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ПОТЕНЦIАЛЬНЕ РОЗСIЮВАННЯ
ЕЛЕКТРОНА НА АТОМI ФОСФОРУУДК 539.184.01

Вперше теоретично дослiджено пружне розсiювання електронiв на атомах фосфору
в областi енергiй зiткнень 0,01–200 еВ. Iнтегральнi i диференцiальнi перерiзи розра-
ховано у спiн-поляризованому наближеннi безпараметричного дiйсного оптичного по-
тенцiалу. Повна та спiновi електроннi густини, електростатичний i спiновi обмiннi i
кореляцiйно-поляризацiйнi потенцiали атома фосфору знайдено у наближеннi локальної
спiнової густини теорiї функцiонала густини. Застосовуючи рiзнi наближення деталь-
но вивчено особливостi низькоенергетичної, до 10 еВ, поведiнки iнтегральних перерiзiв,
якi порiвняно з даними для сусiднiх атомiв сiрки, хлору та аргону. Спiнова обмiнна
асиметрiя розсiювання електронiв на атомi фосфору, з напiвзаповненою валентною
3𝑝3-пiдоболонкою, дослiджена з врахуванням залежностi вiд спiну обмiнної та поляри-
зацiйної взаємодiй.
К люч о в i с л о в а: оптичний потенцiал, спiн-поляризований, асиметрiя, диференцiаль-
ний перерiз, iнтегральний перерiз, фазовий зсув, парцiальний перерiз, критичний мiнi-
мум, мiнiмум Рамзауера–Таунсенда.

1. Вступ

При розсiюваннi електронiв легкими атомами з
незаповненою валентною 3𝑝-пiдоболонкою певний
iнтерес становить виявлення та вивчення впливу
поступового заповнення цiєї пiдоболонки на пове-
дiнку характеристик розсiювання. Важливим та-
кож є порiвняння такої поведiнки з даними роз-
сiювання на подiбних багатоелектронних атомах.
У данiй роботi нами, використовуючи метод опти-
чного потенцiалу, розраховано перерiзи пружно-
го розсiювання електрона атомом фосфору, еле-
ктронна конфiгурацiя основного стану якого є
1𝑠22𝑠22𝑝63𝑠23𝑝3 4S. Перерiзи порiвнюються з вiд-
повiдними розрахованими характеристиками: iн-
тегральними та диференцiальними (ДП) перерi-
зами розсiювання електрона на основних станах
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атомiв S(3𝑝4 3P) [1, 2], Cl(3𝑝5 2P) [3–5], Ar(3𝑝6 1S)
[4]. Для атома Ar ми також надаємо експеримен-
тальнi данi разом з теоретичними оцiнками [4, 6–8]
та розрахунками нашим методом. У роботах [1, 3]
розрахунки проведенi багатоконфiгурацiйним ме-
тодом Хартрi–Фока (вiд 109 до 170 конфiгурацiй
для атома S, та вiд 130 до 167 для Cl) без вра-
хування релятивiстських ефектiв. У роботi [2] ви-
користано нерелятивiстське наближення сильного
зв’язку (враховано 27 станiв) модифiкованого ме-
тоду 𝑅-матрицi з 𝐵-сплайновим представленням
електронних орбiталей та врахуванням їх неорто-
гональностi. Цей метод у напiврелятивiстському
наближеннi Брейта–Паулi з псевдостанами вико-
ристано у [5]. У роботi [4] теоретично дослiджує-
ться нерелятивiстське пружне та непружне розсi-
ювання електрона атомами аргону та хлору мето-
дом 𝑅-матрицi з псевдостанами – 4 стани для Ar
та 17 станiв для Cl. Як i в роботi [5] цi псевдостани
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в [4] введено для врахування дипольної поляриза-
цiї електронної оболонки мiшенi. У роботi [6] для
розрахункiв використано метод 𝑅-матрицi також у
нерелятивiстському наближеннi. Таке порiвняльне
зiставлення результатiв розрахункiв є важливим
у випадках, коли проведення експериментального
розсiювання частинок на хiмiчно активних атомах
має великi труднощi. З результатiв порiвняння та-
кож стає ясною теоретична достовiрнiсть розрахо-
ваних характеристик.

Зауважимо, що подiбне порiвняння ранiше було
теоретично розглянуто у роботi [9] на прикладi пар
атомiв N, Ne та P, Ar. Було використано нереля-
тивiстський опис з точною обмiнною взаємодiєю та
модельним врахуванням поляризацiйної взаємодiї.

Атомнi системи з однiєю напiвзаповненою пiд-
оболонкою описують у спiн-поляризованному на-
ближеннi [10, 11], тобто з врахуванням спiнової по-
ляризацiї електронних пiдоболонок. Вiдповiдно до
правила Хунда [10] основний стан таких систем
має максимальний спiн, який визначається еле-
ктронами напiвзаповненої пiдоболонки. Вся еле-
ктронна оболонка атома розбивається на двi запов-
ненi спiновi пiдоболонки. Для знаходження повної
i спiнових електронних густин та потенцiалiв роз-
сiювання нами використовується наближення ло-
кальної спiнової густини (ЛСГ) теорiї функцiонала
густини (ТФГ) [11].

Обмiнна взаємодiя налiтаючого електрона з фi-
ксованим напрямком спiну зi спiн-поляризованим
атомом можлива лише з електронами вiдповiдної
спiнової пiдоболонки. Отже, розсiювання електро-
нiв на атомi фосфору може бути розглянуто у двох
випадках: коли напрямки спiнiв налiтаючого еле-
ктрона та атома збiгаються – розсiювання з пара-
лельними спiнами та коли цi спiни мають протиле-
жнi напрямки – розсiювання з антипаралельними
спiнами.

Вiд спiну системи залежить також поляризацiй-
на взаємодiя налiтаючого електрона з атомом. У
внутрiшнiй областi атома поляризацiйна взаємо-
дiя визначається кореляцiйною взаємодiєю налiта-
ючого електрона з електронами мiшенi (див., на-
приклад, [12, 13]). Ця взаємодiя в ТФГ описується
кореляцiйним функцiоналом, який у наближеннi
ЛСГ для неоднорiдного спiн-поляризованного еле-
ктронного газу визначається густиною кореляцiй-
ної енергiї. В роботi [14] визначенi залежнi вiд спi-
ну поляризацiйнi потенцiали.

У данiй роботi розрахунки характеристик роз-
сiювання проводимо методом дiйсного оптично-
го потенцiалу (ОП). Отриманi в результатi роз-
рахункiв перерiзи паралельного та антипаралель-
ного розсiювання дають змогу розрахувати спiно-
ву обмiнну асиметрiю розсiювання електронiв [15]
(див. також [14, 16]).

2. Теоретичний метод

Електронна конфiгурацiя основного стану атома
фосфору з напiвзаповненою 3𝑝3-пiдоболонкою має
максимальний спiн 3/2, тобто електрони цiєї пiдо-
болонки за правилом Хунда мають спiвнаправле-
нi спiни. Це дозволяє зробити розбиття всiєї еле-
ктронної оболонки атома на двi заповненi спiновi
оболонки – 9 електронiв умовного напрямку спi-
ну уверх (𝑠𝑝 =↑) та 6 електронiв з спiном униз
(𝑠𝑝 =↓). З атомного розрахунку отримуємо двi еле-
ктроннi спiновi 𝜌↑(𝑟) i 𝜌↓(𝑟) та повну 𝜌(𝑟) = 𝜌↑(𝑟)+
+ 𝜌↓(𝑟) густини.

Розсiювання електрона на атомi фосфору мо-
же бути розглянуто для двох випадкiв. Коли на-
прямки спiнiв налiтаючого електрона i атома збi-
гаються – розсiювання з паралельними спiнами
(↑↑, загальний спiн системи 2) та коли цi спiни
мають протилежнi напрямки – розсiювання з ан-
типаралельними спiнами (↓↑, загальний спiн 1).
При цьому, розсiювання електрона таким спiн-
поляризованим атомом описується двома дiйсними
спiновими оптичними потенцiалами (𝜆 = ↑↑, ↓↑):

𝑉 𝜆
opt(𝑟, 𝐸) = 𝑉S(𝑟) + 𝑉 𝜆

ex(𝑟, 𝐸) + 𝑉 𝜆
pol(𝑟)+

+𝑉R(𝑟, 𝐸) + 𝑉 ±
so (𝑟). (1)

Залежний вiд спiну потенцiал 𝑉 𝜆
opt(𝑟, 𝐸) – це

сума таких потенцiалiв взаємодiї: статичного
𝑉S(𝑟), спiнових обмiнного 𝑉 𝜆

ex(𝑟, 𝐸) i поляризацiй-
ного 𝑉 𝜆

pol(𝑟), релятивiстського 𝑉R(𝑟, 𝐸) та спiн-
орбiтальної взаємодiї 𝑉 ±

so (𝑟, 𝐸) . Потенцiал 𝑉R(𝑟, 𝐸)
має вигляд (див. [17–19]):

𝑉R(𝑟, 𝐸) = −𝛼2

2
𝑉 2
S +

𝜒

4

𝑑2𝑉S

𝑑𝑟2
+

3𝜒2

8

(︂
𝑑𝑉S

𝑑𝑟

)︂2

, (2)

де 𝜒 = 𝛼2/[2 + 𝛼2(𝐸 − 𝑉S)], 𝛼 – стала тонкої стру-
ктури.

Позначення ′±′ в (1) вiдповiдає величинi повно-
го кутового моменту електрона 𝑗 = ℓ± 1/2, ℓ – ор-
бiтальний момент електрона. У виразах (1) та (2)
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𝐸 – енергiя налiтаючого електрона (використову-
ється атомна система одиниць 𝑒 = 𝑚𝑒 = ~ = 1).

Як i в наших попереднiх роботах (див., напри-
клад, [17, 20–22] та посилання там), розрахунок з
використанням дiйсних потенцiалiв (1) нижче бу-
демо називати RSEP-наближенням, а розрахунки
з (1) без врахування потенцiалу 𝑉R(𝑟, 𝐸) – SEPSo-
наближенням.

Статичний потенцiал 𝑉S(𝑟) та електроннi гу-
стини 𝜌(𝑟) i 𝜌sp(𝑟) обчисленi нами чисельно у
самоузгодженому атомному розрахунку у рам-
ках скалярно-релятивiстського та ЛСГ наближень
ТФГ з виключенням енергiї самодiї електронiв
(див., [23] та посилання там). Цi величини апро-
ксимованi аналiтичними виразами з [24] (див. рiв-
няння (А1), (А2) та вiдповiднi параметри в Дода-
тку). Потенцiал спiн-орбiтальної взаємодiї 𝑉 ±

so (𝑟)
(∼𝑑𝑉S(𝑟)/𝑑𝑟) використовуємо у виглядi виразу (5)
з [17] (див. також [25] та посилання там).

Для врахування обмiнної взаємодiї ми викори-
стовуємо наближення вiльного електронного газу
(див., [23]). Використання двох значень iмпульсу
Фермi 𝑘𝑠𝑝F (𝑟) = [6𝜋2𝜌sp(𝑟)]

1/3 у спiн-поляризовано-
му наближеннi розсiювання дає два обмiнних по-
тенцiали 𝑉 𝜆

ex(𝑟, 𝐸): 𝑉 ↑↑
ex з 𝑘↑F та 𝑉 ↓↑

ex з 𝑘↓F. Потен-
цiал iонiзацiї атома фосфору 𝐼 = 10,4992 еВ, не-
обхiдний для обмiнного потенцiалу, отримано на-
ми у тому самому наближеннi, що i статичний
потенцiал 𝑉S.

Поляризацiйний потенцiал складається iз двох
частин [12, 13] – на малих (SR) та великих (LR)
вiдстанях:

𝑉 𝜆
pol(𝑟) =

{︃
𝑉 𝑝SR𝜆 (𝑟), 𝑟 ≤ 𝑟𝜆𝑐

𝑉 𝑝LR(𝑟), 𝑟 > 𝑟𝜆𝑐 ,
(3)

де 𝑟𝜆𝑐 точки перетину двох частин потенцiалу (див.
нижче). Як було зазначено вище, у внутрiшнiй
областi атома 𝑉 𝜆

pol(𝑟) визначається кореляцiйною
взаємодiєю налiтаючого електрона з електронами
мiшенi. В наближеннi ЛСГ ТФГ функцiонал цiєї
взаємодiї є

𝐸LSD
𝑐 [𝜌↑, 𝜌↓] =

∫︁
𝑑r𝜌(r)𝜀𝑐[𝜌↑(r), 𝜌↓(r)]. (4)

Густина енергiї 𝜀𝑐[𝜌↑(𝑟), 𝜌↓(𝑟)] ≡ 𝜀𝑐[𝑟𝑠(𝑟), 𝜁(𝑟)] ви-
значається функцiєю спiнової поляризацiї 𝜁(𝑟) =
= [𝜌↑(𝑟) − 𝜌↓(𝑟)]/𝜌(𝑟) i радiусом Вiгнера 𝑟𝑠(𝑟) =
= {3/[4𝜋𝜌(𝑟)]}1/3 та обчислюється за формулами з

[14]. На вiдстанях 𝑟 ≤ 𝑟𝜆𝑐 поляризацiйний потенцi-
ал, отриманий варiацiйно з (4), має вигляд [14, 16]:

𝑉 𝑝SR𝜆 (𝑟) = 𝜀𝑐(𝑟𝑠, 𝜁)−
𝑟𝑠
3

𝑑𝜀𝑐
𝑑𝑟𝑠

± (1∓ 𝜁)
𝜕𝜀𝑐
𝜕𝜁

. (5)

В (5) верхнi знаки “+” та “−” вiдповiдають ви-
падку 𝜆 =↑↑ , а нижнi знаки “−” та “+” випадку
𝜆 =↓↑. Похiднi 𝑑𝜀𝑐/𝑑𝑟𝑠 та 𝜕𝜀𝑐/𝜕𝜁 в (5) визначенi в
[14] (див., також, Додаток В в [16]).

На вiдстанях 𝑟 > 𝑟𝜆𝑐 поляризацiйний потенцiал
має вiдомий асимптотичний вигляд 𝑉 𝑝LR(𝑟) =
= −𝛼𝑑(0)/2𝑟

4, де 𝛼𝑑(0) – дипольна статична поля-
ризовнiсть. Двi частини поляризацiйного потенцiа-
лу, 𝑉 𝑝SR𝜆 (𝑟) та 𝑉 𝑝LR(𝑟) перетинаються перший раз
в точках: 𝑟↑↑𝑐 = 6,456 𝑎0 для паралельного 𝜆 =↑↑
та 𝑟↓↑𝑐 = 3,980 𝑎0 для антипаралельного 𝜆 =↓↑
розсiювання (тут 𝑎0 – атомна одиниця довжини,
яка дорiвнює першому радiусу Бора атома водню).
Поляризовнiсть атома фосфору 𝛼𝑑(0) = 30,65 𝑎30
отримана нами у локальному наближеннi часоза-
лежної ТФГ [23, 26] з релятивiстським ефектив-
ним локальним потенцiалом (див. [22, 27] та посил-
ання там).

Вiдзначимо, що у роботах [14, 16, 28] на прик-
ладi ряду атомiв було продемонстровано, що при
обчисленнi асиметрiї розсiювання електрона ато-
мом, який має напiвзаповнену валентну пiдоболон-
ку, недостатньо враховувати спiнову залежнiсть
тiльки обмiнної взаємодiї, а потрiбно також вра-
ховувати спiнову залежнiсть поляризацiйної взає-
модiї.

Пiд час розрахункiв перерiзiв розсiювання у ши-
рокому iнтервалi енергiй можливе використання
усередненого оптичного потенцiалу:

𝑉 av
opt(𝑟, 𝐸) = 𝑉S(𝑟) + 𝑉 av

ex (𝑟, 𝐸) + 𝑉 av
pol(𝑟)+

+𝑉R(𝑟, 𝐸) + 𝑉 ±
so (𝑟), (6)

де 𝑉 av
ex = (𝑉 ↑↑

ex + 𝑉 ↓↑
ex )/2 та потенцiал 𝑉 av

pol має усе-
реднену короткодiйну частину 𝑉 𝑝SRav = (𝑉 𝑝SR↑↑ +

+𝑉 𝑝SR↓↑ )/2. Усереднений оптичний потенцiал зру-
чно використовувати у громiздких розрахунках
для пошуку критичних мiнiмумiв в ДП та точок
повної спiнової поляризацiї розсiяних електронiв.

У результатi розрахункiв з потенцiалами
𝑉 𝜆
opt(𝑟, 𝐸) (1) маємо чотири набори парцiальних

дiйсних фазових зсувiв 𝛿𝜆,±ℓ (𝐸). Для розрахункiв
фаз, як i в наших попереднiх роботах [20–23, 25,
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Рис. 1. Енергетична залежнiсть перерiзу пружного роз-
сiювання (в одиницях 10−20 м2) електронiв атомами фо-
сфору (𝑎) та аргону (𝑏). Розрахунки в релятивiстсько-
му RSEP-наближеннi: суцiльна лiнiя – спiн-поляризований
(SPA) пiдхiд; штрихова лiнiя – спiн-неполяризований (LA)
пiдхiд. Розрахунки з врахуванням спiн-орбiтальної взаємо-
дiї в SEPSo-наближеннi: пунктир з двома крапками – SPA
пiдхiд; пунктир з крапкою – LA пiдхiд. Експериментальнi
данi: +, [7]; Δ, [33]; ∘, [34]

27–30], використано метод фазових функцiй [31,
32]. Опис чисельного розв’язку фазових рiвнянь
наведено в [20–23, 25]. Маючи фазовi зсуви 𝛿𝜆,±ℓ ,
можемо знайти “прямi” амплiтуди розсiювання:

𝑓𝜆(𝐸, 𝜃) =
1

2𝑖𝑘

∞∑︁
ℓ=0

{︁
(ℓ+ 1)[exp(2𝑖𝛿𝜆,+ℓ )− 1]+

+ ℓ[exp(2𝑖𝛿𝜆,−ℓ )− 1]
}︁
𝑃ℓ(cos 𝜃) (7)

та амплiтуди розсiювання з “переворотом” спiна

𝑔𝜆(𝐸, 𝜃) =
1

2𝑖𝑘

∞∑︁
ℓ=1

[exp(2𝑖𝛿𝜆,−ℓ )−

− exp(2𝑖𝛿𝜆,+ℓ )]𝑃 1
ℓ (cos 𝜃), (8)

де 𝜃 – кут розсiювання, 𝑘 = (2𝐸)1/2 – iмпульс на-
лiтаючого електрона, 𝑃ℓ(cos 𝜃) – многочлени Ле-
жандра, 𝑃 1

ℓ (cos 𝜃) – приєднанi функцiї Лежандра
першого роду. Спiновi диференцiальнi перерiзи па-
ралельного 𝑑𝜎↑↑/𝑑𝜃 та антипаралельного 𝑑𝜎↓↑/𝑑𝜃

пружного розсiювання визначаються цими амплi-
тудами за формулою

𝑑𝜎𝜆(𝐸, 𝜃)

𝑑𝜃
= |𝑓𝜆(𝐸, 𝜃)|2 + |𝑔𝜆(𝐸, 𝜃)|2. (9)

Кутову залежнiсть функцiї спiнової обмiнної
асиметрiї 𝐴(𝐸, 𝜃) в пружному розсiюваннi визна-
чаємо за виразом

𝐴(𝐸, 𝜃) = (𝑑𝜎↓↑/𝑑𝜃−𝑑𝜎↑↑/𝑑𝜃)/(𝑑𝜎↓↑/𝑑𝜃+𝑑𝜎↑↑/𝑑𝜃).

(10)

Усереднений диференцiальний перерiз пружно-
го розсiювання знаходимо за формулою

𝑑𝜎

𝑑𝜃
=

1

2

(︂
𝑑𝜎↑↑

𝑑𝜃
+

𝑑𝜎↓↑

𝑑𝜃

)︂
. (11)

Важливi для застосувань у фiзицi плазми iнте-
гральнi перерiзи розсiювання – пружний (𝜎𝑒𝑙), пе-
редачi iмпульсу (𝜎mom) та в’язкостi (𝜎vis) – визна-
чаємо за загальною формулою як середнi спiнових
(↑↑), (↓↑) перерiзiв:

𝜎(𝐸) = (𝜎↑↑(𝐸) + 𝜎↓↑(𝐸))/2. (12)

Для розрахункiв спiнових iнтегральних перерi-
зiв використовуємо вирази з [14].

3. Обговорення результатiв

На рис. 1–3 наведено розрахованi iнтегральнi пе-
рерiзи потенцiального розсiювання електрона ато-
мом фосфору у напiврелятивiстському (SEPSo) та
релятивiстському (RSEP) наближеннях з викори-
станням локальних спiн-неполяризованого (LA) та
спiн-поляризованого (SPA) пiдходiв. Вони порiв-
нюються з даними для атома аргону – експери-
ментальними [7, 8, 33, 34] та розрахованими нами
у RSEP та SEPSo наближеннях. Нашi результа-
ти мають непогану узгодженiсть з даними роботи
[9] – для атома фосфору вона якiсна, а для атома
аргону як якiсна, так i кiлькiсна.

Поведiнка розрахованих для фосфору перерiзiв
на рис. 1–3 є подiбною – глибокий мiнiмум та до-
сить великий максимум – та якiсно збiгається з
експериментальною для перерiзiв розсiювання на
атомi аргону [7, 8, 33, 34] (див. також [7, 8]). Вiд-
значимо, що цi перерiзи для аргону добре опису-
ються нашими розрахунками у RSEP-наближен-
нi. Нехтування в SEPSo наближеннi потенцiалом
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𝑉R(𝑟, 𝐸) (2) призводить до зсуву мiнiмумiв у бiк
менших енергiй та до менших значень перерiзiв
для припорогових енергiй (див. рис. 1, b – 3, b).
Бачимо, що, незважаючи на те, що атоми фосфо-
ру та аргону є легкими, вплив релятивiстських
ефектiв досить значний. У випадку фосфору цей
вплив iснує для обох наближень – спiн-поляризо-
ванного та бiльш грубого спiн-неполяризованно-
го (рис. 1, a–3, a). При енергiях максимумiв пере-
рiзiв – 10 еВ для пружного, 6 еВ для передачi iм-
пульсу i 4 еВ для в’язкостi – вказанi ефекти та
рiзниця у локальному описi перестають впливати
на поведiнку характеристик. Для фосфору пове-
дiнка i величина пружного перерiзу до 10 еВ, в
основному, зобов’язана перерiзу антипаралельно-
го розсiювання.

Поведiнка iнтегральних перерiзiв пружного роз-
сiювання та передачi iмпульсу для атома фосфору
подiбна до тiєї, що є для атомiв сiрки [1] та хлору
[3]. При цьому, у випадку атома S сумарний пере-
рiз в основному складається з квартетного перерi-
зу [1], а у випадку атома Cl з триплетного [3].

У роботi [2] перерiз пружного розсiювання еле-
ктрона на атомi сiрки розраховано з використан-
ням наближень 3-х, 15-ти та 27-ми станiв розкладу
сильного зв’язку модифiкованого 𝑅-матричного
методу. Поведiнка перерiзу у всiх випадках по-
дiбна до розсiювання на атомах P, S, Cl. Перше
наближення значно вiдрiзняється вiд 2-го та 3-го
у всiй областi енергiй зiткнень – вiд порога до
40 еВ. Цi два наближення дають результати близь-
кi один до одного, але у припороговiй областi енер-
гiй, <1,5 еВ, кращим є наближення з врахуванням
27-ми станiв – дає глибший мiнiмум та меншу ве-
личину його енергiї. Це свiдчить про важливiсть
ефектiв поляризацiї електронної оболонки атома
електроном при розсiюваннi.

Енергiя мiнiмуму пружного перерiзу розсiюва-
ння електрона атомом хлору у [5] має малу ве-
личину, ≈0,2 еВ. Вона є достатньо чутливою до
моделi теоретичного опису процесу розсiювання.
Це особливо стосується опису структури атома-
мiшенi. Тiльки з врахуванням поляризацiйної вза-
ємодiї з’являється згаданий вище мiнiмум в пере-
рiзi. У роботi [5] перерiз при дуже малiй енергiї
0,001 еВ дорiвнює ≈ 7 · 10−20 м2, що трохи бiльше
за перерiз при 0,01 еВ (див. таблицю) та значно
менше перерiзiв в розрахунках [3, 4]. Поведiнка
iнтегрального перерiзу передачi iмпульсу 𝜎mom по-

Рис. 2. Енергетична залежнiсть перерiзу передачi iмпуль-
су (в одиницях 10−20 м2) при пружному розсiюваннi еле-
ктронiв атомами фосфору (𝑎) та аргону (𝑏). Розрахунки в
релятивiстському RSEP-наближеннi: суцiльна лiнiя – SPA
пiдхiд; штрихова лiнiя – LA пiдхiд. Розрахунки в SEPSo-
наближеннi: пунктир з двома крапками – SPA пiдхiд; пун-
ктир з крапкою – LA пiдхiд. Експериментальнi данi: +, [8];
Δ, [33]; ∘, [34]

Рис. 3. Енергетична залежнiсть перерiзу в’язкостi (в оди-
ницях 10−20 м2) при пружному розсiюваннi електронiв ато-
мами фосфору (𝑎) та аргону (𝑏). Розрахунки в реляти-
вiстському RSEP-наближеннi: суцiльна лiнiя – SPA пiд-
хiд; штрихова лiнiя – LA пiдхiд. Розрахунки в SEPSo-
наближеннi: пунктир з двома крапками – SPA пiдхiд; пун-
ктир з крапкою – LA пiдхiд. Експериментальнi данi: ∘, [34]
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Параметри особливостей iнтегрального
пружного перерiзу розсiювання електрона на атомах P, S, Cl, Ar

Метод 𝑎, 𝑎0 𝜎 (0,01 еВ),
10−20 м2

𝐸RT, еВ
𝜎RT,

10−20 м2
𝐸max,

еВ
𝜎max,

10−20 м2

P(3𝑝3)

RSEP_LSA (𝑝) –3,380 28,541 0,24 1,3715 8,2 36,976
(𝑎) –3,621

RSEP_LA –3,780 33,867 0,31 0,5591 8,45 36,079

SEPSo_LSA (𝑝) –2,745 16,318 0,17 0,8467 7,98 37,253
(𝑎) –2,750

SEPSo_LA –3,007 20,156 0,22 0,3163 8,2 36,313

S(3𝑝4)

[1] (𝑞) –4,2558 ∼30 0,475 5,4439 8,50 30
(𝑑) –1,6273

[2] – ∼40 ∼0,5 ∼5 ∼8,4 ∼25

Cl(3𝑝5)

[3] (𝑡) –2,7072 >30 0,9524 2,4483 10,20 30
(𝑠) –1,4778

[4] – ∼25 ∼0,7 ∼2,1 11 26

[5] (𝑡) –1,495 5 ≈0,2 2,5 ∼13 23,2
(𝑠) –1,035

Ar(3𝑝6)

RSEP_LA –1,308 4,309 0,33 0,2157 14,5 22,995
[7] –1,365 4,04 0,3 0,31 13,02 23,80
[33] − 6,5 0,3 0,23 15 22
[4] − 2,5(∼0,04 еВ) ∼0,27 ∼0,3 ∼22,5 13,75
[34] − − − − 15,3 21
[40] − − − − 15 22,28
[6] − − − − 14 23,661

П о з н а ч е н н я: 𝑝 – паралельно, 𝑎 – антипаралельно, 𝑞 – квартет, 𝑑 – дублет, 𝑡 – триплет, 𝑠 – синглет.

дiбна до пружного перерiзу – мiнiмум при 0,1 еВ,
𝜎mom ≈ 1,25·10−20 м2, максимум при 10 еВ, 𝜎mom =
= 15,6 ·10−20 м2. При малих енергiях вiн дорiвнює:
𝜎mom(0,001 eB) = 3,75 · 10−20 м2, 𝜎mom(0,01 eB) ≈
≈ 6 · 10−20 м2, що також значно менше перерiзiв
з [3, 4].

Енергiя мiнiмуму пружного перерiзу розсiюван-
ня електрона атомом хлору у [4] має немалу ве-
личину, ≈0,7 еВ. Енергiя такого самого мiнiму-
му для розсiювання електрона атомом аргону [4]
має меншу величину, ≈0,27 еВ. Цi енергiї є доста-
тньо чутливими до кiлькостi врахованих псевдо-
станiв, що пов’язанi з описом поляризацiйної взає-

модiї у розсiюваннi. Поведiнка iнтегральних пере-
рiзiв передачi iмпульсу 𝜎mom подiбна до пружних
перерiзiв: для атома Cl – мiнiмум при 0,7 еВ, пе-
рерiз 1,8 · 10−20 м2, максимум при 9 еВ, перерiз
18 · 10−20 м2; для атома Ar – мiнiмум при 0,3 еВ,
0,2 ·10−20 м2, максимум при 11,25 еВ, 16 ·10−20 м2.
При малих енергiях вiн дорiвнює 𝜎mom(∼ 0 eB) ≈
≈ 0,5 · 10−20 м2. Розрахованi нами у наближеннi
RSEP перерiзи 𝜎mom та 𝜎vis для енергiї 0,001 еВ
вiдповiдно дорiвнюють (у 10−20 м2): 5,7 (2,3 у
SEPSo) та 3,9 (1,6 у SEPSo). В роботi [8] з викори-
станням експериментальних даних з [7] отримано
залежнiсть 𝜎mom(𝐸). Зокрема, для енергiї 0,003 еВ
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перерiз 𝜎mom = 4,7 ·10−20 м2. Як бачимо, це значе-
ння близьке до нашого. Отже, вплив релятивiст-
ських ефектiв досить значний, тому нерелятивiст-
ськi перерiзи у [4] малi.

Низькоенергетичний мiнiмум у пружному пере-
рiзi 𝜎𝑒ℓ для розглянутих атомiв, це так званий
мiнiмум Рамзауера–Таунсенда (RT) при 𝑘RT =
= (2𝐸RT)

1/2 = −3𝑎/(𝜋𝛼𝑑(0)) [35]. Вiн зобов’яза-
ний сумiснiй дiї обмiнного та поляризацiйного по-
тенцiалiв взаємодiї електрона з атомом та вiдобра-
жає зменшення фазового зсуву 𝑠-хвилi з ростом
енергiї при вiд’ємних довжинах розсiювання 𝑎:
𝛿0(𝑘) ≈ 3𝜋 − 𝑎𝑘 − 𝜋𝛼𝑑(0)𝑘

2/3. Кратнiсть 𝜋 зобо-
в’язана 3-м заповненим 𝑠-пiдоболонкам атомiв у
3-му перiодi Перiодичної таблицi. Для атома фо-
сфору мiнiмум у 𝑠-хвильовому парцiальному пе-
рерiзi дорiвнює 𝜎0 = 2,41 · 10−23 м2 при 0,31 еВ.
Максимум у 𝜎𝑒ℓ зобов’язаний внеску передусiм 𝑝-
i 𝑑-парцiальних перерiзiв – ∼79%.

Порiвняння розрахованих рiзними методами па-
раметрiв особливостей пружного перерiзу розсiю-
вання електрона спорiдненими атомами P, S, Cl,
Ar наведено у таблицi. Це довжини розсiюван-
ня 𝑎, припороговi величини перерiзу 𝜎(0,01 eB),
енергiї 𝐸RT та перерiзи 𝜎RT мiнiмуму Рамзауера–
Таунсенда, енергiї 𝐸max та перерiзи 𝜎max максиму-
мiв. Бачимо, що у випадку Ar припороговий пере-
рiз 𝜎(0,01 eB) майже у 7 разiв менший за перерi-
зи для iнших атомiв, а 𝜎RT i 𝜎max є найменшими.
Вiдзначимо, що статичнi дипольнi поляризовностi
для атомiв P, S, Cl, Ar спадають з ростом заря-
ду ядра 𝑍 та є такими (у 𝑎30): 24,93, 19,37, 14,57,
11,07 [36] (див. також [37]). Така ж тенденцiя є i
в наших розрахунках 𝛼𝑑(0). Зауважимо, що в цi-
лому поведiнка та величина перерiзiв зобов’язана
розсiюванню з бiльшим сумарним спiном. Так, у
випадку атома S перерiз в основному складається
з квартетного [1], а у випадку атома Cl з трипле-
тного [3] перерiзiв.

Довжина розсiювання для всiх атомiв є вiд’єм-
ною та, по абсолютнiй величинi, є максимальною
для атома S i мiнiмальною для Ar. Вiдзначимо, що
у роботi [38] експериментальна довжина розсiюва-
ння для атома Ar становить 𝑎 = −1,492𝑎0, а у тео-
ретичному розрахунку [39] отримано 𝑎 = −1,512𝑎0
з використанням фазового рiвняння з [31, 32] та
модельного псевдопотенцiалу (див. там також iн-
шi данi по довжинах розсiювання). Цi величини
близькi до наведених у таблицi бiльш сучасних

Рис. 4. Енергетична залежнiсть функцiї спiнової обмiн-
ної асиметрiї 𝐴𝑒ℓ(𝐸) (рiвняння (13)) (в %) при пружно-
му розсiюваннi електронiв атомами фосфору. Розрахунки
в спiн-поляризованому SPA пiдходi: суцiльна лiнiя – RSEP-
наближення; штрихова лiнiя – SEPSo-наближення

даних [7] та нашого RSEP-розрахунку (див. та-
кож [8]). У випадку атома хлору напiврелятивiст-
ськi значення довжини розсiювання, з роботи [5],
−1,541𝑎0 для триплету (𝑡) та −0,857𝑎0 для сингле-
ту (𝑠) дещо вiдрiзняються вiд наведених у таблицi
нерелятивiстських з [3].

Певний загальний iнтерес становить поведiнка
енергетичної залежностi асиметрiї, розрахованiй
з використанням спiнових iнтегральних перерiзiв
пружного розсiювання

𝐴𝑒ℓ(𝐸) = (𝜎↓↑
𝑒ℓ − 𝜎↑↑

𝑒ℓ )/(𝜎
↓↑
𝑒ℓ + 𝜎↑↑

𝑒ℓ ). (13)

На рис. 4 наведено розрахунки цих залежностей
у RSEP- та SEPSo-наближеннях. Бачимо суттєвий
вплив врахування релятивiстських ефектiв на ве-
личину асиметрiї при малих, до 1 еВ, енергiях.
При енергiях близьких до мiнiмуму Рамзауера–
Таунсенда асиметрiя розсiювання є максималь-
ною – ≈70%. У припороговiй областi енергiй та при
енергiях бiльше 10 еВ величина асиметрiї менше
10%. Загальна поведiнка асиметрiї схожа на енер-
гетичну залежнiсть для атома сурми [28], що бу-
ла розрахована у SEPSo-наближеннi – максимум
≈70% при 0,19 еВ та величина менше 10% при
енергiях вiд 10 до 200 еВ. Таким чином, викори-
стання спiн-поляризованого наближення є важли-
вим у широкiй областi енергiй зiткнень вiд порога
до декiлькох сотень електронвольтiв.

На рис. 5 для ряду малих енергiй, 0,5, 1, 5 та
10 еВ, наведено ДП пружного розсiювання еле-
ктронiв на атомi фосфору у згаданих вище набли-
женнях. Також на цьому рисунку для порiвняння
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Рис. 5. Кутова залежнiсть диференцiальних перерiзiв (в одиницях 10−20 м2· ср−1) пружного розсiювання електронiв на
атомах фосфору та аргону. Енергiї зiткнень: 0,5 еВ (𝑎), 1 еВ (𝑐), 5 еВ (𝑒) i 10 еВ (𝑔) для фосфору та 2 еВ (𝑏), 3 еВ (𝑑),
5 еВ (𝑓) i 7,5 еВ (ℎ) для аргону. Розрахунки в RSEP-наближеннi: суцiльна лiнiя – SPA пiдхiд; штрихова лiнiя – LA пiдхiд.
Розрахунок в SEPSo-наближеннi та LA пiдходi – пунктир з крапкою. Нерелятивiстський R-матричний розрахунок для
арогону [6]: пунктир з двома крапками. Експериментальнi данi: ∘, [40]

наведенi ДП розсiювання на атомi аргону, розра-
хованi нами у RSEP-наближеннi для енергiй 2, 3,
5 та 7,5 еВ та наявнi експериментальнi данi [40] i
𝑅-матричний розрахунок [6]. Для всiх енергiй по-

ведiнка ДП для фосфору якiсно не залежить вiд
типу наближень. Тiльки кiлькiсно величина ДП
суттєво залежить вiд наближень, що особливо про-
являється у мiнiмумах. Для енергiй 0,5 та 1 еВ
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Рис. 6. Кутова залежнiсть функцiї спiнової обмiнної асиметрiї 𝐴(𝐸, 𝜃) (рiв-
няння (10)) (в %) при пружному розсiюваннi електронiв на атомах фосфору.
Розрахунок в спiн-поляризованому RSEP-наближеннi для енергiї зiткнень
0,5 еВ (𝑎), 1 еВ (𝑏), 5 еВ (𝑐) та 10 еВ (𝑑)

ДП має 2 мiнiмуми при ∼12∘–10∘ i ∼111∘–∼118∘

та роль релятивiстських ефектiв i спiнової поля-
ризацiї ще значна (рис. 5, a, c).

Бачимо, що починаючи з енергiї 5 еВ розрахо-
ванi у вказаних наближеннях ДП збiгаються при
всiх кутах (рис. 5, e). При енергiї 5 еВ вони вiд-
рiзняються по величинi тiльки у вузькому куто-
вому околi мiнiмуму ДП при ∼116∘. Цей мiнiмум
належить до малого околу, так званого критично-
го мiнiмуму. Зауважимо, що в нашiй роботi [25]
для випадку атома аргону наявнiсть в ДП по-
дiбного критичного мiнiмуму було передбачено в
SEPSo-наближеннi при [8,44 eB; 119,89∘]. Визна-
чення енергетичних та кутових положень таких
мiнiмумiв є чутливим до точностi використовува-
них наближень. Так, для атома фосфору RSEP-
розрахунок у спiн-поляризованому наближеннi з
усередненим потенцiалом 𝑉 av

opt(𝑟, 𝐸) (6) дав поло-
ження цього критичного мiнiмуму при [4,54 eB;
116,49∘] та у спiн-неполяризованому наближеннi –
при [5,02 eB; 115,57∘]. Величина ДП (в одиницях
10−25 м2/ср) у цьому мiнiмумi є 4,9 та 4,3, вiдпо-
вiдно (див. також рис. 5, e).

При збiльшеннi енергiї до 10 еВ мiнiмум ДП за-
лишається в околi 115∘, але стає широким i менш
глибоким. Вiдзначимо, що цей висококутовий мi-

нiмум є присутнiм на всiх ДП (див. також на рис. 5
перерiзи для аргону).

У цiлому поведiнка i величина ДП для фосфо-
ру зобов’язана перерiзу антипаралельного розсiю-
вання. При малих енергiях, зокрема 0,5 та 1 еВ,
величина ДП розсiювання вперед (0∘) визначає-
ться перерiзом паралельного розсiювання. Також
вiдзначимо, що для цих енергiй величина перерiзу
розсiювання на малi кути, близькi до 0∘, менша за
величини ДП при середнiх кутах (див. рис. 5, a,
c). Аналогiчне спiввiдношення величин ДП є i
для розсiювання на атомi аргону для енергiй 2
та 3 еВ (див. теоретичнi та експериментальнi да-
нi на рис. 5, b, d). Розрахунки показали, що при
цих енергiях форма кутової залежностi ДП задає-
ться виключно поведiнкою дiйсної частини прямої
амплiтуди розсiювання Re𝑓(𝐸, 𝜃). Зокрема, наяв-
нiсть в ДП низькокутового мiнiмуму при ∼10∘ є
наслiдком iнтерференцiї багатьох (>10) парцiаль-
них хвиль та нетривiальною низькоенергетичною
залежнiстю 𝑠- та 𝑝-парцiальних фазових зсувiв.
Подiбнi мiркування справедливi i для розсiюван-
ня на атомi фосфору.

У роботах [1, 3] розрахунки ДП розсiювання еле-
ктронiв атомами сiрки та хлору, з незаповненою
валентною 3𝑝-пiдоболонкою, було проведено для 4-
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х енергiй (у ридбергах, 1Ry = 13,6058 еВ): 0,001,
0,01, 0,1 та 1. Кутовi залежностi ДП розсiювання
на цих атомах якiсно подiбнi – пологi та безстру-
ктурнi – особливо при енергiях 0,1 та 1Ry. Вони
визначаються ДП з бiльшим сумарним спiном си-
стеми – 3/2 (квартет) у випадку S та 1 (триплет)
у випадку Cl.

Порiвняння наших перерiзiв з даними для сiрки
та хлору показує, що для фосфору при розсiюван-
нi на малi, до 30∘, кути при енергiях до 5 еВ ДП
за величиною на порядок меншi. Крiм того, на ДП
для S та Cl немає видiленої поведiнки з мiнiмумом
у околi кута 115∘ такої, як у випадку атома фосфо-
ру. При 10 еВ якiсно та майже кiлькiсно кутова
поведiнка ДП на атомах P, S та Cl дуже схожа.

Важливим є вивчення кутової залежностi фун-
кцiї спiнової обмiнної асиметрiї 𝐴(𝐸, 𝜃) (10) при
розсiюваннi електронiв на атомах фосфору. На
рис. 6 наведено цi залежностi 𝐴(𝐸, 𝜃) при тих
самих енергiях, 0,5, 1, 5 та 10 еВ, що i ДП на
рис. 5. Вони характеризуються суттєво немонотон-
ною поведiнкою та досягають майже максималь-
них, 100%, значень при певних кутах для енергiй
0,5, 1 та 5 еВ (рис. 6, a, b, c). Особливостi для 0,5
та 1 еВ вiдповiдають рiзному прояву спiнової за-
лежностi обмiнної та поляризацiйної взаємодiї при
антипаралельному або паралельному розсiюваннi
електронiв (див. [14, 16]).

Для енергiї 5 еВ при кутi 116,5∘ маємо дуже
вузький пiк, де функцiя 𝐴(𝐸, 𝜃) = 83,6%. При цьо-
му кутi ДП у паралельному розсiюваннi має гли-
бокий мiнiмум, де 𝑑𝜎↑↑/𝑑𝜃 = 1,4 · 10−23 м2/ср, а
в антипаралельному перерiз становить 𝑑𝜎↓↑/𝑑𝜃 =
= 1,5 ·10−22 м2/ср. Тобто 𝑑𝜎↓↑/𝑑𝜃 на порядок бiль-
ше, нiж 𝑑𝜎↑↑/𝑑𝜃. В результатi функцiя асиметрiї
(10) набуває великого позитивного значення. Ви-
ще було зазначено, що при енергiї 5 еВ ДП в рi-
зних наближеннях збiгаються при всiх кутах та
вiдрiзняються по величинi тiльки у вузькому куто-
вому околi критичного мiнiмуму при ∼116∘ (див.
рис. 5, e). Близькими одне до одного при 5 еВ є i
спiновi ДП. Наприклад, перерiз в антипаралельно-
му розсiюваннi має глибокий мiнiмум при 115∘, де
𝑑𝜎↓↑/𝑑𝜃 = 9,85 ·10−23 м2/ср. Отже, рiзниця в куто-
вих положеннях мiнiмумiв спiнових ДП становить
лише 1,5∘. Вiдповiдно функцiя 𝐴(𝐸, 𝜃) в малому
кутовому iнтервалi 110∘–120∘ набуває рiзкої немо-
нотонної поведiнки типу мiнiмум-максимум (див.
рис. 6, c).

Зi збiльшенням енергiї налiтаючого електрона
величина асиметрiї зменшується. Так, при 10 еВ
(рис. 6, d) асиметрiя значно менша по величинi за
асиметрiю при малих енергiях. Кутова залежнiсть
функцiї 𝐴(𝐸, 𝜃) при 10 еВ якiсно – 2 мiнiмуми та
2 максимуми, що лежать мiж 17 та 35% – подiбна
до поведiнки асиметрiї для атома сурми [14, 28].

4. Висновки

Потенцiальне розсiювання електрона на атомi
фосфору для енергiй зiткнень 0,01–200 еВ тео-
ретично розглянуто у напiврелятивiстському та
релятивiстському наближеннях методу оптично-
го потенцiалу з використанням локальних спiн-
неполяризованого та спiн-поляризованого пiдхо-
дiв. Виявлено особливостi iнтегрального пружно-
го перерiзу припорогового розсiювання – мiнiмум
Рамзауера–Таунсенда, зобов’язаний дiї притягу-
ючої поляризацiйної взаємодiї та наступний ма-
ксимум. Характеристики пружного розсiювання –
довжина розсiювання, енергiї мiнiмуму i максиму-
му та величина перерiзу в них – порiвнюються з
даними розрахункiв рiзними методами розсiюва-
ння електрона на сусiднiх атомах сiрки, хлору та
аргону. Особливостi пружного перерiзу повторюю-
ться на iнтегральних перерiзах передачi iмпульсу
та в’язкостi.

Виявлено, що кутова залежнiсть диференцiаль-
них перерiзiв розсiювання електрона на атомi фо-
сфору при певних енергiях зiткнень характеризує-
ться наявнiстю вузьких мiнiмумiв подiбних до тих,
що притаманнi перерiзам розсiювання електрона
на атомi аргону. Для низькоенергетичної областi
(<10 еВ) визначено енергiю та кут критичного мi-
нiмуму. Показано, що характеристики таких мiнi-
мумiв залежать вiд вибору типу наближення. До-
слiдження подiбних мiнiмумiв у диференцiальних
перерiзах розсiювання електронiв на атомах сiр-
ки та хлору вiдсутнi. Встановлено, що величина
диференцiальних перерiзiв розсiювання електрона
вперед на атомах фосфору та аргону при малих
енергiях зiткнень є меншою за величину перерiзiв
при середнiх кутах.

Енергетична залежнiсть спiнової обмiнної аси-
метрiї є немонотонною – має позитивний макси-
мум. Зi збiльшенням енергiї зiткнень асиметрiя
зменшується по величинi. Енергетична поведiнка
асиметрiї для атома фосфору подiбна аналогiчнiй
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для атома сурми. Кутова поведiнка асиметрiї при
рiзних енергiях зiткнень характеризується наявнi-
стю максимумiв i мiнiмумiв та пов’язана з кутовою
поведiнкою диференцiальних перерiзiв. Цi особли-
востi при малих енергiях майже досягають макси-
муму по величинi. Амплiтуда особливостей також
зменшується зi збiльшенням величини енергiї зi-
ткнень.

Автори висловлюють щиру вдячнiсть науково-
му спiвробiтнику Оксанi Куделич за суттєву до-
помогу у оформленнi результатiв даної роботи.

ДОДАТОК A
Аналiтичнi вирази та значення параметрiв
для статичного потенцiалу 𝑉S(𝑟), повної 𝜌(𝑟)

i спiнових 𝜌sp(𝑟) електронних густин
для атома фосфору

Статичний потенцiал 𝑉S(𝑟) та електроннi густини 𝜌(𝑟) та
𝜌sp(𝑟) розраховуються з використанням аналiтичних вира-
зiв з [24]:

𝑉S(𝑟) = −
𝑍

𝑟

⎡⎣ 𝑛∑︁
𝑖=1

𝐴𝑖exp(−𝐵𝑖𝑟) + 𝑟

𝑚∑︁
𝑗=1

𝐶𝑗exp(−𝐷𝑗𝑟)

⎤⎦, (A1)

𝜌sp(𝑟) =
𝑁sp

4𝜋𝑟

[︃
𝑛∑︁

𝑖=1

𝐴𝑖𝐵
2
𝑖 exp(−𝐵𝑖𝑟)+

+

𝑚∑︁
𝑗=1

𝐶𝑗𝐷𝑗(𝐷𝑗𝑟 − 2) exp(−𝐷𝑗𝑟)

]︃
, (A2)

де 𝑍 заряд ядра атома-мiшенi.
В (А1) кiлькiсть доданкiв в першiй сумi 𝑛 = 2 та в другiй

𝑚 = 3. Параметри 𝐴, 𝐵, 𝐶 та 𝐷 мають такi значення: 𝐴1 =

= −0,09594 та 𝐴2 = 1 − 𝐴1 – безрозмiрнi; 𝐵1 = 36,3, 𝐵2 =

= 1,56, 𝐶1 = −2,5738, 𝐶2 = −4,0545, 𝐶3 = 1,2231, 𝐷1 =

= 3,5607, 𝐷2 = 15,464 та 𝐷3 = 7,9518 – в одиницях 𝑎−1
0 .

Для розрахунку повної електронної густини 𝜌(𝑟) викори-
стовується вираз (A2), в якому 𝑁sp = 𝑍 та параметри 𝑛, 𝑚,
𝐴, 𝐵, 𝐶 та 𝐷 мають тi самi значення, що i для розрахунку
𝑉S(𝑟) в (A1).

Кiлькiсть доданкiв у (А2) для густин 𝜌↑(𝑟) є 𝑛 = 3 i
𝑚 = 3 та для 𝜌↓(𝑟) є 𝑛 = 2 i 𝑚 = 3. Для 𝜌↑(𝑟) – кiлькiсть
електронiв 𝑁↑ = 9, а параметри 𝐴, 𝐵, 𝐶 i 𝐷 мають такi
значення: 𝐴1 = −0,07086, 𝐴2 = 0,8928 та 𝐴3 = 0,18106 є
безрозмiрними; 𝐵1 = 37,64, 𝐵2 = 12,076, 𝐵3 = 1,375, 𝐶1 =

= 1,0565, 𝐶2 = −2,0148, 𝐶3 = 6,1969, 𝐷1 = 1,845, 𝐷2 =

= 16,983 i 𝐷3 = 7,6344 – у одиницях 𝑎−1
0 .

Для 𝜌↓(𝑟) – кiлькiсть електронiв 𝑁↓ = 6, а параметри 𝐴,
𝐵, 𝐶 i 𝐷 мають такi значення: 𝐴1 = −0,08497 та 𝐴2 = 1,0875

є безрозмiрними; 𝐵1 = 39,1, 𝐵2 = 2,036, 𝐶1 = −2,846, 𝐶2 =

= −4,7759, 𝐶3 = 2,1211, 𝐷1 = 3,7272, 𝐷2 = 14,535 та 𝐷3 =

= 8,1556 – у одиницях 𝑎−1
0 .
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ПОТЕНЦИАЛЬНОЕ РАССЕЯНИЕ
ЭЛЕКТРОНА НА АТОМЕ ФОСФОРА

Р е з ю м е

Впервые теоретически исследовано упругое рассеяние эле-
ктронов на атомах фосфора в области энергий столкно-
вений 0,01–200 эВ. Интегральные и дифференциальные
сечения вычислены в спин-поляризованном приближении

безпараметрического действительного оптического потен-
циала. Полная и спиновые электронные плотности, эле-
ктростатический и спиновые обменные и корреляционно-
поляризационные потенциалы атома фосфора найдены в
приближении локальной спиновой плотности теории фун-
кционала плотности. С использованием различных прибли-
жений детально изучены особенности низкоэнергетическо-
го, до 10 эВ, поведения интегральных сечений, которые со-
поставляются с данными для соседних атомов серы, хлора и
аргона. Спиновая обменная асимметрия рассеяния электро-
нов на атоме фосфора, с полузаполненной валентной 3𝑝3-
подоболочкой, исследована с учетом зависимости от спина
обменного и поляризационного взаимодействий.

V.I.Kelemen, M.M.Dovhanych, E.Yu.Remeta

POTENTIAL ELECTRON
SCATTERING BY PHOSPHORUS ATOM

S u m m a r y

Elastic scattering of electrons by phosphorus atoms within the

collision energy range of 0.01–200 eV has been studied theo-

retically for the first time. The integral and differential cross

sections are calculated in the spin-polarized approximation for

a parameter-free real optical potential. The total and spin elec-

tron densities, the electrostatic potential, and the spin ex-

change and correlation-polarization potentials are found for the

phosphorus atom in the local spin density approximation of the

density functional theory. The features of the integral cross sec-

tion at energies lower than 10 eV are studied in detail in various

approximations and compared with the data for neighbor sul-

fur, chlorine, and argon atoms. The spin exchange asymmetry

in the electron scattering by the phosphorus atom with a half-

filled valence 3𝑝3-subshell was studied with regard for the spin

dependence of the exchange and polarization interactions.
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