергии: 
 —  экспериментальные данные [15];             —  результаты 

расчетов данной работы 

 

Рис. 4. Зависимость сечений реакции +CsBr + Hg Cs + Br + Hg  

от относительной энергии: 
 —  экспериментальные данные [15];  — результаты расчетов настоя-

щей работы;            —  расчеты, проведенные на основе классической механики [15] 
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Рис. 5. Зависимость константы скорости 

реакции 2H + H + H H ( ) H  v n  от ко- 

лебательного квантового числа :v  

  —  результаты расчетов данной работы 

 

Рис. 6. Зависимость константы скорости реакции 

2He + He + He He + He  от энергии: 

 — экспериментальные данные [15];  — расчеты 
работы [15], проведенные на основе классической механики;  

         — результаты расчетов настоящей работы 
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Выводы. Проанализированы методы и численные алгоритмы для 
моделирования различных характеристик (таких как сечения, скорости 
реакций и т. д.) элементарных процессов атомной и молекулярной фи-
зики, основанные на квантовой теории рассеяния в системе несколь-
ких частиц. Проведено моделирование процессов рассеяния электро-
нов и атомов двухатомными и многоатомными молекулами, 
находящимися в определенных возбужденных колебательно-
вращательных состояниях. Результаты моделирования сечений столк-
новений электронов и атомов с молекулами и молекул между собой 
согласуются с имеющимися экспериментальными данными и резуль-
татами расчетов, проведенных другими авторами. 
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The article introduces the methods and techniques of simulating various characteristics 
(such as cross-section, reaction rate etc.) of atomic and molecular physics elementary 
processes based on the quantum scattering theory within the system of several particles. 
We have analyzed the results of simulating the electrons and atoms processes of scatter-
ing by the diatomic and polyatomic molecules being in specific excited rovibrational 
states. The article considers different approximations necessary for constructing ade-
quate models of the real physical systems consisting of several bodies which are applica-
ble for both forward reactions and the reactions accompanied by the formation of the in-
termediate transition complex. We have compared the results of simulating the cross 
sections of the collisions between the electrons, atoms and molecules as well as between 
the molecules to the existing experimental data and calculations results of other re-
searchers. 
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