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Аннотация. Кальций является альфа-элементом, производимым сверхновыми, и представляет интерес при изу-
чении звездных атмосфер в условиях отклонения от локального термодинамического равновесия (не-ЛТР); при модели-
ровании фотосферы Солнца и газовых лазеров. Проанализированы доступные квантово-химические данные для системы 
Ca + H и Ca+ + H–. Для проведения динамических расчётов проведена процедура диабатизации квантово-химических 
данных и сконструированы атомные данные в гибридном представлении. Представлены результаты расчетов вероятно-
стей неупругих переходов, сечений и констант скоростей, необходимых при моделировании атмосфер звезд. 

Ключевые слова: неадиабатические переходы, неупругие столкновения, константы скоростей, метод перепро-
ецирования, диабатизация, модель Ландау—Зинера, атомные столкновения. 

Abstract. Calcium is an alpha element produced by supernovae and is of interest for non-local thermodynamic equilibri-
um (non-LTE) modeling of stellar atmospheres. In addition to astrophysical interest, the processes of mutual neutralization for 
various elements are of interest from both the fundamental and practical points of view, for example, for modeling the solar pho-
tosphere and gas lasers. The available quantum-chemical data for the system Ca + H and Ca+ + H– are analyzed. For nuclear dy-
namical calculation, the diabatization procedure was performed and atomic data were constructed in a hybrid representation. We 
are presented the calculated inelastic transition probabilities, cross sections and rate coefficients, the data required for modeling 
of stars’s atmospheres. 

Keywords: nonadiabatic transitions, inelastic collisions, rate constants, reprojection method, diabatization, Landau—
Zener model, atomic collisions. 
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Введение 

Исследования атмосфер звезд, включая 
Солнце, базирующиеся на отклонениях от локально-
го термодинамического равновесия (не-ЛТР) явля-
ются актуальными фундаментальными исследова-
ниями современной астрофизики [Asplund, 2005; 
Mashonkina, 2013] и связаны с такими фундамен-
тальными проблемами, как определение относи-
тельных и абсолютных распространенностей хими-
ческих элементов, эволюция Вселенной, галактиче-
ская археология, понимание многих явлений в кос-
мосе, космическая миссия ГАИА (GAIA), в которой 
планируется исследовать более 100 тысяч звезд, и т. д. 
В связи с такими проектами по наблюдению воз-
никла необходимость детального описания химиче-
ского состава наблюдаемых звезд. В идеале для 
описания профиля спектральных линий необходим 
детальный учет физических процессов, влияющих 
на формирование спектра. Используемые нами мо-
дели позволяют учесть эффекты, связанные с откло-
нением от термодинамического равновесия, и эф-
фекты грануляции в атмосферах звезд с помощью пе-
реноса излучения и 3-х мерных гидродинамических 
симуляций [Steffen et al., 2015; Klevas et. al., 2016]. 

Не-ЛТР эффекты определяются конкуренци-
ей физических процессов с участием атомов, ионов, 
молекул, а именно, процессов испускания и погло-
щения фотонов, и процессов, происходящих при 
столкновениях атомов, ионов и молекул с электро-

нами и другими атомами и ионами, в первую оче-
редь с атомами и отрицательными ионами водорода. 
Характеристики процессов поглощения и испуска-
ния фотонов достаточно хорошо измерены экспери-
ментально и доступны в базах данных, например, 
NIST. Столкновительные процессы изучены значи-
тельно меньше, особенно низкоэнергетические про-
цессы столкновений тяжелых частиц, что вносит 
основную неопределенность при моделировании 
атмосфер звезд. В первую очередь речь идет о про-
цессах возбуждения, девозбуждения, перезарядки, 
взаимной нейтрализации, образовании ионных пар и 
т. д. при столкновениях атомов и положительных 
ионов различных химических элементов с атомами 
и отрицательными ионами водорода, как наиболее 
распространенного химического элемента. Экспе-
риментальные данные для низких температур прак-
тически отсутствуют, в связи с чем единственным 
источником получения информации являются тео-
ретические расчеты. 

Среди наблюдаемых элементов кальций играет 
важную роль, так как он является альфа-элементом, 
и используется в исследованиях химической эволю-
ции звезд. 

 

Квантово-химические данные и ядерная 
динамика 

Моделирование спектральных линий в усло-
виях отклонения от локального термодинамического 
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равновесия, как отмечалось выше, является важным 
для многих фундаментальных проблем в астрофизике 
[Asplund, 2005]. Это позволяет измерить химиче-
ский состав и другие свойства звезд [Asplund, 2005]. 
Потребность в данных для неупругих низкоэнерге-
тичных столкновений атома водорода с атомом 
кальция была мотивирована в работах [Mashonkina 
et al., 2007; Belyaev et al., 2016], так как кальций 
наряду с магнием является одним из наиболее хо-
рошо наблюдаемых элементов в спектрах [Ma-
shonkina et al., 2007; Guitou et al., 2010; Rodionov et. 
al., 2014; Guitou et al., 2015].  

В работах [Belyaev et al., 2016; Mitrushchen-
kov et al., 2017] представлены наиболее точные 
ab initio расчеты для десяти нижних ковалентных 2Σ+ 
состояний молекулы CaH и одного ионного Ca+ +H– 
состояния. Адиабатические потенциалы использо-
ваны для получения сечений различных неупругих 
процессов в рамках модельных представлений с 
использованием как многоканальных, так и ветвя-
щихся вероятностных токов [Mitrushchenkov et al., 
2017]. Использование указанных методов позволило 
нам оценить сечения с большими и средними значе-
ниями, а также показать, что учет короткодейству-
ющих взаимодействий неадиабатической связи сла-
бо влияет на сечения с большими значениями, которые 
определяются взаимодействиями при больших межъ-
ядерных расстояниях [Mitrushchenkov et al., 2017]. 

Анализ квантово-химических данных для 
рассматриваемой столкновительной системы пока-
зал наличие узких областей неадиабатичности не 
только в области больших межъядерных расстояний 
(ионно-ковалентное взаимодействие), но и в области 

малых расстояний (взаимодействие между кова-
лентными термами). Узкие области неадиабатично-
сти в адиабатическом представлении, так и ненуле-
вые матричные элементы неадиабатического взаи-
модействия, приводят к проблемам при решении 
ядерной динамики. В данной столкновительной си-
стеме присутствуют ненулевые асимптотические 
радиальные матричные элементы взаимодействия. В 
связи с этим необходимо провести расчет ядерной 
динамики с учетом всех областей неадиабатичности 
как при больших, так и при малых межъядерных 
расстояниях и с учетом ненулевых асимптотических 
взаимодействий наиболее строгим квантовым мето-
дом перепроецирования [Belyaev, 2010]. 

Ввиду наличия узких областей неадиабатич-
ности необходимо провести процедуру диабатиза-
ции и перейти в диабатическое представление для 
описания квантово-химической части задачи. Одна-
ко обычные процедуры диабатизации не учитывают 
ненулевые матричные элементы взаимодействия, 
обнаруженные в данной системе. Для решения этой 
проблемы необходимо провести диабатизацию с 
учетом ненулевых матричных элементов взаимо-
действия, в частности, в узких областях.  

В качестве примера рассмотрим область не-
адиабатичности в окрестности R≈29.63 а.е. В ука-
занной области расщепление адиабатических потен-
циалов равно 5·10–8 а.е. и соответствующий пик ра-
диального матричного элемента взаимодействия 
имеет величину порядка 12 000 а.е. Для этой обла-
сти проведена процедура диабатизации. На рисунке 
представлен пример проведенной диабатизации, а  

 

 
 
Пример проведенной диабатизации. Адиабатические (сплошная линия), диабатические (штриховая линия) по-

тенциальные энергии и недиагональный матричный элемент (штрих-пунктирная линия) как функции межъядерного 
расстояния для области неадиабатичности с центром при R≈29.63 а.е. 
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именно — адиабатические (сплошная линия), диа-
батические (штриховая линия) потенциальные энер-
гии и недиагональный матричный элемент (штрих-
пунктирная линия) как функции межъядерного рас-
стояния для области неадиабатичности с центром 
при R≈29.63 а.е. Видно, что в диабатическом пред-
ставлении и диагональный, и недиагональный мат-
ричные элементы гамильтониана являются плавными 
функциями межъядерного расстояния в отличие от 
адиабатического представления, что удобно для ис-
следования ядерной динамики. 

В результате получены квантово-химические 
данные в гибридном представлении. Вне интересу-
ющих нас узких областях квантово-химические 
данные получены в адиабатическом представлении. 
В узких областях, которые корректнее описывать в 
диабатическом представлении, проведена процедура 
двухканальной диабатизации с учетом ненулевых 
матричных элементов неадиабатического взаимо-
действия (где они есть). Это позволило учитывать 
ненулевые матричные элементы взаимодействия, а 
также правильно учитывать неадиабатические пере-
ходы в узких областях, которые корректно описы-
ваются в диабатическом представлении. 

 
Заключение 

Построены данные в гибридном представле-
нии для проведения необходимые для проведения 
наиболее точных квантово-химических расчетов 
методом перепроецирования. 

Область применения: сечения и константы 
скоростей процессов, полученные в ходе данного 
исследования, являются достаточным набором дан-
ных для астрофизических приложений. Результаты 
могут быть использованы при моделировании фото-
сфер звезд, газовых лазеров и низкотемпературной 
плазмы. 

Работа поддержана Российским научным 
фондом, грант № 17-13-01144 
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