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Введение

 Целью данной работы заключается в исследовании неупругих 
процессов столкновении атомов и иона железа с атомами 
водорода.



Задачи

 Определить молекулярные симметрии для каждого терма, 
усреднение энергии, расчет энергий связи электрона в каждом 
состоянии, вычислить статистические веса для каждого 
молекулярного состояния. 

 Определить константы скоростей и сечения



Подход Борна-Оппенгеймера

Подход Борна-Оппенгеймера 
решается в два этапа: 

 Решение электронной задачи 
при фиксированных ядрах. 

 Решение ядерной динамики 
с полученными 
результатами в первой 
части.



Диабатические элементы матрицы 
гамильтониана
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Диабатические термы
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Вероятность перехода из одного состояния в другое



Модель Ландау-Зинера

 =  

ℏ  

  

ℏ  

  ( )

ℏ

Скорость радиального движения 
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Константа скорости и сечение взаимной 
нейтрализация
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Константа скорости и сечение возбуждения-
девозбуждения
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