
 

 

В данной работе представлены результаты исследования неупругих процессов, происходящих при столкновениях положительных 
ионов лития с отрицательными ионами водорода и дейтерия. Рассчитаны значения вероятностей и сечений неупругих процессов 
точным квантовым методом – методом волновых пакетов – с учётом 8 диабатических потенциалов (7 ковалентных и 1 ионного) и 
недиагональных матричных элементов неадиабатической связи, полученных методами квантовой химии [1]. Проведён анализ и 
сравнение полученных сечений для процессов взаимной нейтрализации при столкновениях катионов лития с анионами дейтерия: с 
экспериментальными данными [2,3]; с результатами точных квантовых расчётов в рамках стационарного подхода [1]; с результатами 
модельных расчётов [4]. Проанализированы полученные результаты для столкновений катионов лития с анионами водорода, 
проведено сравнение с данными, полученными с помощью теоретических методов [4]. 

Метод волновых пакетов заключается в решении 

нестационарного уравнения Шрёдингера в рамках подхода 

Борна-Оппенгеймера: 

Подстановка и преобразования приводят к системе 

уравнений: 

Решение системы уравнений записано с помощью матрич-

ной экспоненты: 

 Сплошные линии — квантовые расчёты методом волновых 
пакетов 

 Пунктирные линии — модельные расчёты методом токов 
вероятности [4] 

 Символы — квантовые расчёты в рамках стационарного 
подхода  

Ядерная волновая функция во входном канале в начальный 

момент времени задаётся волновым пакетом: 
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Li+ + D– → Li + D 

 Сплошные линии — квантовые расчёты методом волновых пакетов 

 Пунктирные линии — модельные расчёты методом токов 
вероятности [4] 

 Треугольники — квантовые расчёты в рамках стационарного 
подхода [1] 

 Шары — экспериментальные данные: красные [2], синие, розовые 
и тёмно-жёлтые [3] 

Li+ + H– → Li + H 

Потенциальные энергии  

квазимолекулы LiH  

 Диабатические потенциальные энергии квазимолекулы LiH, 
рассчитанные точными методами квантовой химии из первых 
принципов [1]. 


