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Реферат:
1. Робота присвячена теоретичному дослідженню особливостей появи фрагментів у процесі дисоціативної
іонізації молекул гексафторида сірки, метану, етану та кластерів сірки електронним ударом, а також
вивченню особливостей процесу потенціального розсіювання електрона на молекулах фосфору, сірки,
сурми та на фторидах сірки і вуглецю. Вперше розраховано енергії появи позитивно заряджених іонних
фрагментів з вказаних вище молекул. Проаналізовані можливі супутні шляхи перебігу реакції дисоціативної
іонізації. Отримано задовільну узгодженість між розрахованими нами та різними експериментальними
величинами з наукової літератури. З ростом кількості утворених фрагментів відмінності між цими
величинами, як правило, збільшуються. Вперше систематично розраховані диференціальні та інтегральні
перерізи пружного розсіювання електрона на гомоядерних молекулах фосфору, сірки, сурми, а також на
гетероядерних молекулах фторидів сірки та вуглецю. Обчислення проведені у широкому інтервалі енергії
зіткнень, від долі до декількох сотень електронвольтів. Перерізи розсіювання кількісно і якісно добре



узгоджуються із експериментальними літературними даними для енергій вище ~30–50 еВ. Показано, що для
обчислення диференціальних перерізів розсіювання електронів більш адекватним є загальне наближення
моделі незалежних атомів, а для розрахунку інтегральних перерізів – наближення правила додавання.
Показано також, що врахування ефектів поглинання у меншій мірі впливає на поведінку та у більшій мірі – на
величину перерізів розсіювання електрона молекулами.

2. This work is devoted to theoretical study of the peculiarities of fragment appearance in electron-impact
dissociative ionisation study of sulphur-hexafluoride, methane, ethane and sulphur molecules, as well as to the
investigation of potential scattering of electrons by phosphorus, sulphur and antimony molecules and also by
carbon and sulphur fluorides. The appearance energy of positively charged ion fragments has been calculated for
the above mentioned molecules for the first time. The effective reaction pathways of dissociative ionisation
processes are analysed. A good overall agreement is obtained between our calculated energy values and the
experimental ones, which were found in the literature. As the number of the fragment products increases the
difference between these data also increases. The elastic differential and integral cross sections of electron
scattering by the homonuclear phosphorus, sulphur and antimony molecules as well as by the heteronuclear
carbon and sulphur fluoride molecules have been calculated systematically. The calculations are provided in a wide
collision energy range from a few up to hundreds of eV. The cross sections are in a good overall quantitative and
qualitative agreement with the experimental data from the literature above ~30–50 eV. It is emphasized in the
work that in order to calculate differential cross sections the more adequate method is the general approximation
of the independent atom model, while for calculating the integral cross sections it is better to use the simpler
additivity rule. It is also shown that taking into account the absorption effects has less influence on the behaviour
and more influence on the amplitude of the cross sections of electron scattering by molecules.
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