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Настоящее исследование посвящено расчету сечений процессов взаимной нейтрализации однозарядных катионов магния с анионами водорода  
Mg+ + H– и Mg+ + D- в рамках стандартного адиабатического подхода Борна-Оппенгеймера, а также вычислению констант скоростей соответствующих 
процессов. Молекулярные адиабатические потенциальные энергии столкновительной квазимолекулы MgH были рассчитаны в работе [1], точным 
квантово-химическим методом из первых принципов MRCI (Multi Reference Configuration Interaction). Ядерная динамика была исследована методом 
ветвящихся токов вероятности; вероятности неадиабатического перехода при однократном прохождении области неадиабатичности вычислены по мо-
дели Ландау-Зинера. Сечения взаимной нейтрализации рассчитаны в интервале энергий 0.001-100 эВ. Константы скорости для процессов взаимной 
нейтрализации катионов магния с анионами водорода рассчитаны в интервале температур 1 000-10 000 К. 

Теория 
Вероятность неадиабатического перехода при однократном про-
хождении области неадиабатичности рассчитывается по модели 
Ландау –Зинера: 
 
 
 

где    — скорость радиального движения в центре области неадиа-
батичности,       

      — параметр Ландау-Зинера: 
 
 
 
 
 
где Z — энергетическое расщепление в центре области неадиаба-
тичности Rc , Z" — вторая производная от расщепления. 
 
Ядерная динамика исследована методом ветвящихся токов ве-
роятности. 
 

Сечение: 

 

 

Константа скорости: 

 

Рисунок 3. Сечения взаимной нейтрализации для системы 
MgD в сравнении с данными полученными в работе [5].  

Рисунок 4. Зависимость констант скоростей от энер-

гии возбуждения атома магния в сравнении с кон-

стантами, полученными другими методами расчета 

ядерной динамики в работах [4], [3], [5] соотв. 

Рисунок 5. Температурная зависимость констант 

скоростей неупругого процесса взаимной нейтра-

лизации системы MgH. 
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Рисунок 2. Сечения взаимной нейтрализации для системы 
MgH в сравнении с данными полученными в работе [3].  

Исходя из полученных результатов исследования, можно сделать вы-
вод, что наибольшие константы скоростей (при температуре 6 000 K) 
для системы MgH соответствуют процессам:  
 
Mg+(3s 2S) + H-(1s2 1S) → Mg(3s3d 3D) + H (1s 2S), 3.8*10

-8
см

3
с

-1   ; 
Mg+(3s 2S) + H-(1s2 1S) → Mg(3s4p 3P) + H (1s 2S), 4.3*10

-8
см

3
с

-1    ;   
Mg+(3s 2S) + H-(1s2 1S) → Mg(3s4s 1S) + H (1s 2S), 4.7*10

-8
  см

3
с

-1  . 
 
А для системы MgD наибольшие константы скоростей получены для 
следующих реакций взаимной нейтрализации: 
 
Mg+(3s 2S) + D-(1s2 1S) → Mg(3s3d 3D) + D (1s 2S) , 2.8*10

-8
 см

3
с

-1 ; 
Mg+(3s 2S) + D-(1s2 1S) → Mg(3s4p 3P) + D (1s 2S) , 3.1*10

-8  
см

3
с

-1  ; 
Mg+(3s 2S) + D-(1s2 1S) → Mg(3s4s 1S) + D (1s 2S) , 3.4*10

-8
  см

3
с

-1  . 
 
Константы скоростей этих процессов получены при энергии столкно-

вения от 0.001 эВ до 100 эВ. Самые маленькие значения констант ско-

ростей (при температуре 6 000 K) процесса взаимной нейтрализации 

для реакций: 

 

Для системы MgH: 

Mg+(3s 2S) + H-(1s2 1S) → Mg(3s2 1S) + H (1s 2S),    9.0*10
-19

см
3
с

-1
   ; 

Mg+(3s 2S) + H-(1s2 1S) → Mg(3s3p 3P) + H (1s 2S), 3.1*10
-15

см
3
с

-1
   ; 

Mg+(3s 2S) + H-(1s2 1S) → Mg(3s3p 1P) + H (1s 2S), 3.5*10
-9

см
3
с

-1
    ; 

Mg+(3s 2S) + H-(1s2 1S) → Mg(3s5s 1S) + H (1s 2S), 5.5*10
-10

см
3
с

-1    ;  

Mg+(3s 2S) + H-(1s2 1S) → Mg(3s5s 3S) + H (1s 2S), 3.9*10
-10

  см
3
с

-1 . 

Для системы MgD: 

Mg+(3s 2S) + D-(1s2 1S) → Mg(3s2 1S) + D (1s 2S),   6.5*10
-19    

см
3
с

-1  ; 

Mg+(3s 2S) + D-(1s2 1S) → Mg(3s3p 3P) + D (1s 2S), 2.2*10
-15    

см
3
с

-1; 

Mg+(3s 2S) + D-(1s2 1S) → Mg(3s3p 1P) + D (1s 2S), 2.5*10
-9    

см
3
с

-1  ; 

Mg+(3s 2S) + D-(1s2 1S) → Mg(3s5s 1S) + D (1s 2S), 2.8*10
-10

см
3
с

-1    ; 

Mg+(3s 2S) + D-(1s2 1S) → Mg(3s5s 3S) + D (1s 2S), 4.0*10
-10

  см
3
с

-1 . 

Результаты 

Теория Электронная структура 

Рисунок 1. Адиабатические потенциальные энергии квазимолекулы MgH, полученные посредством 
точных квантово-химических расчетов [1], в зависимости от межъядерного расстояния. 

  
 

  

  
 

Каналы реакции 

Асимптотиче-
ская энергия 
(NIST), а.е. 

Асимптотиче-
ская энергия, а.е. 

Молекулярные 
симметрии 

Статистиче-
ский вес для 

 

      

      

      

      

      

      

      

      

      

      

      

Ион.      

Таблица 1. Каналы реакции для системы асимптотические энергии из и работы молеку-

лярные симметрии статистические веса для . 


