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Настоящая работа посвящена теоретическому исследованию методом R-матрицы с применением
B-сплайнов возбуждения и распада двойной К-вакансии при ионизации иона Ne+(1s12s22p6) в об-
ласти Ne+(1s02s22p63p) резонанса. Ширина резонанса в сечении фотопоглощения существенным
образом определяется оже–распадом состояния Ne+(1s02s22p63p) с пассивным 3p–электроном.
Получены спектры оже-электронов, вылетающих при распаде двойной К–вакансии, с учётом ти-
пичной для таких энергий лазера ширины фотонного пучка и разрешающей способности электрон-
ного детектора. Спектры соответствуют постановке эксперимента с детектированием электронов
на совпадения с зарядовым состоянием иона. Экспериментальное изучение процесса доступно на
современных рентгеновских лазерах на свободных электронах.
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Интенсивные импульсы рентгеновских лазеров на
свободных электронах (XFEL) дают возможность ис-
следования нелинейных фотопроцессов в атомах и мо-
лекулах в коротковолновом диапазоне. Они включа-
ют, в частности, процессы последовательной и прямой
многофотонной ионизации и возбуждения. Последова-
тельная ионизация из внутренних электронных под-
оболочек конкурирует с быстрой релаксацией дырок
посредством оже–распада [1]. При интенсивном рент-
геновском облучении могут поглотиться более одно-
го фотона в течение нескольких фемтосекунд, преж-
де чем произойдёт оже–распад вакансии. Тогда вклад
такого последовательного фотопоглощения электронов
остова и, соответственно, относительная заселённость
промежуточных высоковозбуждённых ионных состоя-
ний с двумя, а возможно и более, вакансиями во внут-
ренних оболочках значительно возрастает. Например,
последовательное поглощение двух фотонов электрона-
ми K–оболочки неона может происходить двумя ступе-
нями по схемам:

Первая ступень:

γXFEL +Ne(1s22s22p6) → Ne+(1s12s22p6) + e1

(ионизация 1-го K-электрона).
(1)

Вторая ступень (энергия фотона выше порога иони-
зации К–электрона в ионе Ne+(1s02s22p63p):

γXFEL +Ne+(1s22s22p6) → Ne+(1s02s22p6) + e2

(ионизация 2-го K-электрона)
(2)
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или (энергия фотона ниже порога ионизации
К–электрона в ионе Ne+(1s12s22p6)):

γXFEL +Ne+(1s12s22p6) → Ne+(1s02s22p6np)

(возбуждение 2-го K-электрона)
(3)

В экспериментах с источниками синхротронного из-
лучения (SR) третьего поколения тоже можно наблю-
дать двойные K–вакансии [2], но только возбуждае-
мые одним фотоном: для поглощения второго фотона
до оже–распада вакансии не хватает интенсивности из-
лучения. В этом случае при поглощении одного фотона
первый электрон ионизуется, а второй либо «встряхи-
вается» (shake-up) на не занятую валентную оболочку

γSR +Ne(1s22s22p6) → Ne+(1s02s22p6ns/np) + e, (4)

либо «вытряхивается» (shake-off) в непрерывный
спектр:

γSR+Ne(1s22s22p6) → Ne++(1s02s22p6)+ e1+ e2. (5)

Рис. 1 иллюстрирует процесс образования двой-
ной К–вакансии в атоме неона при последовательной
двойной двухфотонной ионизации импульсом XFEL
(рис.1,а,б) и при двойной однофотонной ионизации
синхротронным излучением (рис. 1,в).

Процесс (1)+(2) (рис. 1,a) наблюдался эксперимен-
тально и рассчитывался теоретически [1]. Процесс (4)
(рис. 1,в) наблюдался и теоретически анализировался
в [2]. В этой работе мы концентрируемся на теоре-
тическом изучении процесса (1)+(3) (рис. 1,б), кото-
рый является резонансным и происходит, когда энер-
гия рентгеновского фотона соответствует энергии пе-
рехода Ne+(1s12s22p6) → Ne+(1s02s22p6np). Конкрет-
ные расчеты проводятся для резонанса с n = 3.
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а б в

Рис. 1: Схемы образования двойной К–вакансии в атоме неона. (а — последовательная двойная двухфотонная ионизация
импульсом XFEL с вылетом двух К-электронов; б — последовательная двойная двухфотонная ионизация импульсом XFEL
с вылетом одного К–электрона и возбуждением второго в состояние с конфигурацией 1s02s22p6np; в — однофотонная иониза-
ция синхротронным излучением с вылетом одного К-электрона и встряской второго К–электрона. Указаны экспериментальные
значения энергий [2]. Точками условно обозначены более высокие ридберговские состояния

Рис. 2: Сечение фотопоглощения иона неона с одной К-
вакансией Ne+(1s12s22p6) в области Ne+(1s02s22p63p) ре-
зонанса. Сплошная линия — учитываются только распады
с активным 3p–электроном (5 порогов в табл. 1); пунктир-
ная линия — учитываются распады с активным и пассив-
ным 3p-электроном (все 27 порогов из табл. 1); точечная
линия — учитываются распады с активным 3p-электроном
и пассивными 3p- и 4p-электронами (49 порогов: 27 поро-
гов из табл. 1 и 22 порога с 4p-электроном, аналогичных
конфигурациям с пассивным 3p-электроном, представленным
в табл. 1). Стрелкой указано пиковое значение сечения фо-
топоглощения для сплошной линии. Энергия фотонов из рас-
чёта, aB — боровский радиус

Расчёты фотопоглощения в процессе (3) проводились
методом R-матрицы с помощью программного комплек-
са BSR (B-Spline R-matrix) [3]. В основе метода ле-
жит разделение пространства на две части: ограни-
ченную внутреннюю область, в которой можно ввести
удобный базис квадратично-интегрируемых функций,
позволяющих сделать хорошую аппроксимацию ради-
альных частей электронных орбиталей с учётом взаи-

модействий в многоэлектронной системе, и внешнюю
область, в которой взаимодействие частей исследуе-
мой системы хорошо описывается известными даль-
нодействующими потенциалами. В качестве базисных
функций во внутренней области в программе BSR вы-
браны B-сплайны. В расчетах используется приближе-
ние LS-связи и неортогональные электронные орбита-
ли. Эта неортогональность полностью учитывается при
вычислении матричных элементов. Расчёты электрон-
ных орбиталей для начального и конечного связанных
состояний проводились многоконфигурационным мето-
дом Хартри-Фока с помощью программы MCHF [4].
Все энергии в представленных ниже результатах взя-
ты из наших расчётов, если не оговорено особо.

Состояние Ne+(1s02s22p63p2P ) распадается с ис-
пусканием оже–электрона, и весь процесс образова-
ния короткоживущей двойной К–вакансии и после-
дующего её распада является так называемым «резо-
нансным процессом Оже», который является частным
случаем резонансной фотоионизации. Для проведе-
ния фотоионизационных расчётов методом R-матрицы
необходимо задать набор многоэлектронных конфи-
гураций остаточного фотоиона («пороги»), в нашем
случае — конфигураций двукратно заряженного иона
неона. Этот набор порогов определяет каналы оже–
распада и приведён в табл. 1. Возможны два варианта
оже–распада состояния Ne+(1s02s22p63p 2P ), указан-
ные в табл. 1: когда 3p-электрон активен, т.е. непо-
средственно участвует в оже–распаде двойной вакан-
сии, и когда 3p-электрон пассивен («спектатор»), т.е.
не участвует в оже–распаде и остаётся после распада
на 3p–оболочке.

На рис. 2 показаны сечения фотопоглощения, рас-
считанные с разными наборами порогов. Добавление
мод распада с пассивным 3p-электроном критически
меняет форму спектра фотопоглощения, а ширина ре-
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Таблица I: Учитываемые в расчетах конфигурации остаточного иона Ne++

Конфигурация Термы Энергия относительно Тип

состояния 1s12s22p6, эВ оже–распада

1s12s22p5 1s12s2(2S)2p5 3P 45.14 активный

1s12s2(2S)2p5 1P 49.47 3p-электрон

1s12s22p6 1s12s2(2S)2p6 3S 72.83 активный

1s12s2(1S)2p6 1S 78.60 3p-электрон

1s12s22p43p1 1s12s22p4(2D)3p1 3F 100.14

1s12s22p4(2D)3p1 1F 100.47

1s12s22p4(2D)3p1 3D 100.69

1s12s22p4(2D)3p1 3P 100.90 пассивный

1s12s22p4(2D)3p1 1D 101.01 3p–электрон

1s12s22p4(2D)3p1 1P 101.50

1s12s22p4(2S)3p1 3P 103.92

1s12s22p4(2S)3p1 1P 104.28

1s12s22p53p1 1s12s1(1S)2p53p1 3S 120.41 пассивный

1s12s1(1S)2p53p1 3D 120.84 3p-электрон

1s12s1(1S)2p53p1 1D 121.25

1s12s1(1S)2p53p1 3P 121.28

1s12s1(1S)2p53p1 1P 121.44

1s12s1(1S)2p53p1 1S 123.97

1s12s1(3S)2p53p1 3D 133.30

1s12s1(3S)2p53p1 1D 133.57

1s12s1(3S)2p53p1 3P 133.65

1s12s1(3S)2p53p1 3S 133.76

1s12s1(3S)2p53p1 1S 133.976

1s12s1(3S)2p53p1 1P 133.979

1s12s02p63p1 1s12s02p6(2S)3p1 3P 158.24 пассивный

1s12s02p6(2S)3p1 1P 158.60 3p-электрон

1s02s22p6 1s02s22p6 1S 990.83 активный 3p-электрон

зонанса увеличивается почти на два порядка. Напро-
тив, пороги, открывающие каналы распада с пассив-
ным 4p-электроном (аналогичные 22-м каналам с пас-
сивным 3p-электроном, указанным в табл. 1), прак-
тически не меняют сечение в области 3p-резонанса,
а незначительная сдвижка пика объясняется измене-
нием энергий порогов за счёт смешивания с добавлен-
ными конфигурациями с 4p-электронами. С увеличе-
нием главного квантового числа np-электрон всё боль-
ше удаляется от ионного остова и его участие в оже–
распаде всё меньше.

Таким образом, наши расчеты для наименьшего зна-
чения n = 3 указывают на то, что распады с пассив-
ными np–электронами являются определяющими для
правильного описания релаксации системы с двойной
вакансией и сечений фотопоглощения в области соот-
ветствующих Ne+(1s02s22p6np) резонансов.

Полученные при расчёте сечения фотопоглощения
парциальные вклады от фотоионизации на определен-
ные конечные состояния иона Ne++ позволяют, путём

простого пересчёта энергетической шкалы, получить
спектр фотоэлектронов (оже-электронов). На рис. 3 мы
приводим небольшой участок такого спектра с учётом
типичной для таких энергий XFEL шириной фотон-
ного пучка и разрешающей способности электронно-
го детектора. Спектр соответствует постановке экспе-
римента с детектированием электронов на совпадения
с зарядовым состоянием иона, в данном случае двух-
зарядным ионом Ne++. В спектре можно выделить три
основных максимума. Максимум при энергии 877 эВ
соответствует двум не разрешенным по энергии лини-
ям от распада резонанса Ne+(1s02s22p63p) на состо-
яния Ne++(1s12s22p4(2S)3p1 1,3P ) (табл. 1). Средний
максимум при 881 эВ образован шестью линиями от
распада этого 3p-резонанса на различные термы кон-
фигурации Ne++(1s12s22p4(2D)3p1) , а максимум при
энергии 886 эВ — линиями от распада 4p-резонанса на
состояния Ne++(1s12s22p43p). При увеличении энер-
гии фотона меняется относительный вклад резонан-
сов в фотоэлектронный спектр: если при энергии фо-
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Рис. 3: Спектр фотоэлектронов, свёрнутый с гауссовской
функцией распределения по энергии фотонов в пучке и с
учётом гауссовской аппаратной функции электронного детек-
тора при трёх различных центральных частотах падающего
фотона, указанных на рисунке. Ширина на половине высоты
распределений 10 эВ для фотонного пучка и 1 эВ для элек-
тронного спектрометра

тона 981 эВ 3p-резонанс сильно доминирует над 4p-
резонансом, то при энергии фотона 986 эВ вклады от
этих двух резонансов становятся сопоставимыми.

В заключение, в работе методом R–матрицы получе-
ны сечение фотопоглощения и спектры фотоэлектронов
при ионизации иона c K–вакансией Ne+(1s12s22p6)
в области оже–состояния с двойной К–вакансией
Ne+(1s02s22p63p). Доминирующими каналами оже–
распада состояния 1s02s22p63p, как и вообще состоя-
ний с двумя К–вакансиями Ne+(1s02s22p6np) являют-
ся каналы с пассивным возбужденным np–электроном.
Полученные результаты представляют интерес для экс-
периментов на рентгеновских лазерах на свободных
электронах.
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Present article is dedicated to theoretical study of excitation and decay of a double K-vacancy during ionization of the
Ne+(1s12s22p6) ion in the resonance Ne+(1s02s22p63p) region by the R-matrix method with B-splines. The resonance width
in the photoabsorption cross section is crucially determined by Auger decay of the state Ne+(1s02s22p63p) with a spectator
3p-electron. The Auger electron spectra from the decay of the double K-vacancy are obtained taking into account the photon beam
width typical for such laser energies and the resolution of the electronic detector. The spectra correspond to the experiment with
the detection of electrons for coincidences with the charge state of the ion. An experimental study of the process is available with
modern X-ray free electron lasers.
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