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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 29.29.31

Тема дисертації:
1. Врахування міжелектронної кореляції в розсіянні електронів на складних атомах у рамках методу R-
матриці з В-сплайнами

2. Inclusion of electron correlation in the electron scattering on complex atoms within the B-spline R-matrix
method framework

Реферат:
1. З використанням залежних від терму неортогональних орбіталей та В-сплайнів як базисних функцій
запропоновано і реалізовано розширену версію БСР методу R-матриці, яка забезпечує ефективне урахування
електронної кореляції. Проведено систематичні розрахунки енергетичних і кутових залежностей
інтегральних (ІП) та диференціальних (ДП) перерізів пружного розсіяння, збудження та іонізації атомів
магнію, стронцію, кремнію та фтору електронним ударом. Результати розрахунку демонструють добре
узгодження з великою сукупністю експериментальних даних у широкому діапазоні енергій зіткнення.
Досліджено роль ефектів зв’язку дискретних станів з континуумом в процесах збудження та іонізації атомів
електронним ударом і показана необхідність їх урахування в розрахунках характеристик розсіяння e–Si та
e–F. Виявлено сильну чутливість перерізів розсіяння до ефектів елек-тронної кореляції як у N-електронній



атома-мішені, так і в (N + 1)-електронній системі зіткнення. Показано, що урахування валентних і кор-
валентних електронних кореляцій шляхом змішування конфігурації основного стану атома-мішені з
додатковими конфігураціями зі збудженим кором значно поліпшує узгодження обчислених ДП та ІП з
експериментом. Виявлено 24 резонанси фешбахівського типу в розсіянні електронів на атомі F, визначено
параметри (положення і ширини) цих резонансів та проведено їх спектроскопічну класифифікацію.

2. With the use of term-dependent non-orthogonal orbitals and B-splines as basis functions, an extended version
of the BSR R-matrix method, which provides an effective treatment of electron correlation, has been proposed and
implemented. Systematic calculations of the energy and angular dependences of the integral (ICS) and differential
(DСS) cross sections have been carried out for the elastic scattering, excitation and ionization of atoms of
magnesium, strontium, silicon and fluorine by electron impact. The results show good agreement with a large
amount of experimental data in the wide range of collision energies. The effect of coupling between the discrete
states and the continuum have been scrutinized for the excitation and ionization of atoms by electron impact and
the necessity of taking them into account in calculations of the scattering characteristics in the e-Si and e-F
problems has been demonstrated. Strong sensitivity of the scattering cross sections to the electron correlation
both in the N-electron atomic target and in the (N + 1)-electron collision system has been revealed. It is shown that
inclusion of the valence and core-valence electron correlation through the mixing of the ground state
configuration of the target atom with additional configurations with the excited core significantly improves the
agreement between the calculated ICS and DСS and the experimental data. Overall, 24 Feshbach-type resonances
have been revealed in the scattering of electrons by F atom, with their parameters (position and width) have been
determined and their spectroscopic classification has been established.
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