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Chapitre 1

Introduction

Nous présentons ici un résumé en langue francaise de la these. Il comprendra les prin-

cipales idées avec les principales équations ainsi que les discussions des résultats.

L’objectif principal de ce travail est d’étudier I'influence des interactions électroniques
dans le processus d’ionisation simple d’atomes par impact d’ions multiplement chargés.
Ces ions peuvent étre nu ou non mais dans une gamme d’énergies d’ I'impact comprises
entre les énergies élevées et intermédiaires.

Le premier chapitre examine les formes post et prior de I’amplitude de transition de
Papproximation CDW-EIS [1] pour utilisée pour 1’étude de 'ionisation simple d’atomes
multiélectroniques au travers d’un potentiel effectif qui prend en compte I'interaction entre
Pélectron actif et les électrons passifs de la cible (écrantage dynamique). Cette interaction
dépendant de la distribution des électrons passifs autour du noyau cible affecte la dyna-
mique de D’électron actif. En conséquence, l'inclusion de cette interaction dans le calcul
des sections efficaces CDW-EIS supprime la différence entre les formes post et prior.

Dans le second chapitre, nous introduisons le développement d’un modele d’onde distor-
due a quatre corps pour étudier la simple ionisation d’atomes & deux électrons actifs par
impact d’ions nus et évoluant dans le méme temps. Ce modele permet d’inclure ce que
nous appelons la corrélation électronique dynamique. La comparaison des résultats de ce
modele avec ceux obtenus en utilisant un modele a électrons dynamiquement non corrélées
permet une évaluation de la corrélation électronique dynamique pour ce type de processus.
Dans le dernier chapitre nous évaluons 'interaction entre 1’électron actif et les électrons liés
au projectile. Elle est introduite au travers d’'un potentiel paramétrique de courte portée
type GSZ (Green-Sellin-Zachor). Ainsi, le potentiel perturbateur du projectile se sépare
en deux termes : une potentiel a courte portée due aux la distribution électronique autour

du projectile et un a long portée déterminée par la charge nette du projectile entierement



écranté. Ce modele permet une interprétation de certaines structures observées dans les
spectres expérimentaux des sections efficaces doublement différentiels, en effet, celles-ci
peuvent étre interprétées comme di aux interférences entre les contributions de courte et
longue portées du potentiel.

11 sera utilisé, sauf indication contraire, le systéeme d’unités atomiques (u.a.) dans laquelle

la charge et la masse de I’électron sont considérées comme égale a 'unité.




Chapitre 2

Ecrantage dynamique et
post-prior differences dans le

modele CDW-EIS

2.1 Introduction

Dans ce travail, nous incluons dans la version post de 'approximation CDW-EIS ou
un potentiel résiduel a toujours été négligé dans tous les calculs précédents [1]. Ce poten-
tiel résiduel est lié a l'interaction des électrons passifs avec 'électron actif dans la voie
de sortie produisant ainsi un écrantage dynamique du noyau cible. Pour une évaluation
préliminaire de son influence, nous avons introduit une simple zéta fonction et cela pour
décrire I’état initial de la cible. Nous avons trouvé que la différence post-prior a été large-
ment diminuée [2].

Plus tard, dans une autre publication (voir Monti et al. [3]), nous montrons que 1'utili-
sation de fonctions plus completes RHF cing zéta pour décrire 1’état initial évite toute
divergence post-prior formes. En outre, il est démontré que ’écrantage dynamique donne
une contribution importante sur les sections efficaces d’ionisation. A titre d’exemple, le

cas de I'impact de protons sur les atomes d’hélium seront analysés.

2.2 La théorie

Prenons l'ionisation simple d’une cible multiélectronique de charge nucléaire Z1 avec
N électrons passifs, et d'un électron actif dans une collision avec un ion nu de charge
nucléaire Zp. L’approximation du parametre d’impact est utilisée, dans ce cas la distance

internucléaire est donnée par R = p + 0t, avec p le parametre d’impact, ¢ la vitesse
b )
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d’impact, et t le temps I’évolution en prenant pour ¢ = 0 la plus proche distance entre les

noyaux. Le probleme se réduit a la résolution de I’équation de Schrédinger a un électron-

actif :
-2 U () =0 (2.1)
8t = '
ou,
- 7 o
= H——P+V(R)+ep (2.2)
avec
. V2 Zr
Ho = =5 = == + Vo (7) (2.3)
et

N
p(T) = <90i Zilf 1f| so¢> (2.4)
j=1

I'interaction electrostatique entre I’electron actif les electrons passif,

V;(ﬁ) ZPZT <Z > (2.5)

I'interaction electrostatique entre le projectil et la cible residuelle, et
> 2:0)

N 2
Vi,
€, = i — -4
' <% Z( 2 ) mil
7=1 ]l 1
Maintenant, suivant le formalisme des ondes distordues, l'initial et final fonctions d’onde

N
Zp
2P

j=1 7

J#l
I’energie des electrons passif dans I'etat ¢;.

sont choisies comme :

Xi (&,t) = (@, ) L] (3) (2.7)

et
X (@,1) = ¥p(E,0)L; () (2.8)
Vi(Z,t) = ¢i(Z) exp(—ig;t) (2.9)

et

Py(T,1) = o5 () exp(—iest), (2.10)
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nous avons

;3/2 exp (iF - 7) N*O) 1 Fy [=ix, 1, =i (ke 4+ - 7)] (2.11)

Pf(T) = @n)

représentant 'état continuum de 1’électron actif en présence de la cible résiduelle avec
gf = k%/2, ot, k la quantité de mouvement de 1’électron éjecté par rapport au noyau cible
résiduelle, N(a) = exp(ma/2)I'(1 + ia) (avec I' la fonction Gamma d’Euler) est le facteur
de normalisation de la fonction hypergéométrique 1F; et A = ZT/ k avec Zr une charge
effective ou net de la cible.

Dans (2.7) et (2.8), £;(5) est choici comme une phase eikonal,
L (3) = exp[—ivIn (vs + T - 3)] (2.12)

et L (5) est
£7(3) = N*(€)1Fy [—i€, 1, —i (ps + 7+ 9] (2.13)

ouv=2Zplvet&=2Zp/p, p= k — # le moment de l'electron éjecté a ’égard du projectile.

2.2.1 Version de 'amplitude de transition Prior

Dans le repere de noyau cible, la version prior de 'amplitude de transition s’écrit en

fonction du parametre d’impact :

A5 (7) = —iexp <—¢/OO v. (R) dt> /+OO at (| (WilxF) ) - (2.14)

—00 —0o0

Dans (2.14), W; est le EIS opérateur de perturbation :
1

Wi xi = i(Z,1) Bvéﬁj(g’) + Vzln () - %ﬁ(g)] . (2.15)

2.2.2 Version de 'amplitude de transition Post
La version post de 'amplitude de transition s’écrit comme

400 ~ T
AL () = —z’/ dt [(Xf_\ (H—igt > ] XH). (2.16)
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Le potentiel V(%) = —Zp/x + Vop(Z) in (2.3), est usuellement approximé par un po-
tentiel effectif V(%) = —Z:epf ! /x, ou Z:epf T est la charge effective de la cible donnée par
Z;f F= n;\/—2¢;, avec n; nombre quantique principal de 'orbital. Donc la post forme de

I’amplitude de transition s’écrit,

AF(7) = —iexp <—z/_(:1g (E) dt> /_:o dt [(X;y (W} + V;ff)} D). (217)
Dans (2.17) Wy est 'opérateur de perturbation CDW

WG = (@) [Veln g (@) - VoL7 ()] - (2.18)

Le potentiel V(7)) = —(Zr — Z&7)/x + Vip(Z) a été négligée dans tous les calculs

précédents. Notez qu'en faisant cette approximation cela implique que Zp = Z;f 7 dans
(2.11). En faisant cela, les conditions aux limites asymptotiques ne sont pas satisfaites dans
la voie de sortie. Afin de les préserver, la fonction d’onde du continuum cible-electron actif
doit étre choisi comme celle correspondant a un potential asymptotique —(Zr — N)/x.
Ceci correspond & prendre Zp = (Zp — N) dans (2.11). En consequence, ’amplitude de
transition deviens

A7) = —iexp (-i / " () dt) / " oGl (Wi ve) | ) (219)

—00 —0o0

Ou maintenant V4% (Z) = —N/x + Vo (Z).
L’inclusion respective des potentiels perturbatif VTef T et V7 dans (2.17) et (2.19), complete

la post-versions de la amplitudes de transition.

2.3 Résultats dans le cas d’une déscription de la cible par

une simple-zeta RHF

Les figures 2.1 et 2.2 montre les résultats de la section efficace doublement différentielle
(Doubly Differential Cross Section, DDCS) pour 1.5 MeV H*+ He, calculées avec la charge
asymptotique éguale a Z%° = (Zr — 1) (figures a) ou avec une charge effective Z;f =
1.339 (figures b). La comparaison entre les deux versions post (incluant ou excluant le
potentiel résiduel) montre explicitement 'influence de 'analyse dynamique dans le DDCS.

Lorsque des charges effectives sont utilisées, I’analyse dynamique est considéré d’une facon




Ecrantage dynamique 7

approximative, donc la différence entre la DDCS obtenu en incluant ou en excluant le
potentiel V;f est diminuée.

Les différences qui subsistent entre les approximations post et post plus compléte sont
dus & une mauvaise description de la fonction d’onde initial par une fonction simple-zeta

Rothaan-Hartree-Fock [4].

1E-19

1E-20

1E-21

,_‘
m
)
M

DDCS[em’ eV ' s
m
8

1E-24

1E-25
1

L L L L L L
10 100 1000 10 100 1000

Energia del electron [eV]

F1G. 2.1 — DDCS pour I’émission électronique dans des collisions H" sur He pour une
énergie de 1.5 MeV en function de ’énergie de I’électron éjecté et pour un angle d’émission
de 0° fixé, considérant la chage asymptotique (figure a) et une charge effective (figure b).
Théorie : ——, prior CDW-EIS; ------ , post CDW-EIS; - - - -, post CDW-EIS incluant
le terme V7* (figure a) et V;f f (figure b). Résultats Experimentaux : ® , Lee et al. [5].

,_.
m
)
N

DDCS[em’ eV s

1E-22

L L L L L L L L L L L L L L L L
0O 20 40 60 80 100 120 140 160 20 40 60 80 100 120 140 160 180

Angulo de emision [grados]

F1G. 2.2 — DDCS pour I"émission électronique dans des collisions HT sur He pour une
énergie de 1.5 MeV en function de l'angle de 1’électron éjecté et pour une énergie de
100 eV, considérant la chage asymptotique (figure a) et une charge effective (figure b).
Théorie : ——, prior CDW-EIS; ------ , post CDW-EIS; - - - -, post CDW-EIS incluant
le terme V7° (figure a) et VTef f (figure b). Résultats Experimentaux : ® , Toburen et al.
extrait de [6].
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2.4 Resultats avec une cing-zeta RHF

La figure 2.3 montre des calculs pour DDCS pour 'ionisation simple de He par impact
de protons 1.5 MeV en fonction de I'angle d’émission pour des énergies des électrons émis
de 10 eV, 100 eV et 500 eV. Les figures 2.3.a, 2.3.d et 2.3.g, les résultats des calculs a
I’aide de la version antérieure de 'amplitude diffusion sont présentés compte tenu d’un
simple-zeta RHF [4] pour décrire la fonction de I’état initial et d’une charge liée asymp-
totique Zp = 1 dans la fonction du continuum cible dans la voie de sortie. En outre, la
DDCS calculé avec les versions suivante ou, le choix des fonctions d’onde initiale et finale,
mais incluant ou excluant la contribution de Vi = —1 /& + Vap(Z), sont présentés. La com-
paraison entre ces deux post calculs nous permet de montrer une contribution importante
sur la DDCS de I’écrantage dynamique associée & V. La comparaison entre les calculs
montrent que certaines divergences post-avant sont toujours dans la DDCS.

Dans les 2.3.b, 2.3.e et 2.3.h une cing-zeta RHF function d’onde est employee pour
représenter la function d’onde initiale tandis que dans la voie final Zy = 1 est choisis
comme précédemment. 11 est clair que ce choix aura une incidence sur le calcul de Vi et
donc de la contribution de I’écrantage dynamique sur la DDCS. Encore une fois, ce poten-
tiel collabore d’une maniere importante a la DDCS, mais un bon accord est maintenant
obtenu entre les calculs avec la version prior et post quand dans la derniere, le terme Vi
est considéré. L’influence de la dynamique diminue quand une fonction d’onde de cing-zeta
RHF est utilisé pour décrire I’état initial lié et une charge effective Zp = Z;f T est choisi
dans la fonction d’onde du continuum final, comme on peut le voir dans les figures 2.3.c,
2.3.f and 2.3.i. Ce probleme peu s’expliquer par le fait qu’une partie de I’écrantage dyna-
mique est pris en compte. Encore une fois, la différence disparait entre les formes post et

prior.
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6E-20
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Fi1c. 2.3 — DDCS pour I"émission électronique dans des collisions H* sur He pour une
énergie de 1.5 MeV en function de I'angle d’émission et pour une energie de 1’électron de
10 eV (figures 2.a, 2.b, 2.c), 100 eV (figures 2.d, 2.e, 2.f ) et 500 eV (figures 2.g, 2.h, 2.i).
Fonctions d’onde RHF simple-zeta (figures 2.a, 2.d, 2.g) et cing-zeta (figures 2.b, 2.c, 2.e,
2.f, 2.h, 2.i) ont été utilisés pour décrire I’état initial lié. Charges asymptotique (figures
2.a, 2.b, 2.d, 2.e, 2.g, 2.h) et effective (figures 2.c, 2.f, 2.i) ont été pris en compte dans
le continuum de ’électron actif dans la voie de sortie. Théorie : , calculs CDW-EIS
post complete; - ---- , calculs CDW-EIS post; - - - -, calculs CDW-EIS prior. Résultats
Experimentaux : ® , Toburen et al. extrait de [6].
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Chapitre 3

Modele des ondes distordues a
quatre corps

3.1 Introduction

Nous proposons ici d’étudier les processus a quatre corps pour la simple ionisation
via un modele a quatre corps. Nous présentons ici un nouveau modele a quatre corps
dans le ondes dans 'approximation des ondes distordues. Dans ce modele, chacun des
électrons interagit simultanément avec ’autre, de sorte que leurs évolutions dynamiques
dans le temps sont interdépendantes tout au long de la collision. En conséquence, les deux
électrons sont corrélées dynamiquement, d’ou une représentation a quatre corps, méme si
seuls les états du continuum asymptotique de I’électron éjecté sont pris en compte dans le
modele. Ceci est complétement différent des modeles basés sur des représentations a trois

corps ou chaque électron actif évolue indépendamment de ’autre.

3.2 La théorie

Prenons I'impact d’un ion rapide nus de charge Zp sur une cible Z7 a deux electrons
actifs. Nous décrivons la réaction de simple ionisation électronique en utilisant ’approxi-
mation du parametre d’impact. La réaction est décrite a partir d’un repere fixe lié au

noyau cible, et ’équation de Schrodinger associée s’écrit

<H_Z3t>%’ﬂ_lz< 2" Z; 8j>+

1 ZrZp 0] 4
— |, =0 3.1
TE @ TR o] s (3:-1)
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avec T et 5 désignant le vecteur position de I’électron j (j = 1,2), vu du noyaux cible et
du projectile, respectivement, ¢ le temps de collision, R le vecteur internucléaire, et ¥ et
\IIE les solutions exactes entrantes et sortantes, respectivement.

Les fonctions d’onde distordues initiales et finales sont choisis comme

XI(UUl?x%t) =pa(Z1, ¥2) L, (51, 52) %
ZpZ
X exp |1 Pv Tln(vR—ﬁ-R)] X
X exp (—iEqt) (3.2)

et

L 1 N o
X5 (Z1, %2, 1) :E (1+P12) [cpg(xl,xg)ﬁﬁ (51,52)} X

X exp [—iZPZT In <vR + - R))} X
v

x exp (—iEst) (3.3)

ou les deux fonctions de distortions sont donnés pour U'initial £} et final L5 sont données

par

Z
LEG15%) = TLERS) = T exp |20 oy + -5 (3.4)
7j=1,2 7j=1,2 v

et

. - o Ne—( = «(Z Z , I
5(51,8) = F5(51)€5 (52) =N (pp) 11 |:_pra 1, —i(ps1 +p- 81)} X

A
X exp [ip In (vsg — ¥ - §2)] (3.5)
v

avec N(a) = exp(ma/2)I'(1 —ia) (T est la fonction Gamma) est le facteur de normalisation
de 1F1, la fonction hypergeometric.

Si les functions d’onde exactes ¥ et W 5 sont remplacées par x et Xg respectivement,

a premier-ordre de la version prior en function du parameter impact de 'amplitude de
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transition pour ’aproximation quatre corps s’écrit comme

400
g =i (e 221 [ dvexp (85 - B

—00

/d3$1d31‘2{ [\}i (1+Pia) { [0n(@1, 32 £5 (51, 52)| }] x
x Y [@a(fh@)gi(gk)vgjg;(ng

. 2
j,k=1,2
J#k
+ EF(51)Va, pald, 32) - vs;;(sfj)] } (3.6)

Nous pouvons appeler cette aproximation four-body distorted wave-eikonal initial state
(4B-DW- EIS).
Dans nos calculs (3.6) I’état fundamental de la cible (helium) est décrit par la Roothaan-

Hartree-Fock approximation tabulé en reference [4] :

(Pa(flan) = %(fl)%(fz) (37)

Cette function d’onde décrit approximativement 98.7% de la correlation radial. La function
d’onde & deux électrons ¢z est choisit comme

];: =
a(d1,72) = 65(F)0a() ~65(a) T

Zr—1
N*
N ( . >><

T —
x 1F [—z( Tk D)

1, —i(kzy + k- 1) (3.8)

ou k est le vecteur d’onde de I'électron éjecté vu du noyau cible. Dans (3.8), ¢ représente

un état hydrogénoide final.

3.3 Résultats

Les sections efficaces doublement différentielles (DDCS) sont obtenues en utilisant la
4B-DW-EIS et CB-CDW-EIS [7]. Les résultats sont présentés dans les figures 3.1 et 3.2
pour le cas de 1.5 MeV Ht4 He. Une incertitude de I’ordre de 10% dans la détermination

des valeurs de 4B DDCS-DW-EIS est produite en raison d’une singularité apparaissant




14 Résultats

dans l'intégrande qui n’affecte pas le profil des intégrales (ou des DDCS). Nous I’avons
vérifié numériquement que les valeurs moyennes des 4B-DW-EIS DDCS surestime CB-
CDW-EIS DDCS dans la limite de cette incertitude (pour 'éjection vers l'avant a des
énergies trés d’émissions faibles), nous avons normalisé les résultats 4B-DW-EIS a CB-
CDW-EIS pour des électrons d’émission de 1 eV des électrons. Ainsi, la comparaison entre
les deux modeles donnent une limite inférieure de la corrélation dynamique électronique.
Les résultats sont présentés en fonction de I’énergie finale de ’électron éjecté pour des
angles fixes d’émission électronique de 0° et 40° (figure 3.1) et en fonction de 'angle
d’émission pour une énergie des électrons fixé a 300 eV (figure 3.2.a) et 500 eV (fi-

gure 3.2.b).

1E-25|
D

1E-26 |

1E-27 |

1E-25

DDCS[m’eV sr]

1E-26 |

1E-27 |

1E-28
100

L
1000
Energia del electron [eV]

Fic. 3.1 — DDCS pour I"émission électronique dans des collisions H sur He pour une
énergie de 1.5 MeV en function de I’énergie de 1’électron éjecté et pour un angle d’émission
de 0° et 40° fixé. Théorie : ——, 4B-DW-EIS; - - - -, CB-CDW-EIS; ------ , post CDW-
EIS [9]. Résultats Experimentaux : O, Lee et al. [5]; ®, Toburen et al. extrait de [6].

Un bon accord entre les deux modeles avec les données expérimentales [5, 6, 8] est
trouvé. Nous remarquons que seul 1’état final de He™ (1s) est considéré dans les calculs,
qui est la voie dominante pour cette réaction d’ionisation. La différence entre 4B-DW-EIS

et CB-CDW-EIS semble étre plus important dans I’émission avant et en arriere.
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Théorie : ——, 4B-DW-EIS; - -- - - - , CB-CDW-EIS. Résultats Experimentaux : ® | Toburen
et al. extrait de [6].




16 Résultats




Chapitre 4

Ionisation simple de He par
impact d’ions non nus et
interferences quantiques

4.1 Introduction

Nous avons étendus les modeles CDW-EIS (voir Monti et al. [10]) et CDW (Monti et
al. [11]) pour le cas d’ions possédant des couches électroniques non vides représenté via

un potential GSZ [12, 13, 14].

4.2 La théorie

Nous considérons la simple ionisation de He par un ion charge nucleaire Zp et de degree

d’ionisation ¢, les electrons du projectile sont considérés gelés durant la collision :
ZT + He — Z&" + Het +e”

Le probleme se réduit a un electron résolvant ’Hamiltonien :

H, = Hr + Vp(3) (4.1)
avec
r = - 2 £ Vi (a) (12)
VTZ—ZT+<%‘§:#144 90i> (4.3)
» T\ &g
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ou & (Z;) représente le vecteur position de I’électron actif (le j-eme électron passif de la
cible) a partir d’un repeére fixe lié au noyau cible, § = 7 — R est le vecteur position de
I’électron actif a partir d’un repére fixe dans le noyau projectile, Zr est la charge cible
nucléaire, Vr et Vp sont les potentiels de la cible et du projectile ressentie par 1’électron
actif, enfin R est le vecteur internucléaire. Dans (4.3) ¢; représente la distribution des
électrons passifs de la cible.

Le potentiel GSZ peut étre séparé en un terme a courte portée plus un terme a longue

portée :
Vp(s) = Vi (s) + VE (5) (4.4)
1 -1
V() = = (Zp—q) [H(e = 1) +1] (4.5)
V]ér(s) _ _ g (4.6)

et H et d sont des parametres ajustables (voir Szydlik et Green [13], Garvey et al. [14]).
Dans le formalisme des ondes distordues I’écriture en fonction de Vp (4.4) des amplitudes

de transition peut étre séparé en deux termes

ai(0) = aiy™ (7) + aif (), (4.7)
ou
“”*(ﬂ”/mdt A (-2 v -1-2) [ (4.8)
Qg W= O\ T T T T )
400 V2 o
Ir,— ~ — _Vax - g .9 +
a; (ﬁ)_/_oo dt<xf‘< 5 + Vp(2) Z(%) X; >, (4.9)
et
A l - 1 s/d -1 +
a;z(p) 2/ dt <Xf <—$(Zp—q) [H(e —1)—1—1} ) X; > (4.10)
Ir,+

ou, a, 7 sont les amplitudes de transition correspondant a I’ionisation simple par un impact
d’ions de charge ¢ nu, et af} est un nouveau terme qui est lié a la partie a courte portée

du potentiel Vp.
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4.3 Résultats pour U?'* + He

Nous avons considéré le cas d'un ion U?'* de 1 MeV/u sur un atome d’He, pour ce
systeme. Reinhold et al. ([15]) ont montré que les interférences dans la section efficace
élastique pour la diffusion de I’électron cible avec le projectile partiellement habillés qui
apparaissent au sommet du pic binaire est un résultat d’effets d’interférences quantiques.
Dans la figure 4.1 nous présentons les résultats pour la section efficace doublement différentielle
(DDCS) en fonction de I’énergie de 1’électron éjecté pour un angle d’émission fixe de 35°.
Pour ce cas, le modele CTMC-IA prédit des interférences dues a des effets quantiques dans
la section efficace élastique. Notre calcul CDW-EIS montre également une structure dans
la région du pic binaires. Les potentiels a long terme et a court-terme peuvent expliquer

ses structures de 'interférencielles cohérente.

1E-18

1E-19

1E-20

ddcs [cm'QeV"sr"]

1E-21

L 1 A 1 ]
0 500 1000 1500 2000 2500
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Fi1G. 4.1 — DDCS pour I'émission électronique dans des collisions U2+ +He pour une
énergie de 1 MeV en function de I’énergie de I’électron émit pour 35°. Théory : ——, modele
actuel CDW-EIS; - - - -, calcul CDW-EIS avec uniquement la contribution asymptotique
du potentiel; — - —, calcul CDW-EIS avec uniquement la contribution courte-prtée du
potentiel; -« --- , CTMC-IA Reinhold et al. [15]. Données experimentales : Reinhold et
al. [15].
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Resumen

En esta tesis se estudian los efectos de la interaccién electronica en el proceso de ionizacién
simple de blancos atémicos por impacto de iones multiplemente cargados, pudiendo ser
estos desnudos o parcialmente vestidos.

En el caso de proyectiles desnudos se estudia la interaccion entre el electrén activo y los
electrones pasivos, se reformula la versién post de la aproximacion de onda distorsionada
del continuo con estado inicial eikonal (CDW-EIS por sus siglas en inglés) incluyendo un
potencial residual omitido en calculos anteriores. Ademas se desarrolla un modelo de onda
distorsionada de cuatro cuerpos para la ionizacién simple de atomos dielectrénicos en el
que ambos electrones son considerados como activos y evolucionando en un mismo marco
temporal.

En el caso de considerar como proyectiles iones parcialmente vestidos se estudia la in-
teraccién entre el electréon activo del blanco y aquellos ligados al proyectil mediante el
desarrollo un modelo de onda distorsionada en el que el potencial perturbador del pro-
yectil se separa en dos términos: uno de de largo rango determinado por la carga neta
del proyectil totalmente apantallado y otro de corto rango dado por los electrones ligados
al proyectil. Este tltimo se aproxima utilizando un potencial paramétrico de tipo GSZ

(Green-Sellin-Zachor).
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Capitulo 1

Introduccion y teoria de colisiones
atomicas

“La 1mposibilidad de penetrar el esquema divino del universo no puede, sin
embargo, disuadirnos de planear esquemas humanos, aunque nos conste que
éstos son provisorios”.

El idioma analitico de John Wilkins. Jorge Luis Borges.

1.1. Introduccién general

Al inicio del estudio de un proceso de colisién ion-atomo se debe, en primera instancia,

definir el rango de energias de impacto de interés. Tipicamente se distinguen tres rangos
de energia, a saber: energias bajas, intermedias y altas. Definir el rango de energia de
interés resulta importante debido a que cada uno de éstos demanda un tratamiento tedrico
diferente. El rango de energia puede determinarse al comparar la velocidad v relativa
entre el nucleo del proyectil y el del blanco con la wvelocidad orbital ve de los electrones
involucrados en la reaccién. La velocidad orbital v, de un electrén esta determinada por
la energia cinética media del orbital atémico en el que se encuentra (inicialmente o al final
para el caso de captura).
El caso v << v, corresponde al rango de energias bajas. En este caso, al ser la velocidad
orbital de los electrones del blanco mucho mayor que la velocidad relativa de los nucleos,
los primeros pueden adaptarse instante a instante a las variaciones de las posiciones de
los ultimos. Este rango de energias también es denominado rango de energias moleculares
debido a que es necesario recurrir al uso orbitales moleculares para una correcta descripcion
de los orbitales electrénicos que se forman durante la colisién.

Cuando v >> v, se tiene el caso de energias altas. Aqui la interaccién es subita, debido
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a lo cual los electrones no pierden su cardcter atémico y los orbitales electrénicos pueden
describirse correctamente como combinacién de orbitales atémicos.

Por dltimo, cuando v =~ v, se tiene el caso de energias intermedias. Generalmente el
tratamiento tedrico del caso de energias intermedias resulta mas dificultoso que el resto
debido a que no resulta clara la forma de describir los orbitales electrénicos. En este rango
de energias usualmente se aplican métodos tedricos desarrollados para energias bajas o

altas, o bien combinaciones de los mismos.

Luego, son muchos los posibles resultados del proceso de colisién entre un ion y un
blanco atémico, pudiendo producirse la captura, excitaciéon o la ionizacién ya sea de un
solo electron o de varios electrones del blanco; éstos son llamados procesos simples y multi-
ples, respectivamente. En el régimen de energia altas e intermedias los procesos miltiples,
resultan generalmente de una importancia menor que los simples y usualmente se dife-
rencia al electrén que cambia de estado de aquellos que resultan poco afectados en la
colisién. Al primero se lo llama electrén activo y a los segundos electrones pasivos. Esta
discriminacion hace posible extender los formalismos tedricos desarrollados para blancos
monoelectrénicos al caso de blancos multielectrénicos mediante la reduccién del problema
de varios electrones al de un electrén activo que evoluciona en un potencial efectivo debido

a los electrones pasivos.

El objetivo principal de este trabajo es el estudio de la influencia de las interaccio-
nes electrénicas en el proceso de ionizacién simple de blancos atémicos por impacto de
iones multiplemente cargados, pudiendo ser estos tltimos iones desnudos o parcialmente
vestidos, en el rango de energias de impacto altas e intermedias. Esta tesis se divide en
cuatro partes principales. En la presente se encuentra la actual introduccién y conceptos
relacionados a la teoria de colisiones atémicas que resultan de interés y necesarios para
el desarrollo del trabajo de tesis. Las partes segunda y tercera corresponden a considerar
como proyectiles iones desnudos o parcialmente vestidos, respectivamente. En la segun-
da parte, en el Capitulo 2, se reve la forma post de aproximaciéon de onda distorsionada
del continuo con estado inicial eikonal (Continuum Distorted Wave-Eikonal Initial State,
CDW-EIS) [61] para el estudio la ionizacién simple de dtomos multielectrénicos. En esta
revisiéon se considera un potencial residual omitido en cédlculos anteriores y cuya intro-
duccién permite un correcto tratamiento de la interaccién entre el electréon activo y los
electrones pasivos. Esta interaccién depende de la distribucién de los electrones pasivos al-

rededor del niucleo del blanco y afecta la dindmica del electrén activo. Como consecuencia
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de su inclusién en los calculos de secciones eficaces se obtiene la desaparicion de las discre-
pancias entre las formas post y prior de la aproximacién de onda distorsionada CDW-EIS.
En el Capitulo 3 se presenta el desarrollo de un modelo de onda distorsionada de cuatro
cuerpos para el estudio de la ionizacién simple de dtomos dielectrénicos por impacto de
iones desnudos en el que ambos electrones se consideran como activos y evolucionando
en un mismo marco temporal. Este modelo permite incluir lo que llamamos correlacion
electrénica dinamica. La comparacién de los resultados obtenidos de este modelo con aque-
llos que se obtienen utilizando un modelo de electrones dindAmicamente no correlacionados
permite evaluar la contribuciéon de la correlacion electrénica dindmica en el proceso de
ionizacién.

La tercera parte de este trabajo de tesis corresponde al estudio de la ionizacion simple
de atomos de He por impacto de iones parcialmente vestidos. En el Capitulo 4 se evalia
la interaccién entre el electrén activo y aquellos electrones ligados al proyectil, la cual se
introduce a través de un potencial paramétrico de corto rango del tipo GSZ (Green-Sellin-
Zachor). De esta forma el potencial perturbador del proyectil se separa en dos términos: un
potencial de corto rango debido a la distribucién electrénica alrededor del proyectil y uno
de largo rango determinado por la carga neta del proyectil totalmente apantallado. Este
modelo permite interpretar ciertas estructuras encontradas en espectros experimentales
de secciones eficaces doble diferenciales en términos de efectos de interferencia coherente
entre las contribuciones de corto y largo rango del potencial del proyectil a la amplitud de
transicion.

Finalmente, en la cuarta y ultima parte se presentan las conclusiones generales, apéndi-
ces y bibliografia completa de la tesis.

Se utilizara, a menos que se especifique lo contrario, el sistema de unidades atémicas
(u.a.) en el cual la carga y masa del electrén se toman como la unidad de carga y unidad

de masa: e = 1, m = 1, respectivamente, y ademés h =1y 4dweg = 1.

1.2. Teoria formal de dispersion

En esta seccién presentamos el formalismo dependiente del tiempo en el cual se estu-
dia la evolucién temporal de dos o mas sistemas fisicos que se aproximan, interactian y
finalmente se separan. Asi, cualquier proceso de colisién puede pensarse en términos de

tres intervalos: en el primer intervalo los agregados de la colisién son preparados (aislados
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unos de otros) en sus correspondientes estados iniciales, la interaccién toma lugar en en
segundo intervalo, y en el tercer intervalo el estado final post colisional de los agregados
(o de alguno de ellos) es observado mediante algiin aparato de medicién. A continuacién

presentaremos la teoria formal de dispersién aplicada a estados puros.

1.2.1. La representacién de interaccién

En mecdnica cudntica, en lo que a representaciones refiere, por un lado se encuentra
la representacion de Schrodinger en la cual los observables son operadores hermiticos
independientes del tiempo y toda la dependencia temporal se encuentra contenida en las
funciones de onda. En el otro extremo se encuentra la representacion de Heisenberg en la
cual las funciones de onda son constantes en el tiempo y los operadores que representan
observables son explicitamente dependientes del tiempo. En algin lugar entre estas dos
representaciones se encuentra la que llamamos la representacién de interaccién que es
particularmente 1til para describir la interaccién entre dos sistemas cuanticos, y es la que
utilizaremos en esta seccién.

En ausencia de influencias externas la evolucién de un sistema cudntico es estrictamente
causal. Es decir que conocido el estado del sistema cudntico en algin tiempo ty puede
conocerse, a través de alguna ecuacion de movimiento, el estado del sistema en cualquier
tiempo siguiente. En la representacion de Schrodinger la ecuacién de movimiento a resolver

es la ecuacién de Schrodinger

.0
zatlf(t) = HY(t) (1.1)
donde
H=Hy+V (1.2)

es el Hamiltoniano total del sistema, Hg es el Hamiltoniano no perturbado que describe los
agregados aislados antes del proceso de colisién y V la interaccién entre ellos. La funcién
¥ representa la funciéon de onda del sistema, fisico constituido por todas las particulas de
los agregados de la colisién.

Alser (1.1) una ecuacién que responde a una dindmica causal, si conocemos ¥ (%) entonces

podemos conocer ¥(t) a través de un operador de propagacion, de la forma:

W(t) = Usen(t;to)¥(to) (1.3)
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con

Usen(t, to) = e HH—t0), (1.4)

En la representacion de interaccién, la funcién de onda total se conecta con la funcién de

onda total de la representacion de Schrodinger mediante la relacion:

Uy (t) = e Hoty (), (1.5)

Luego, reemplazando (1.5) en (1.1) se obtiene la ecuacién de evolucién en la representacién
de interaccién:
0

i Vi(t) = VO () (L6)

con V(t) = ety e=iHot  Apdlogamente a lo encontrado para el caso de la representa-
cion de Schrodinger, puede definirse el operador de propagacion en la representacién de

interaccién, el cual estd dado por [1]:
U(t, t[)) — eiHote—iH(t—to)e—iHot’ (17)

de manera que la evolucién de la funcién de onda total en la representacién de interaccion

resulta
Ur(t) =Ul(t,to)¥r(to). (1.8)
1.2.2. La matriz S
Podemos suponer que en un tiempo muy anterior a la colisién (t = —o0) el sistema

se prepara en un estado especifico ¥;(—o0). Luego a tiempo muy posterior a la colisién

(t = +00) tendremos que el sistema ha evolucionado al estado ¥;(+00) de la forma:

Uy (+00) = ST;(—o00), (1.9)

donde S es el operador de dispersién que se relaciona con el operador de propagacion:

S = lim Ut ty). (1.10)
to——0o0
t——+00
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Si la interaccién entre los agregados es de corto alcance es licito suponer que a tiempos t =
—o00 y t = +o0 el sistema puede describirse en la base de autofunciones del Hamiltoniano
no perturbado. De manera que si todavia no hay interaccion al tiempo %y la funcién de

onda en la representacion de Schrodinger estara dada por
W(tg) = e~ Fitoy), (1.11)
y pasando a la representacién de interaccién (1.5) obtenemos

U (to) = . (1.12)

El estado final entonces puede expandirse en la base de autofunciones de Hy de la forma:
Uy(+00) = 3 asiy. (1.13)
f

De esta forma la amplitud para la transicién del estado v; a un estado vy sera directamente
el coeficiente ay en la expansién dada en (1.13) '. Tal amplitud también puede escribirse

como el elemento de matriz S;:

Sip = (Vr|S|vi)

= lim (Ut o))

t—-4o00

= lm_ (U(0,2)y¢|U(0,t0)1i). (1.14)

to——0o0
t—+4o00

Por lo tanto para calcular S;; se debe evaluar el efecto del operador U(0,t) sobre las

autofunciones del Hamiltoniano no perturbado:
U(0,t)1), = eteiBaly), (1.15)

Aqui ¢, es una autofunciéon de Hy del continuo de los agregados que contiene la estructura

interna de cada uno de ellos (en el caso de tenerla).

Vale mencionar que v; ¢ verifican la ecuacién de autovalores: (Ho — Fi, f);,; = 0.
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El resultado obtenido en (1.15) es poco satisfactorio al intentar estudiar los limites ¢ — oo
ya que éstos no estan definidos debido al caracter oscilatorio de las funciones exponenciales
complejas. Sin embargo el cdlculo es posible si se utiliza algin artificio que amortigiie las
oscilaciones en t — +o00. Este puede encontrarse en el trabajo publicado por Gell-Mann y
Goldberger [2].

Utilizando el artificio mencionado, se pueden definir los operadores de Mgller QF [2],

OF = lim U(0,1) (1.16)

OFpg = VT, (1.17)

de manera que el operador Q1(7) actuando sobre una autofuncién del continuo de H
genera una autofuncion del continuo de H que satisface condiciones de contorno salientes
(entrantes).

Tales autofunciones de H satisfacen las ecuaciones integrales 2
UE =9+ [E, — H £ic] "WV, (1.18)
Asi, el elemento de matriz Sy del operador S adquiere la forma

Sip = (7 |¥7)

= (U710 + (U — wi[v). (1.19)
En la ecuacién (1.19) U y \I/}' verifican
(WFIW) = 6if (1.20)

que es una delta de Dirac en energia y una delta de Kronecker en los ntimeros cuédnticos,

y después de algunos pasos algebraicos puede escribirse

donde
Ty = (0glVIO) (1.22)

2Aqui estd implicito el limite e — 07.
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es un elemento de matriz del operador T definido como

Tip; =V (1.23)

También (1.19) puede escribirse como

Sip = (U7 |0;) + (T, [T — ;) (1.24)
y resulta
Sip = 0if —2mid(Ey — E;)T; (1.25)
siendo aqui
Tif = (Y5 [Viehi). (1.26)

Las ecuaciones (1.22) y (1.26) son las llamadas formas post y prior, respectivamente, del
elemento de matriz T;r. En el caso de contar con funciones de onda exactas para \I/:rff
y ;s estas expresiones para T;; resultan iguales; de no ser asi pueden encontrarse las
llamadas discrepancias post-prior.

Lo realizado hasta aqui es valido para las llamadas colisiones directas, en las cuales el
Hamiltoniano no perturbado es el mismo antes y después de la colisiéon. Estas expresiones
pueden generalizarse para el caso de colisiones con rearreglo [1]. Para este tipo de reacciones

es conveniente separar el Hamiltoniano total como
H:Hi—I—VZ':Hf—i-Vf. (1.27)

Aqui H; (Hy) y V; (Vy) son el Hamiltoniano no perturbado y la perturbacién correspon-
dientes al canal inicial (final). Si se tiene interés en la transicién de un autoestado de H;
a otro autoestado del mismo Hamiltoniano (colisién directa), el elemento de matriz de
transicién relevante resulta ser

Tif = (Yr|Vi| &) (1.28)

donde
U = + [E; — H +ie] Wity (1.29)
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y ¥ y ¢y son autofunciones de H; correspondientes a la misma energia total F;. Aunque
la funcién de onda \Il;F fue introducida para el caso de colisiones directas es claro que,
al ser una autofuncién del Hamiltoniano total H, representa una solucién completa del
problema de dispersién.

Si lo que se desea calcular es la probabilidad que un sistema, que en un tiempo anterior
a la colision esta en un estado ; de H;, evolucione bajo la accién del Hamiltoniano H y
finalmente termine en un autoestado especifico 1y de Hy, se puede proceder de manera
semejante. A pesar de que para colisiones con rearreglo v; y 1 son autofunciones de

distiontos Hamiltonianos podemos no obstante redefinir el operador de transiciéon T' [3]
Tep; = VU (1.30)
y podemos adoptar la notacién

Tip = (| i)

= (s Vy197) (1.31)
Andlogamente podemos escribir
Tip = (¥ [Vilei), (1.32)
con
U, =p+ [Ep — H —ie] 'V (1.33)

Nuevamente (1.31) y (1.32) representan las formas post y prior, respectivamente, del ele-

mento de matriz Tjy.

1.2.3. Probabilidad de transiciéon

A partir de lo visto en la seccién anterior podriamos concluir que la probabilidad
de encontrar al sistema en un estado 1y, habiendo estado el un estado inicial v;, es
directamente |S; s |2. Esto, si bien es cierto, no representa una cantidad del todo significativa
ya que representa la probabilidad para todo tiempo, y no debemos perder de vista que
nuestra percepcion del estado final del sistema es a través de algin experimento y éstos

necesariamente tienen una duracidn necesariamente finita. De aqui que la cantidad que
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merece estudio es la probabilidad de transicién por unidad de tiempo, que para un tiempo

t estd dada por

0

Wif = tog@ma <7/1f’U(tat0)Wi>‘2
= Ll a)P (1.34)
= (gl )P (1.35)

Usando (1.6), (1.7) y (1.18) y la definicién de T;¢, resulta [1]:
Wi = QIm(Tii)dif + 27‘(‘5(E¢ — Ef)|T%f|2. (1.36)

La ecuacién (1.36) representa la probabilidad de transicién por unidad de tiempo a un
estado final de energia E; bien definida. Nuevamente, para obtener cantidades que sean
consistentes con los resultados experimentales, debemos calcular la probabilidad de tran-
sicién no a un estado de energia E; bien definida sino a una distribucién de estados con
energia definida en [Ey — AFE, Ey + AE]. Entonces si p(F) es la densidad de energia de
estos estados por unidad de angulo sdlido, el niimero de estados cuyos vectores momento

yacen en d) y con energia entre E' y E + dFE resulta p(F)dEdQ). Entonces tendremos

Ef+AE
Ef—AE
Luego, si ¥; no esté entre los posibles estados finales (como es el caso de ionizacién del

blanco), resulta

E;+AE
Wip = / p(E)S(E; — E)27|T;s|*dEdS
E;—AE

— 2mp(Ey)|Ti P2, (1.38)

con By = Ej.
Ahora una expresion para la densidad final de estados puede obtenerse considerando los
posibles estados de una particula libre en una caja con condiciones de contorno periddicas.

Al hacer esto resulta [1]:

o(B) = 1%, (1.39)
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donde y es la masa de la particula, k su momento y E = k?/2u su energfa. Al aplicar este
resultado a un problema de colisién E es ahora la energia asociada al movimiento relativo

de los agregados de la colisién y p es su masa reducida. Entonces (1.38) resulta

prky oo
T, Q 1.4
A2 | 2f| ds2, ( 0)

Wi =

donde k; es el momento relativo final entre los agregados.

Luego, si se tiene un flujo incidente de N particulas por unidad de tiempo y por unidad
de area, el numero de particulas por unidad de tiempo que pueden causar la transicion
deseada y son dispersadas a un elemento de angulo sélido d€2 es No(§2)dQ2. Y dado que Wy
es la probabilidad de transicién por unidad de tiempo correspondiente a un flujo incidente
con velocidad v; = k; /i, la seccion eficaz diferencial en el dngulo sélido subtendido por el

proyectil dispersado resulta [1]

_dQ i Wi
1) =G0 "% @
pikg kg oo
_Hil R g2, 1.41
Ty (1.41)

En el caso de ionizacién las secciones eficaces dependerdn también del momento lineal
del electrén ionizado, es decir de la energia y el angulo sdlido subtendido por el electrén
emitido. De manera que debemos definir la seccién eficaz doble diferencial en la energia y

angulo del electrén eyectado como:

do
(B 0k) = 50, k/q( )d

pifrr ki 2
=k — | |T;¢|7d€Q. 1.42
472 kf/’ sl (142)

Luego, las secciones eficaces simple diferenciales en funcién de la energia del electrén o el

angulo de inizacién resultan:

o(Bp) =27 — / o (B, 046, (1.43)

o () === = /U(Ek,ﬁk)dEk, (1.44)
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respectivamente. Y finalmente la seccién eficaz total:

o= /O’(Ek)dEk = /J(Gk)dﬁk. (1.45)

1.2.4. La serie de Born

Volviendo a la definicién (1.31) de los elementos de matriz T; y utilizando la ecuacién

(1.29), podemos escribir
Tip = WslVeIWF) = (Vi (1 + GTV) i), (1.46)
y, andlogamente, usando (1.33) y (1.32) obtenemos

Typ = (Uy|Vilvn) = (¢l (1 + Vi GT)Vilehi). (1.47)

(2

En (1.46) y (1.47) hacemos uso de los operadores de Green asociados al Hamiltoniano
total H, definidos por
GH(E)=[E - H +i¢] ™! (1.48)

donde implicitamente se toma el limite € — 0.

Conocer G*(FE) es equivalente a tener solucionado el problema de autovalores de H. Este
es un problema generalmente muy dificil de resolver, por lo cual es usual recurrir a la
busqueda de soluciones aproximadas. La clave de estas técnicas de aproximacién es la
ecuacién de Lippmann-Schwinger [4] que consiste en expandir los operadores de Green G+
en términos de operadores de Green mas simples.

Puede demostrarse [1] que G* satisface la ecuacién integral

G* =G + G (H — H,)G™

=G¥ + GEV,G* (1.49)

con H = H, + V, para un canal arbitrario a, G;E es el operador de Green asociado al
Hamiltoniano H,. Dependiendo de la eleccién de H, se obtienen diferentes maneras de

representar a los operadores de Green G*. Luego la expresién dada en (1.49) puede iterarse
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obteniéndose un desarrollo en serie
+oo
GE =GEY [(H - H)GE]"
n=0

+o0o
=G: > [VuGE]". (1.50)
n=0

Reemplazando (1.50) en (1.46) se obtienen las llamadas series de Born

T = T + (W ViGEVilws) + (W ViGIVAG I Vi) + . . (1.51)

donde
T3 = (Vi lvs) (1.52)

es la primera aproximacion de Born al elemento de matriz T;]Z y es el mismo cualquiera sea
el desarrollo elegido para G. El n-ésimo orden de la serie de Born se obtiene reteniendo
hasta los primeros n términos de esta expansion. Como puede observarse los érdenes supe-
riores al primero no estan univocamente determinados, sino que dependen de la expansion
utilizada para G™T.

Una ecuacién andloga a (1.51) se obtiene para T

Ty = T7 + (| VG Vi) + (s |ViG VoG Vils) + (1.53)

con

T7 = (WslVilyn)- (1.54)

Un caso particular es la serie de Born de particula libre que resulta tomando G = Gar y

Vo = Vp en (1.51)
T = T + (g ViGy Volwi) + (gl ViG VoG Volwn) + ... (1.55)
aqui hemos edfinido el operador de Green de particula libre dado por

GE(E) = [E — Hy +ie] ™!, (1.56)
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donde Hjy es la suma de los operadores de energia cinética de todas las particulas y
Vo = H — H,.

Ademas podemos reescribir (1.30) utilizando (1.29), con lo que resulta
Tpi = VyU = Vy(1+ GV (1.57)

y obtenemos que el operador T' esta también dado por

T =V;+ VGV, (1.58)

Dado que G* verifica [1]
G* =G + GFv,G* (1.59)
G* = G + GFV,GF, (1.60)

entonces T satisface las ecuaciones de Lippmann-Schwinger:

T=V;+V,GIT (1.61)

T =V +TG}V,. (1.62)

Estas tltimas expresiones para 1" pueden escribirse en funcién de un término inhomogéneo

y un kernel. Por ejemplo la ecuacién (1.61) resulta
T =In+KT, (1.63)

donde el término inhomogéneo es In = Vy y el kernel K = V,G{ . Finalmente una forma

de resolver la ecuacion (1.63) es mediante un desarrollo en serie de Neumann por iteracién

T=(1+K+K*+K>+...)In. (1.64)
1.2.5. Convergencia de la serie de Born
Mucha agua ha pasado debajo del puente en el estudio de la convergencia de las series

de Born. Para el caso de dispersion de dos particulas con potenciales de corto rango no se

ha demostrado formalmente la convergencia de la serie de Born, salvo para casos particu-
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lares. Mientras que para el potencial coulombiano sabemos que existe una solucién exacta
a la ecuacién de Schrodinger y que las secciones eficaces calculadas a partir de dicha solu-
cién coinciden (asomborsamente) con aquellas que se obtienen a partir del primer orden
de la serie de Born [1].

Para el caso de dispersién de mas de dos particulas las aguas han bajado turbias. Aaron
et al. [6] han encontrado subseries divergentes de la serie de Born de particula libre al
estudiar colisiones con rearreglo y sugirieron que estas subseries divergentes pueden impli-
car la divergencia de la serie de Born completa. Esta suposicién ha sido discutida con un
contraejemplo por Dettmann y Leibfried [7] en un trabajo realizado con potenciales delti-
formes unidimensionales. Si bien este anélisis no establece un criterio para la convergencia
de las series de Born T;¢, pone en evidencia la existencia de un comportamiento indeseado
en la aplicacién del método de Lippmann-Schwinger al problema de la dispersion de tres
particulas (o més). Como consecuencia de la posible divergencia de las subseries de la serie
de Born surge la cuestién de si el primer término de la serie de Born para la dispersién de
tres particulas (o més) tiene sentido fisico y matemadtico; es decir, si puede ser interpre-
tado como una primera aproximacion a la amplitud de transicién a través de un analisis
perturbativo convergente, como lo es en el caso de dispersién de dos particulas.

El meollo de esta cuestion es si existen, dentro de los kernels definidos anteriormente, lo
que se conocen como diagramas desconectados [8] los cuales corresponden al caso en que
dos particulas interactian a través de un potencial de dos cuerpos y la tercera se propaga
libremente. La presencia de diagramas desconectados en el kernel pueden provocar la di-
vergencia de su norma 3.

Una forma de obtener una solucién convergente es aislar los términos problematicos de la
serie de manera de poder tratarlos exactamente, obteniendo as{ un kernel sin diagramas
desconectados. Tal arreglo fue realizado por primera vez por Ludvig Faddeev en 1960 [9].
Este trabajo representa la primera formulacién matemdaticamente consistente del proble-
ma de dispersién de tres cuerpos (ver también [10, 11, 12, 13]).

Faddeev muestra que para obtener una solucién no divergente para la amplitud de transi-
cién en el caso de tres cuerpos, se debe reemplazar las ecuaciones de Lippmann-Schwinger
por un conjunto de tres ecuaciones integrales acopladas (ecuaciones de Faddeev).

Un ejemplo de aplicacion del método de Faddeev es el que puede encontrarse en el trabajo

*Denotando ||K|| a la norma de un operador K, de acuerdo a la definicién ||K|| = [Tr(KK)]'/?, con
Tr(KKY) = [ dada/|<a, | K|ar)| donde « simboliza un conjunto completo de variables.
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publicado por Macek en 1970 [14], en el que se estudia la ionizacién de H y Hy por impacto
de protones a una energia de colisiéon de 300 keV. En dicho trabajo la ionizacién se calcula
usando el primer término en la expansién de Neumann de la ecuacion de Faddeev para el
estado final electrén-protén-ion residual.

En 1966, Dodd y Greider abordaron el problema de la convergencia pero trabajando en
el marco de una representacion de onda distorsionada. El método de onda distorsionada
aplicado al cdlculo de la serie de Born, asi como el método seguido por Dodd y Greider se

tratan en la siguiente seccién.

1.2.6. Formalismo de onda distorsionada

Una forma de acelerar la convergencia de las series de Born es mediante el método de
onda distorsionada [15]. La idea bésica de este formalismo es la de sumar al Hamiltoniano
H; (Hy) no perturbado algunas partes de la interaccién V; (V) obteniendo asi un nuevo
Hamiltoniano distorsionado Hid (H}i) que se trata exactamente, y luego hacer un desa-
rrollo perturbativo. De esta forma el nuevo Hamiltoniano posee mas informacién que el
no perturbado y es posible lograr que los términos del desarrollo perturbativo de la serie
distorsionada sean mas pequenos o bien de mas facil tratamiento que aquellos de la serie
no perturbada.

En un caso general, podemos separar los potenciales perturbativos de los canales inicial y

final V; ¢,

V; =U; + W; (1.65)

Vi =Us+ Wy (1.66)
y escribir el Hamiltoniano total de la forma
H=H{+W;=H}+ Wy, (1.67)
donde

H{ =H; + U (1.68)

H? :Hf+Uf. (1.69)
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Ahora los potenciales U; y son llamados potenciales de distorsiéon y W; ; potenciales pertur-

badores. Luego, notamos con Xii a las autofunciones? de HZ»d, y con {f a las autofunciones®
de HJ"Ll, podemos definir los operadores de Green asociados a H Zd :
g =[E— H +ie]™? (1.70)
g7 = [E—Hf —ig)™ (1.71)
y escribir un aecuacién andloga a (1.18) para x; y &
X =1+ g U = wi oy (1.72)
§r =(L+ g5 Up)yp = wyiby. (1.73)
Luego, usando (1.18) podemos escribir
W) = (1+GTWi)xh) (1.74)
y andlogamente
|\I']7> =1+ G_Wf)\gﬂ. (1.75)
Podemos reescribir los elementos de matriz T;¢ (1.31) y (1.32)
Tip = ([ H — Hy|V7) = (U |[H — Hi[ ) (1.76)
que ahora resultan:
Tip = (yg|Vy = Wilxi") + (5 [Wilx;) (1.77)
y
Tip = (&5 Vi = Wilen) + (& W9 (1.78)

donde (1.77) representa la forma post de T;s y es independiente de U;, mientras que (1.78)
representa la forma prior y resulta independiente de Uy.
La primera aproximacién de Born a Tj; dentro del formalismo de onda distorsionada

(Distorted Wave Born, DWB) se obtiene reemplazando \I/; por 517 en (1.77) y \IJ;r por X;r

4Funciones de onda distorsionada correspondientes a H{ con condiciones de contorno saliente (+) o
entrante (—).

"Funciones de onda distorsionada correspondientes a H‘fi con condiciones de contorno saliente (+) o
entrante (—).
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en (1.78); con esto resulta:

TP =(us [V = Wilxi) + (€5 IWilx) (1.79)

TRVEY =(65 IVi = Wii) + (€ W) (1.80)

La arbitrariedad en la eleccién de los potenciales U; y Uy es un bien preciado ya que puede
servir para simplificar el andlisis o la precisién de la aproximacion, estando usualmente
atada a una relacién de compromiso entre una correcta descripcion del proceso fisico y la
dificultad del tratamiento matematico.

Una buena elecciéon para U; y Uy es aquella en la que se anulan los primeros términos
de (1.77) y (1.78): (v¢|Vy — Wilx;) v (& 1Vi— W}]wi), respectivamente. Esto se logra

imponiendo las condiciones (ver pagina 289 de la referencia [1])

lim ie(yrlx;) =0 (1.81)
e—0+

lim ie (€5 |i) = 0. 1.82
M e (€ |1)s) (1.82)

Se apela a estas condiciones sobre (¢f|x;) ¥ (€ [¥i) (lamados términos de superficie) con
el argumento de que la distorsién no debe provocar por si misma la transicion de interés
(ver Igarashi et al. [16]). Si se eligen U; y Uy de manera que se verifiquen estas condiciones

entonces resulta [1]:

T3 = Wilxg") = (U7 |(Vi = U)x{) (1.83)

TRV (& W) = (& [(Vy = Up)T e (1.84)
y, reemplazando W por £ y U por x; en (1.83) y (1.84), respectivamente:

TVET =& Wilx!) = (€ 1(Vi = Un)Ixi) (1.85)

TP =W = (& 1 = U T (1.86)

Ya hemos visto que T;; puede ser visto como el elemento de matriz del operador T" definido
como en (1.30). Allf las bases de funciones usadas fueron aquellas que describiesen los

estados inicial y final no perturbados. De la misma forma cuando las funciones de la base
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TDW

son ondas distorsionadas puede definirse un operador mediante la ecuacion

TV = (1T N, (1.87)
que también puede escribirse
TPV = Wi + G Wi, (1.88)

Andlogamente a lo visto para el caso no distorsionado, el operador TP+ definido en

(1.88) también verifica la ecuacién integral [1]
TPV = Wi+ TPV TG, (1.89)

Luego, la serie de Born de onda distorsionada se obtiene iterando esta ecuacion. Es facil

ver que el primer término de la serie de Born de onda distorsionada es el ele-

T;?Wi
mento E?WB * dados por (1.85) y (1.86). El primer término de la serie de Born de onda
distorsionada contiene términos de orden superior de la serie de Born no distorsionada.
Nuevamente, asi como para el caso de la serie de Born no distorsionada, nos encontramos
con el problema de la convergencia de la serie y de si el primer término dado por T#WB +
tiene relevancia fisica y matematica.

En 1966 Greider y Dodd [17] mostraron que el kernel de la ecuacién (1.89) contiene una
parte desconectada que corresponde a la propagacion libre de una de las particulas mien-
tras las otras dos interactiian entre si. Ademdas mostraron que esta parte desconectada es
la misma que aparece al tratar con la serie de Born no distorsionada. En una publicacién
siguiente [18] (literalmente es la publicacién que sigue a [17] en el volumen 146 de la
revista Physical Review) los mismos autores describen los medios para extraer la parte
desconectada del kernel de manera de obtener una nueva ecuacién integral para TP con
un kernel de buen comportamiento. Ellos obtienen dos ecuaciones acopladas (en lugar de
las tres obtenidas por Faddeev) que pueden ser resueltas como una sola utilizando la res-
tricciéon de que la masa de una de las particulas sea mucho menor o mucho mayor que las
masas de cada una de las otras dos y trabajando con operadores de Green que contienen
dos potenciales de dos cuerpos en lugar de uno solo.

Esencialmente la caracteristica de su método es la introduccién de un potencial arbitrario
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V: v el operador de Green asociado
gF =[E— H+V, +ig] " (1.90)

Luego, puede escribirse [1]

G =01+GV,)gh (1.91)

y su reemplazo en (1.88) conduce a
TPVE = W+ Wigf Wi+ WIGH Vogi Wi (1.92)
y finalmente esta dltima ecuacién puede reescribirse de la forma
TPV = Wi+ Wit Wi + TPVHE — H; — Us +ie) ' Vogf Wi (1.93)

Dada la arbitrariedad de V, siempre es posible elegir U; y V, de manera que el kernel de
la ecuacion (1.93) sea conectado. En particular, si V, es una suma de dos potenciales de
dos cuerpos, los diagramas desconectados en el kernel pueden ser evitados asegurando que
cada potencial en V,, actie sobre cualquier particula no afectada por W;. La ausencia de
términos desconectados en el kernel de (1.93) sugiere que su iteracién provee una secuencia
significativa de aproximaciones a Tjy.

La aplicacién del método de Dodd y Greider al problema de ionizacién electrénica fue

publicada por Belki¢ en 1978 [19].

La aproximacién de Born de Campo Fuerte

La aproximacién de Born de campo fuerte (Strong Potential Born, SPB) es un ejem-
plo interesante de mencionar. Fue elaborada por Macek y colaboradores en 1980 [20] (ver
también Macek y Taulbjerg [21], Macek y Alston [22]). Esta aproximacién ha sido desa-
rrollada para el caso de captura electréonica en colisiones de alta energia de iones desnudos
sobre blancos hidrogénicos y ha sido pensada para el caso asimétrico en el que la carga
del proyectil sea mucho mayor que la carga del blanco, o viceversa. En estos casos puede
hablarse de un potencial fuerte y un potencial débil. Podemos separa al Hamiltoniano total
como sigue

H:Hz‘—i-‘/;:Hf—i-Vf (1.94)
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con
H;,=Ho+ Vpr (1.95)
Hf =Hy+Vp (1.96)
y
Vi=Vp+Vrp (1.97)
Vf =Vr+Vrp (1.98)

donde Vr y Vp son los potenciales definidos para las interacciones electrén- blanco y
electrén- proyectil, respectivamente, y Vrp denota la interaccién entre el nticleo del blanco
y el nucleo del proyectil.

De acuerdo con Macek y Alston [22], la amplitud de transicién para este caso resulta
T% = (s|Vp + VoG Vply), (1.99)
luego la amplitud SPB se obtiene aproximando G a la funcién de Green G;F del blanco
Gt ~ G} =[FE—Hy— Vp+ie]™* (1.100)

con lo que se obtiene

TSP = (4| Ve + VoG Vp|). (1.101)
Andlogamente, aproximando G~ a la funcién de Green G del proyectil
G~ ~Gp=[E—Hy—Vp—ig|™}, (1.102)

resulta

TSP~ = (95| Vr + Ve GEVe|yi). (1.103)
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Vemos que los primeros érdenes de (1.101) y (1.103) son

TP = (g Vel (1.104)

TP = (s Ve lvs), (1.105)

De esta forma (1.101) resultaria més apropiada para aquellos casos en que sea Vi >> Vp
y (1.103) para aquellos en que Vp >> Vp, ya que asi la perturbacién del potencial fuerte
aparece en todos los 6rdenes mientras que el potencial débil aparece en primer orden.
Sin embargo la serie SPB presenta inconvenientes en su formulacién. En particular ha sido
demostrado por Dewangan y Eicler en 1985 para el caso de captura [23] y luego en 1986
para el caso de excitacién [24], que la amplitud T{?P B tal como fuera presentada por Macek
et al. es divergente. El origen de tal divergencia yace en la presencia del canal intermedio
elastico (1;|Vp|vs) (6 (¥¢|Vr|is)) el cual sélo es vélido para interacciones de corto rango,
mientras que las interacciones Vp y Vr son potenciales Coulombianos puros.

Luego, en 1987 Rivarola et al. [25] proponen un método mediante el cual es posible remover
completamente el canal elastico en SPB para evitar estas divergencias.

Siguiendo este lineamiento, en 1990 Taulbjerg et al. [26] obtienen, para el caso de captura
electronica, una expresién para la amplitud de transicién SPB dentro del formalismo de

onda distorsionada (Distorted Strong Potential Born, DSPB):
TSP~ = (5 |(Ve = UDIL+ GV = Ui)lIx). (1.106)
Tomando el potencial auxiliar U; como

m=/ﬁM@mﬂﬂ (1.107)

siendo & (5) las coordenadas electrénicas respecto del niicleo del blanco (proyectil). Es-
te potencial promedia el potencial Vp sobre la distribucién electrénica ¢(¥) alrededor
del proyectil. Este artificio logra remover completamente el canal eldstico y asi genera
una amplitud de transiciéon no divergente. Una extensién de este modelo para el caso de
ionizacién fue desarrollada por Brauner y Maceck en 1992 [27] (ver también Madsen y

Taulbjerg [28]).
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1.2.7. Potenciales de largo rango

Todo hasta aqui fue presentado asumiendo que los potenciales entre particulas eran
de corto alcance. Obviamente la interaccion Coulombiana entre particulas cargadas no
estd contemplada ya que los potenciales Coulombianos son de largo alcance. Sin embargo
existe la posibilidad de generalizar todas las expresiones obtenidas para el caso en que
aparezcan interacciones Coulombianas. Tal generalizacién puede encontrarse detallada en
un trabajo publicado por Belki¢ et al. [5] para captura electrénica. Dicha extensién al
caso de potenciales de largo rango se realiza teniendo en cuenta las correctas condiciones
asintéticas [5, 29], evitdndose lo discutido sobre la convergencia de las series con incorrectas

condiciones asintéticas.

1.3. El método de parametro de impacto

La caracteristica bésica a la hora de simplificar el problema de colisién entre particulas
pesadas es que la masa de los ntcleos es mucho mayor que la masa de los electrones. Par-
ticularmente esta relacion entre la masa de los electrones y la masa de los nicleos permite
realizar lo que conocemos por aprorimacion de pardmetro de impacto. En esta aproxima-
cién (ver cap. 4 de [1]) se suponen trayectorias clasicas para las particulas pesadas. La
evolucién clasica de las particulas pesadas genera un potencial dependiente del tiempo en
el cual se mueven los electrones, los cuales son tratados cuanticamente.

Existe un desarrollo publicado por McCarroll y Salin en 1968 del método de parametro de
impacto que hace uso de la relacion entre la masa del electrén y la de los niicleos dentro
de un formalismo puramente cudntico [30]; tal desarrollo es el andlogo cuantico a aquel
semiclasico realizado por Bates y Holt en 1966 [31].

La validez de la aproximacién de parametro de impacto puede asegurarse en el rango de
energias intermedias y altas (ver [30] y referencias alli citadas).

En los trabajos que componen esta tesis hacemos particular uso de la versién de linea rec-
ta de la aproximacion de parametro de impacto; la cual consiste en asumir que a energia

suficientemente alta el proyectil describe una trayectoria rectilinea definida por

R=p+ ot (1.108)
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donde R es el vector internuclear, g es el pardmetro de impacto, ¢’ la velocidad relativa
entre el nicleo del proyectil y el nicleo del blanco (§- 7 = 0), y t el tiempo de la colisién,
tomando ¢t = 0 en el instante de maxima aproximacion entre los ntcleos.

Existen ademads otras versiones de la aproximacién de pardmetro de impacto que se ob-
tienen utilizando las ecuaciones de movimiento clasicas de Newton donde se describe
al proyectil como moviéndose en un potencial efectivo W (R). Si se considera W (R) =
ZpZr/R, con Zr (Zp) la carga nuclear del blanco (proyectil) la dispersién del pro-
yectil es de forma hiperbdlica [32]. También ha sido estudiado [33] el caso de consi-
derar que el movimiento electrénico y del proyectil se encuentran acoplados tomando
W(R) = ZpZr/R + (¥|Vp(5)|¥) donde el potencial Vp(5) = —Zp/s, siendo § el vec-
tor electron-proyectil, es promediado en la distribucién electrénica ¥ del blanco. Ha sido
demostrado [32, 33] que los efectos producidos por la defleccién del proyectil sobre las
secciones eficaces resultan importantes a velocidades de colision lo suficientemente bajas.
A continuacién se muestra brevemente el cdlculo de las secciones eficaces y el tratamien-

to del potencial internuclear dentro de la version de linea recta de la aproximacion de

parametro de impacto.

1.3.1. Calculo de la amplitud de transicién

Consideremos un sistema de tres particulas: un proyectil P de masa Mp y carga Zp
que incide con velocidad ¥ sobre un blanco T de masa My y carga nuclear Z que tiene un
electron activo e. Haremos alusion los casos de captura electrénica e ionizacién, pudiendo
el iltimo puede obtenerse a partir de lo desarrollado para el caso de captura.

Como se mencioné anteriormente, la evolucion del electrén activo en el potencial depen-
diente del tiempo generado por el movimiento de los niicleos se describe cuanticamente

mediante la ecuaciéon de Schrodinger

0
H, —i—| U(Ft) = 1.1
iy | 90 =0 (1.109)
donde
1 Zr  Zp  ZpZr
Hy=--V?-—2_=2 . 1.110
! 2vr T s + R ( )

Las coordenadas utilizadas se muestran en la Fig. 1.1.
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Figura 1.1: Sistema de coordenadas.

Los vectores Z, Sy 7 representan la posicién del electrén activo respecto del nicleo
blanco, del proyectil y de un sistema de referencia fijo a algiin punto del eje internuclear,
respectivamente. Como en esta versién de la aproximacién de parametro de impacto la
velocidad entre los niicleos es constante entonces cualquier sistema fijo a un punto del eje
internuclear representa un sistema inercial. En particular, consideraremos un sistema fijo

al centro de masa del sistema proyectil-niicleo blanco; en el que resulta:

T =F+qR (1.111)
§=F+(q—1)R (1.112)
con
Mp
- . 1.113
Al ey ( )

Definimos ahora los Hamiltonianos no perturbados

1 Zr
Hy=— vi-ZL (1.114)
1 Z
Hp =3V}~ ?P (1.115)

que corresponden al electrén activo ligado al blanco en el canal inicial y al proyectil en el
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canal final, respectivamente. Las autofunciones de H; y H; resultan
1
Q,(7,t) =¢;(T) exp [—ieit —iqU - T — i2q202t} (1.116)

D¢ (7, t) =p(5) exp [—z‘sft —i(lg—1)7-7 — zé(q — 1)%%} , (1.117)

respectivamente. En (1.116) y (1.117) ¢; y ¢ son autofunciones estacionarias del electrén
activo ligado al blanco y al proyectil, respectivamente.

Las fases en (1.116) y (1.117) son factores de traslaciéon con forma de ondas planas que
provienen del movimiento de los orbitales en el sistema de referencia ligado el eje internu-
clear. Tal movimiento produce un flujo neto de carga que es descrito por los factores de
traslacién en forma de ondas planas [34].

Los potenciales perturbadores en los canales inicial y final son:

Zp  ZpZr
Vi=—— 1.118
st R ( )
Zr LpZr
Ve=— — 1.11
f; . 7 (1.119)

respectivamente. Los potenciales V; y V; no son potenciales de corto rango ya que en los

limites ¢ — 400 resulta®

Zp(Zp—1)
Vi, T (1.120)
Zr(Zp —1)

Debido a esto ®; y ®¢ no pueden considerarse como las evoluciones asintéticas de ¥ ya
que estos orbitales son distorsionados por los potenciales perturbadores atin cuando los
nicleos estén infinitamente separados.

Para determinar las evoluciones asintéticas de W es necesario considerar, como se ha men-
cionado anteriormente, las correctas condiciones de contorno de (1.109). Las correctas
condiciones asintdticas para el problema de captura fueron determinadas por Cheshire en
1963 [29] y Belki¢ et al. en 1979 [5]. También han sido estudiadas por Corchs et al. quienes
muestran (ver Corchs et al. [35]) que las condiciones asintéticas para el caso de interaccio-

nes Coulombianas estan univocamente determinadas en la aproximacion de parametro de

5Salvo en el caso particular que Zr =1y Zp = 1.
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impacto; éstas pueden obtenerse sin ambigiiedad aplicando el limite eikonal (Mpp — 00)
a las ecuaciones cudnticas y resultan ser minimas. Las correctas condiciones asintdticas

resultan:

F(7,t) =;i(7, 1) exp {ZZP(ZUT_U In(vR— vzt)} (1.122)
BS(7, 1) = (7" £) exp [—zZT(ZUP_D In (v R+ v%)} . (1.123)

Las fases logaritmicas en (1.122) y (1.123) representan el efecto de los potenciales Coulom-

bianos cuando R — +oo. Ahora resulta conveniente definir las funciones [35, 36]

q)f’dm(f', t) = ®;(7,t) exp [z ZpZr In(v R — v°t) — i% In(vs+v- 5)} (1.124)

y
CI)(}’diSt(F, t) = ®f(7,t) exp [—z’ ZTUZP In(v R + v?t) + z% In(ve+ - :E’)] : (1.125)
Las funciones @f’dwt y CIJ;’diSt poseen més informacién que las ®f y ®%, ya que en (1.124)

aparecen explicitamente las fases logaritmicas correspondientes a las interacciones Coulom-
bianas niicleo-niicleo y proyectil-electrén, y en (1.125) las fases logaritmicas correspondien-
tes a las interacciones Coulombianas nticleo-nticleo y blanco-electréon. Es sencillo ver que las
funciones definidas en (1.124) y (1.125) tienen como limite las correspondientes a (1.122)

y (1.123), respectivamente, ya que

t— —co=3§~—-R (1.126)

—

t — 400 =T~ R. (1.127)

De esta manera, en el caso de captura electronica, las soluciones de la ecuacién de Schrodin-

ger electrénica (1.109) deben satisfacer las condiciones de contorno:

UH(Ft) — (7 t) (1.128)
t——o00
e C (=
(7, 1) e (7, 1). (1.129)

Para el caso de ionizacion las correctas condiciones de contorno para el canal inicial tam-

bién estd dada por (1.128); mientras que para el canal final se considera (ver Belki¢ [19],
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Salin [37])
; Zr7Z
Wy (1) — OGN (7 ) = exp | — i~ In(v R+ v*t)+
r—+00
s— 400

7z , Z
+i%ln(kx+k-f)+iiln(p8+ﬁ'5) , (1.130)
b

donde k (p = k— ¥) es el momento lineal del electrén ionizado respecto del nicleo del
blanco (proyectil). En (1.130) la condicién asintética estd dada por <I>?di5t en lugar de ®%,
ya que para satisfacerla debemos incluir la dependencia de la funcién con las coordenadas
electréonicas ' y §.

Luego, la amplitud de transicién en el método de pardmetro de impacto se define como [1]:

Al () = lim_(@5]0}) (1.131)
As(7) = lim (U7 |0F). (1.132)

Las expresiones (1.131) y (1.132) pueden reescribirse como sigue:

t
d
+ . I 7 IHC +
A5(7) _tilgloo/_oodt @) (1.133)
- foo Ld .
con la condicién
til’rinoo( ;|<I>f> = 0. (1.135)

Finalmente resulta:

+ ; e c .0 f +

A (p) = - z/_:o dt<\I/J7‘ (Hel —i(i) ‘q>5>. (1.137)

Las expresiones (1.136) y (1.137) representan las formas post y prior de la amplitud de

transicion, respectivamente. Debemos observar que para el caso de ionizacion en las ecua-

ciones (1.131) a (1.136) en lugar de la funcién ®¢ debe tomarse @;’diSt, dada en (1.130).
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1.3.2. Tratamiento del potencial internuclear

En la version de linea recta de la aproximacion de parametro de impacto, el potencial
internuclear no depende de la coordenada electrénica y por lo tanto es incapaz de pro-
ducir transiciones entre estados electrénicos. Asi, el efecto del potencial internuclear debe
traducirse a la amplitud de transicién sélo en una fase [5]. El hecho de considerar una
trayectoria rectilinea para el proyectil y Mp >> 1y My >> 1 da lugar a la posibilidad

de tratar en todos los 6rdenes el potencial internuclear [5] y es posible escribir:

ZpZ
UH (7 t) =0 (7 t) exp [z P2 (vR— v%)] (1.138)
v

LpZ
U5 (7, t) =0 (P t) exp [—z’ P21 (vR+th)}, (1.139)
v

es decir separar de \I!jf_ explicitamente la parte que contiene la evolucién internuclear,
de manera que \I/:}zl’_el contengan solamente informacién correspondiente a la evolucion
electrénica.

Reemplazando (1.138) en (1.136) y (1.139) en (1.137) y utilizando (1.128) y (1.129) se

obtiene, para el caso de captura electrénica:

. +m
A;,capt(ﬁt) — Z'(pv)QlZPZT/U/ dt x
T
X <<I>f exp {ZZUT In(vR+ - R)] ‘ (Hel - zi) ’\I/jel> (1.140)

A +o0
Ai—f,capt(p—») _ Z(p U)QzZpZT/U/ dt %

—00
—el
X <\I/f

.0 Zp o=\
(Hel — Z(‘?t) ‘@z exp [—zv In(vR—7- R)] >, (1.141)
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mientras que utilizando (1.128) y la expresién para @;’dm dada en (1.130) obtenemos lo

propio para el caso de ionizacién:

) ) +oo
A;f},zon(ﬁ) _ i(pU)ZZZPZT/v /oo dt x
Z . Z f
X ( exp i—Tln(kx+k-f)+i—Pln(ps+ﬁ-§) Hel—z’g g el
k D ot t
(1.142)
—,ion : 2ZpZ oo
A = =gl [ e
—e .0 Z L 3
X <\Ilf ! <Hel - Z(??f) ’(I%- exp [_ZUP In(vR— - R)] >; (1.143)

en este caso \IIJTd representa una solucién exacta de (1.109) correspondiente a tres particu-
las en el continuo con correctas condiciones entrantes.
Luego, las secciones eficaces doble diferenciales para ionizacién en funcién de la energia

Ej y dngulo 0y del electrén emitido resultan:

do .
o(Bbh) = T =k [ dp 4@ (1.144)

las secciones eficaces simple diferenciales en funcién de la energia del electrén o el angulo

de emisién:

d

o(E) :Té = /dﬁk o(Ek, Ok) (1.145)
d

o (0k) ZT;C = /dEk o(E, 0x), (1.146)

respectivamente. Y por iltimo la seccién eficaz total

o= /dEk o(Ey) = /d@k o(0r). (1.147)

A partir de (1.144) podemos observar que las secciones eficaces doble y simple diferenciales
y totales dependen del médulo de la amplitud de transicién, por lo tanto es claro que éstas
no seran afectadas por la fase introducida por el potencial internuclear. No es asi para el
caso de secciones eficaces multiple diferenciales que dependan del angulo de dispersién del

proyectil.
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Resulta practico escribir, para el cdlculo de secciones eficaces doble diferenciales:
AE(7) = —i(pv)22rZrlvat (7). (1.148)

con
t +o0 Zr . T
a;}’mp (p) = / dt <<I>f exp [—z In(vR+ ¥- R) } ’ ( > ‘\Il;rel> (1.149)

“+00
ai_f’mpt(ﬁ):/ dt<\1/;el (Hl—z )

para el caso de captura; y para el caso de ionizacién:

+, +°o
a ZOn m /

I > Zp 0
><<exp [zkln(kx+k-$) z?ln(ps—kp §)”< ol — Zat>

—,10n too —el a
0 (ﬁ):/_m dt<\1/ (Hel—zat>

Luego, el primer orden de las amplitudes de transicién a;'; resulta haciendo las siguientes

@exp[ TP v —17-}?)]>, (1.150)

T
‘l,+el>
7

(1.151)

Z .
®; exp [—ivpln(vR—ﬁ-R)} > (1.152)

aproximaciones:

Z =]
\Ilj'el ~ &, exp [—ip In(vR— V- R) (1.153)
v

n (1.149) y (1.151),

P 7
\I/;el ~ ®rexp [—iT In(vR+7-R) (1.154)
v

n (1.150), y
el 27 = . .Zp .
W > exp zyln(kx—i—k-x)—i—z?ln(ps—i—p@') (1.155)
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en (1.152).

De esta manera resulta:

—+o00 . Jf
a;;’capt(ﬁ) :/ dt <<I'f exp [—2ZUT In(vR+ v- R)] ‘ <Hel — ia> X

ot
Zp L 3
X |®; exp [—z In(vR—v- R)] > (1.156)
v
+oo 7 _
al._f’capt(ﬁ) :/ dt <<I>f exp [_ZUT In(vR+7- R)] X
A s
X (Hel — th) ’@i exp [—ivp In(vR— - R)] >, (1.157)

. +oo
a:}’w"(p_’) ~ / dt x
— 0o

Z . Z f
><<exp [i;ln(kx+k¢~f)+iPln(ps+ﬁ-§)} ‘(Helia> X
p

ot
Zp B
X |®; exp {—z In(vR— - R)} > (1.158)
v
- +o0 7z . Z
a;;m”(ﬁ) :/ dt < exp [sz In(kz+k-Z) + i?P In(ps+p- 5’)] X
X (Hel —z(i) ‘CILL' exp [—z’qupln(vR—6~R')} > (1.159)

Expresiones similares para las amplitudes de transicion pueden ser obtenidas dentro del
formalismo de onda distorsionada, considerando las versiones dentro de la aproximacién de
+el

pardmetro de impacto de las funciones de onda distorsionada x;

y 5]76[. Eligiendo éstas
funciones de manera que verifiquen las correctas condiciones de contorno dadas por las
expresiones (1.128) y (1.129) para captura electrénica, y (1.128) y (1.130) para ionizacién,

resulta

+o0 b 1
a;(p) =/ dt <§J7€l| <Hel —z‘at> ’\IJjel> (1.160)
- oo —el .0 +el
aif(ﬁ)Z/ dit (U Ha =iz | 107 ), (1.161)

para ambas reacciones. Luego, se obtiene el primer orden dentro del formalismo de onda

distorsionada reemplazando en (1.160) y (1.161) la funcién de onda exacta W} y \I/]Td
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por la funcién de onda distorsionada inicial de y final 5]761, respectivamente, con lo cual

+ oo —el .0 f
a;(P) :/_OO dt <§f <Hel - 28t>

— ee —el 0
a;+(P) :/_OO dt <§f <H€l - Z(%)

Ahora podemos introducir la transformada de Fourier bidimensional

Xjel> (1.162)

Xjel>. (1.163)

1 S g ,
a;(p) = 9 /dne PIRE(). (1.164)
A partir de aqui las secciones eficaces doble diferenciales pueden calcularse utilizando la

identidad de Parseval:

o (Ep,00) = k / aFaE P = k / 47 | R (7). (1.165)

y como antes, las secciones eficaces simple diferenciales y totales se obtienen por integra-
ciones sucesivas de o(FEy, 0).

La funcién R;(7]) representa la amplitud de transicién en funcién del momento transferido
transversal 7.

Lo realizado en (1.164) y (1.165) se conoce como el método de transformada de Fou-
rier [1] y es muy frecuentemente utilizado ya que usualmente no es posible calcular a;¢(p)

—

analiticamente pero si puede ser posible obtener expresiones analiticas para R;¢(7])

1.3.3. Relacion entre Tf} y af;

Con el fin de relacionar todo lo analizado en esta seccién con lo visto en la seccién 1.2,
resulta 1til y de interés relacionar el elemento de matriz de transicion Ti con la amplitud
de transicion definida en la aproximacién de pardmetro de impacto az?;.

Dentro de la aproximacién de pardmetro de impacto, las versiones post y prior de los

elementos de la matriz T estdn dados por (ver Busnengo et al. [38])

+00 ONT
T —v/dp exp (ig - 1) /_Oo dt <€f’ (Hel —zat> ‘\I'Z > (1.166)
. _ Y _ .0 +
7 :v/dp exp (ip' - 1) /_Oo dt <\I'f‘ <Hel Z@t) X; > (1.167)
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La integral temporal en (1.166) y (1.167) puede relacionarse directamente con las ampli-
tudes a definidas en (1.149) y (1.150), respectivamente.

Precisamente tal relacion estd dada por la transformada de Fourier bidimensional

Tf —U/ dg exp (zﬁp_')aj;(p_‘) (1.168)

Luego, podemos escribir a af‘} en funcién de Ti, con lo que resulta (ver Deco y Rivaro-

la [39])
1 s 7,L'*_*’
a;;(ﬁ):qw/dne T (1.169)

De manera que si tenemos un desarrollo en serie para Ti

T = Z (1.170)

también tendremos un desarrollo en serie para la amplitud de transicién az?;:

=) = Zai(") (1.171)

donde el término de orden n de la serie para la amplitud de transicién az?; se relaciona con

el término de orden n de la serie para Tj mediante una ecuacién andloga a (1.169)

:I:n 1 - —ipiEn

De esta forma las conclusiones obtenidas en la secciéon 1.2.5 sobre la relevancia fisico-
matemética de los érdenes del desarrollo en serie de T if pueden trasladarse ahora a la

. +
serie de Q-

1.4. Modelos de onda distorsionada

A continuacién se mencionan los modelos de onda distorsionada que, en mayor o menor
medida, se utilizan en el trabajo de tesis. Todos estos modelos fueron desarrollados dentro
de la versién de linea recta de la aproximaciéon de parametro de impacto. Ademads son

modelos a dos centros; lo que significa que en las funciones de onda distorsionada inicial
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y final, la evolucién del electron se describe en la presencia simultanea de los campos del

ntcleo del blanco y del proyectil.

1.4.1. Aproximacion CDW

La aproximacién de onda distorsionada del continuo (Continuum Distorted Wave,
CDW), que fuera propuesta por Cheshire en el ano 1964 [29] dentro de la versién de
linea recta de la aproximacion de parametro de impacto, ha sido el primer tratamiento
al problema de captura electrénica en considerar explicitamente las correctas condiciones
de contorno para la interaccién Coulombiana. Més tarde, en 1972, Gayet [40] desarrolla
esta aproximacion dentro del formalismo cudntico de tres cuerpos, demostrando que la
ecuacion de Lippmann-Schwinger asociada posee un kernel compacto, representando un
primer orden del desarrollo perturbativo de Dodd y Greider [18], el cual fue especifica-
mente disenado para evitar diagramas desconectados.

Este modelo posee problemas con el calculo de secciones eficaces totales para la doble
dispersiéon de Thomas (ver Belki¢ et al. [5], Briggs et al. [41], Dubé [42], Dewangan y
Eichler [43], Janev y Winter [44], McGuire et al. [45]). Por otro lado, pero también para
el caso de secciones eficaces totales, la aproximacién CDW tiene tendencia a sobreestimar
los datos experimentales correspondientes energias intermedias, debido a que las funciones
de distorsion elegidas pierden la normalizacién en el rango de energias intermedias (ver
Crothers [46]). Ademé&s presenta una estructura espirea en forma de valle muy pronun-
ciado superpuesto al pico de Thomas (ver McGuire et al. [45], Rivarola y Miraglia [47],
Rivarola y Salin [48]).

El modelo CDW es una aproximacién simétrica en la que, tanto en el canal inicial como
en el final, se introducen funciones del continuo del centro perturbador.

En el caso de ionizacién, en los canales inicial y final el centro perturbador resulta ser el

proyectil. Por lo tanto las funciones de onda distorsionada de los canales inicial y final se

escriben
Xif T =@ 0L (), (1.173)
con
Vi f(Z,t) = ¢ (L) exp (—ig;, ft) (1.174)

donde ¢;() representa el estado ligado inicial del blanco con energfa ¢;, y ¢¢(Z) un estado

del continuo del blanco con energia €5 = k?/2, siendo k el momento lineal del electrén
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emitido respecto del ntcleo del blanco.

. . D —
Las distorsiones Eicf W+~ son

LEPVH(F) =N (v) 1 Filiv; 1i(vs + T - )] (1.175)

LEPV(8) =N Q)" 1F1[i¢ L —i(ps + - 5)), (1.176)

donde 1 F] es la funcién hipergeométrica confluente de Kummer, N(a) = exp (wa/2)['(1 + ia)
con I' la funcién Gamma, y v = Zp/v, ( = Zp/p con p = k — @ el momento lineal del
electréon ionizado respecto del nicleo del proyectil.

Con esta eleccién para las distorsiones, los perturbadores de los canales inicial y final

resultan

WEPWHNEPWE — — (3, 1) [V u(7) - VoLEPV(3)] (1.177)

WfDW_X?DW_ = — T,Z)f(.i", t) [69@ In ¢f('f) ' ﬁs‘C?DVV_ (g)i| . (1‘178)

A pesar de los defectos antes mencionados la aproximacién CDW ha sido usada amplia-
mente para la descripcion de diversas reacciones.

En el caso de captura electronica se pueden mencionar como ejemplo trabajos como el de
Salin en el ano 1970 [49], quien aplica la aproximacién CDW para el estudio de captura
electrénica desde H(1s) por impacto de protones a alta energia; y luego Belki¢ y Janev [50]
realizan lo propio para el caso de captura electronica a estados excitados del proyectil en la
colisién de particulas alfa sobre 4tomos H(1s) y He(1s2). Un trabajo de revisién imprescin-
dible para captura electrénica es el de Belkié¢ et al. de 1979 [5]. De tiempos mas recientes
podemos hacer referencia a Abufager et al. [51] quienes estudian la captura electrénica al
estado fundamental y a estados excitados del proyectil desde estados excitados del blanco
en colisiones entre iones desnudos y atomos de hidrégeno.

De mayor interés, en lo que respecta a esta tesis, resultan los trabajos realizados para
ionizacién simple de dtomos multielectrénicos por impacto de proyectiles desnudos multi-
plemente cargados. Entre los que podemos mencionar se encuentran el de Gulyas y Fains-
tein [52] que utilizan la aproximacién CDW para el célculo de secciones eficaces doble
diferenciales, y el de Ciappina y Cravero [53] quienes se centran en el cdlculo de secciones

eficaces totales.
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1.4.2. Aproximcién SE

Con el fin de evitar la sobreestimacion de las secciones eficaces a energias intermedias
producto de la pérdida de normalizacién de las funciones de distorsién en la aproximacion
CDW, Maidagan y Rivarola introducen en 1984 la llamada aproximacién SE (Symmetric
Eikonal, SE) [54] para estudiar el caso de captura electrénica en colisiones entre protones
y blancos H y He. Tal aproximacién consiste en reemplazar las funciones de onda del
continuo de la aproximacién CDW por fases eikonales. Para el caso de captura electrénica

se tiene

LIET(5) =N(vp) lim  Filivp; Li(vs + 7 5)
=exp [—ivpIn(vs + U §)] (1.179)
[,?E_(f) :N(UT)*IEIEOO 1F1[—iVT; 1; —i(’U T + - f)]

=exp [ivy In(ve + U - T)], (1.180)

con vp =Zp/vy vy = Zr/v.
Miés tarde, en 1986, esta aproximacién fue utilizada por Deco et al. [55] (ver también
Reinhold y Miraglia [56]) para describir el caso de excitacién electrénica en la cual EZSE +

se toma como la definida en (1.179) y LJSJE ~ resulta

L3E7(5) =N(Q)* lim 1 Fi[=i¢;1;—i(ps + 7 5)]

=exp[i(In(ps+p- 9)). (1.181)

La extension del modelo SE para el estudio del caso de ionizacién simple fue presentado
por Fainstein y Rivarola en 1987 [57]. En este caso también ,C?E+ se considera como la
definida en (1.179); mientras que existen dos posibilidades en la eleccién de E?E ~: consi-
derar al electrén ionizado como en un estado del continuo del blanco distorsionado por el
potencial del proyectil o suponerlo en un estado del continuo del proyectil distorsionado
por el potencial del blanco residual. En la primera E?E ~ se toma como en el caso de exci-
tacién, tal como definida en (1.181), esto da lugar a la aproximacién llamada aproximacién

eikonal simétrica para excitacion (Symmetric Eikonal for Excitation, SEE) (ver Fainstein
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y Rivarola [57]); en la segunda E?E ~ se elige como

L7 (@) =N(©" lm 1 Fi[=ig L —i(ka + k- 7))

— exp [z‘gln(kxwé’-f) , (1.182)

con lo cual se obtiene la aproximacién eikonal simétrica para captura (Symmetric Eikonal
for Capture, SEC) (ver Fainstein y Rivarola [57]).

En la aproximacién SEE los perturbadores de los canales inicial y final resultan

WIENTET = — (g, )[ V2LEPH(5) 4V, Ingy(E) - V 53E+(§)] (1.183)

WPEXFET == p(#,t) [ V2LEP(3) + Vo In oy (T) ﬁscfc’f‘(é‘)} : (1.184)

En el caso de la SEC el perturbador del canal inicial es tal como el definido en (1.183),

mientras que para el canal final se tiene

WSEf SEf — (5, 1) [;V%E?E (Z) + 68 In¢s(s) - 630»6?@7 (f)} . (1.185)

La aproximacién SE conserva el correcto comportamiento asintético de la CDW y utiliza
funciones distorsionadas normalizadas para todo tiempo. Al igual que la aproximacién
CDW, la SE es también una aproximacion simétrica.

La aproximacion SE representa de buena manera los resultados experimentales para sec-

. o . . . SE+,—
ciones eficaces totales a energfas intermedias [54]. Sin embargo, como las funciones L; 7 +

solo tienen en cuenta el comportamiento asintdtico de las EgDWﬁf, no es errado pensar
que las primeras poseen menos informacion que las segundas, y como consecuencia la apro-
ximacién SE no logre describir completamente algunos procesos de dispersiéon multiple.
De hecho, para el caso de captura electrénica, ha sido demostrado (ver Deco y Rivaro-
la [39], y Maidagan y Rivarola [54]) que los términos que reproducen el pico de Thomas
estan ausentes en el primer orden de la aproximacién SE y por lo tanto ésta es incapaz de
reproducirlo. Ademés ha sido mostrado por Deco et al. [58, 59] que las secciones eficaces
totales obtenidas con la aproximaciéon SE subestiman los resultados experimentales para

los casos de captura electréonica simple desde blancos H y He, inclusive en el rango de

energias intermedias.
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A pesar de lo arriba mencionado, la aproximaciéon SE ha mostrado ser muy util para el
estudio de procesos de excitacién simple (ver Deco et al. [55]) entre protones y dtomos
de hidrégeno, y excitacién doble (ver Ramirez et al. [60]) en colisiones entre proyectiles

multiplemente cargados y atomos de helio.

1.4.3. Aproximacién CDW-EIS

La aproximacién de onda distorsionada del continuo con estado inicial eikonal (Conti-
nuum Distorted Wave-Eikonal Initial State, CDW- EIS) fue presentado en el ano 1983 por
Crothers y McCann [61] para el caso de ionizacién de dtomos de hidrégeno por impacto
de iones desnudos multiplemente cargados. En esta aproximacién la funcién de distorsion
del canal inicial se toma como aquella correspondiente a la aproximacién SE (1.179) y la

del canal final como aquella que corresponde a la aproximacién CDW (1.176):

[’iC’DW—EIS—s— (g) :EzSE—l—(g)
=exp|[—ivin(vs+7- 3] (1.186)
E?DW_EIS_ (50) :[’]Cc’Dw— (;)

=N(¢)" 1F1[—iC; 1 —i(ps + P 5)]. (1.187)

La presencia de la funcién del continuo proyectil-electrén en (1.187) permite describir los
procesos de dispersiéon multiple.
En esta aproximacién los perturbadores resultan
CDW —EIS+_ CDW—EIS SE+. SE
Wz’ +Xi + :Wi + +

Xi

— - (@0 |[{ T @)

+ Vo In () - ﬁsﬁf’fﬂg‘)} (1.188)

WfCDW—EIS—XCDW—EIS— :WfCDW—XJC:DW—

= — (&, 1) [% In ¢ () - ﬁscj(;’DW—(g*)} : (1.189)

Es inmediato notar que esta aproximacién no es simétrica ya que los perturbadores de los
canales inicial y final resultan diferentes.
El modelo CDW-EIS ha sido ampliamente utilizado para el caso de ionizacién simple

de blancos monoelectrénicos (ver [61]) y multielectrénicos (ver Rivarola y Fainstein [62],
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Fainstein et al. [63, 64, 65, 66, 67]). También ha sido aplicado para la ionizacién doble
de atomos de He por impacto de proyectiles miltiplemente cargados (ver Fainstein et
al. [68, 69]).

Por otro lado esta aproximacién fue introducida por primera vez para el caso de captura
electrénica por Martinez et al. en 1988 [70], y desde entonces ha sido utilizada para des-
cribir numerosos procesos de captura simple (ver Martinez y Rivarola [71], Martinez et
al. [72], Busnengo et al. [38, 73, 74], Abufager et al. [75, 76, 77]) y doble (ver Martinez et
al. [78, 79]).

Podemos mencionar también, aunque no sera utilizada en los trabajos de esta tesis, una
aproximacién semejante a la CDW-EIS propuesta por Busnengo et al. en 1995 [73] para es-
tudiar captura electrénica en colisiones asimétricas. Tal aproximacion, llamada CDW-EFS
(Continuum Distorted Wave-Eikonal Final State, CDW-EFS), considera una fase eikonal
en reemplazo de la funcién del continuo blanco-electron del canal final y el factor del

continuo proyectil- electrén en lugar de la correspondiente fase eikonal en el canal inicial.
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Capitulo 2

Apantallamiento electrénico
dinamico y discrepancias
post-prior en el modelo CDW-EIS

2.1. Introduccion

El trabajo que se presenta en este capitulo trata con la ionizacién electrénica simple de
atomos en interaccién con haces de iones desnudos rapidos. Con el fin de investigar estos
procesos para blancos monoelectrénicos y de manera de acelerar la convergencia de una
descripcién en series de Born, se introdujeron los modelos de onda distorsionada. Entre
ellos dos representaciones importantes merecen ser citadas: el modelo de onda distorsio-
nada del continuo (Continuum Distorted Wave, CDW; ver seccién 1.4.1, Belki¢ [19]) y el
modelo de onda distorsionada del continuo con estado inicial eikonal (Continuum Distor-
ted Wave-Eikonal Initial State, CDW-EIS; ver seccién 1.4.3, Crothers y McCann [61]).
Siguiendo las ideas principales propuestas por Rivarola et al. [80] para captura electrénica
simple, se presenté una extensién al modelo CDW-EIS a cargo de Fainstein et al. [63]
para ionizacion simple de blancos multielectrénicos. De hecho, el electrén a ser ionizado
(lamado el electréon activo) es descrito en el canal de entrada por una funcién de onda de
dos centros, resultando en el producto de un orbital ligado del blanco y una fase eikonal
del continuo del proyectil mientras en el canal de salida el electrén ionizado es descrito
también por una funcién de onda de dos centros dada por el producto de una onda plana
y dos factores del continuo, uno asociado con el campo del blanco residual y el otro con
el campo del proyectil. En esta aproximacién los electrones no ionizados (llamados los
electrones pasivos) fueron considerados como permaneciendo congelados en sus orbitales

iniciales durante toda la colisién. Asi, se supuso que estos electrones pasivos afectaban

45



46 Introduccién

principalmente la trayectoria del proyectil mientras que se supuso al electrén activo como
moviéndose independientemente de ellos. Mas atin, se mostré que la ionizacién puede ser
descrita por una aproximacién de onda distorsionada de tres cuerpos, siendo estos tres
cuerpos el proyectil, el blanco residual considerado como un centro y el electrén activo.
En particular el modelo CDW-EIS fue aplicado con éxito para describir numerosos sis-
temas de colisién (ver Fainstein et al. [81], Stolterfoht et al. [82]). La aproximacién de
Hartree-Fock fue empleada para representar los estados atémicos ligados iniciales, mien-
tras que en el canal final se propusieron diferentes estados el continuo del blanco para
describir la evolucion del electrén activo. Para facilitar los cdlculos de los elementos de la
matriz de transicién, las interacciones residuales no coulombianas de la interaccion entre
el blanco residual y el electrén activo fueron aproximadas, en el canal de salida, por un
potencial coulombiano efectivo que tiene en cuenta la presencia de los electrones pasivos.
Como consecuencia de esta aproximacion, se obtuvieron discrepancias entre las versiones
prior y post de los elementos de la matriz de transicién las cuales fueron transmitidas
a las secciones eficaces diferenciales y totales correspondientes. Gulyas et al. [83] dentro
de una aproximacion de tres cuerpos calcularon los autoestados de un electrén ligado y
del continuo del blanco considerando para ambos el mismo potencial Hartree-Fock-Slater
residual del blanco y resolviendo numéricamente la correspondiente ecuacién de Schrodin-
ger del blanco. Con esta eleccién las discrepancias post-prior fueron eliminadas pero se
necesité arduo trabajo numérico-computacional para calcular las secciones eficaces.

En el presente trabajo incluimos en la versién post de la amplitud de transicién un poten-
cial residual que fue omitido en todos los calculos previos cuando se adopté un potencial
coulombiano efectivo. Este potencial residual estd relacionado con la interaccién de los
electrones pasivos con el electrén activo en el canal de salida produciendo asi un apanta-
llamiento dindmico del nicleo del blanco en el canal de salida.

En una evaluacién preliminar de su influencia se utilizé un producto de funciones variacio-
nales single-zeta en una representacién de Roothaan-Hartree-Fock (RHF) para describir
el estado ligado inicial del blanco encontrando que las discrepancias post-prior resultaban
ampliamente disminuidas (ver Monti et al. [84]).

Luego, en una publicacién posterior mostramos que utilizando funciones five-zeta RHF
mas completas para el estado ligado inicial, la inclusién del primer orden del apantalla-
miento dindmico evita cualquier discrepancia post-prior (ver Monti et al. [85]). Mas atn,

se muestra que el apantallamiento dindmico da una contribucion cuantitativa importante
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en las secciones eficaces doble diferenciales para ionizacién. Como un ejemplo, se analiza
el caso de impacto de protones sobre dtomos de helio. Se utilizan unidades atémicas a

menos que se indique lo contrario.

2.2. Teoria

Consideremos la ionizacién simple de un blanco multielectrénico de carga nuclear Zr,
N electrones pasivos, y un electrén activo en colisién con un ion desnudo de carga nuclear
Zp. Se utilizara la version de linea recta de la aproximacion de parametro de impacto (ver
seccién 1.3), donde la distancia internuclear esta dada por R= p+ Ut, con ¥ la velocidad
de impacto, g el pardmetro de impacto (p'- ¥ = 0), y ¢ el tiempo de evolucién tomando
t = 0 en el instante de menor distancia entre los nticleos. El Hamiltoniano electrénico total

es expresado como

> > 2T T2t
7=1 j=1 7=1
N N
1 1 1 Zpdr
S Z 4 2.1
+le‘—fﬂj\+22\%‘—l‘ll R 21)
Jj=1 Jil=1
Gl

donde ¥ (5) y #; (5j) representa el vector posicién del electrén activo y del j-ésimo
electrén pasivo con respecto al nicleo del blanco (proyectil), respectivamente. La ecuacién

de Schrodinger dependiente del tiempo que describe la reaccién estd dada por

0 e o o
<H —iny T) v (7 {r},t) =0 (2.2)
donde \IIZ+ y ‘Il; son las funciones de onda electrénicas exactas inicial y final con correctas
condiciones de contorno saliente y entrante, respectivamente; 7y 7; indican los vectores
posicién del electrén activo y del j-ésimo electron pasivo con respecto a un sistema de
referencia inercial arbitrario. Los estados inicial (ligado) y final (del continuo) del blanco

independientes del tiempo deben verificar

(H; — E;) @ (Z,{Z;}) =0 (2.3)

(Hy — Ey) @5 (7, {7}}) = 0, (2.4)
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respectivamente; con

N
Z Zp  ZpZ
H=H;+V;=H,— 22 _\ 224 29T (2.5)
5 — s, R
7=1
N
Zp  ZpZ
=Hj+Vy=Hp -y =2+ =1, (2.6)
Sj R

Jj=1

donde E; y Ef son la energfa total electrénica inicial y final del blanco, y V; y V; repre-
sentan la perturbacion introducida por el proyectil en los canales de ionizacién inicial y
final, respectivamente. El potencial (—Zp/s) ha sido incluido en Hy considerando que el
electrén ionizado es descrito en un estado del continuo de dos centros (blanco residual y
proyectil) en el canal de salida.

Con el fin de reducir la descripcién del problema (ver Fainstein et al. [63]), asumimos que
los electrones pasivos permanecen congelados en sus orbitales iniciales durante la colisién
y que el electrén activo evoluciona independientemente de ellos. Asi las funciones de onda

exactas inicial y final pueden escribirse como

(ALY = U (R ) ei({E)) (2.7)

con ¢;({Z;}) la funcién de onda de los electrones pasivos. En la expresién (2.7), \Iljff (7,t)
son ahora funciones de onda inicial y final con correctas condiciones de contorno saliente
y entrante correspondientes al electrén activo (ver seccién 1.3.1, ecuaciones (1.128) y
(1.130)).

Las funciones de onda ®; y ®; resultan entonces dadas por
®; (7,{7;}) = ¢i(Z)i({Z;}) (2.8)

Oy (1 {75}) = o5 (Mei({T5}) (2.9)

donde con ¢;(Z) and ¢(7) describimos los estados inicial ligado y final del continuo del
electrén activo, respectivamente. Entonces promediando sobre las funciones de onda de
los electrones pasivos, la ecuacién de Schrédinger de multiples electrones (2.2) se reduce

a una ecuacion de Schrodinger de un electrén activo dada por

-~ .0 +— (=
(H —iny 7») (1) =0, (2.10)
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donde
H = (pi|H|pi) = Ho +2p + V, (2.11)

con

A R NS (2.12)

“ 2 x ap ’

. _Z L

V= SP+VS(R); (2.13)
siendo

>
ERES

J=1

80i> (2.14)

la interaccién electrostatica entre el electrén activo y los electrones pasivos,

Vs<fi> ZPZT <Z > (2.15)

la interaccién electrostatica entre el proyectil y el blanco residual, y
> (2.16)

€p = <90i

la energia media de los electrones pasivos en el estado ¢;, excluyendo sus interacciones

Vap(f) = <80i

N
Zp
2l

j=1 7

_i(v} ) Z \x]—m

j=1 jl 1

con el electrén activo. Como ¢, es independiente de las coordenadas el electrén activo
simplemente anadird una fase exp(iept) a la funcién de onda, cambiando la escala de
energfa mediante la cantidad e,. Ahora las ecuaciones de Schrodinger que satisfacen las

funciones de onda inicial y final independientes del tiempo del electron activo resultan

(ﬁa - 5i,f) ip(Z) =0 (2.17)

con

gif = it —ep. (2.18)

Asi, las funciones de onda totales inicial y final del electrén activo pueden escribirse como

= 1] (7, t) exp (—z‘/t Vs (}?) dt’) (2.19)

—00
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Uy = (7, 1) exp <+i /t+oo V. (E) dt’) : (2.20)

—

respectivamente, donde la fase dada por la integral de V5(R) solamente es relevante para
las distribuciones angulares del proyectil, ya que es independiente de las coordenadas
electrénicas. En las ecuaciones (2.19) y (2.20), ¢ y ¥y son soluciones exactas inicial y
final de una ecuacién de Schrédinger dependiente del tiempo (la cual excluye el potencial
estatico Vi(R)) con correctas condiciones de contorno saliente y entrante, respectivamente.

Ahora, siguiendo un formalismo de onda distorsionada, las funciones de onda distorsionada

inicial y final se eligen como

X = (Z,t) exp <—i /t V. (E) dt’) (2.21)

—0o0

y
+oo R
© =X (@) exp (—l—z/t V. (R) dt’) , (2.22)
donde
Xz—'i_(ii t) :wl(fﬂt)‘cj_(g) (2‘23)
X; (f7 t) =¢f (fv t)[’;(g)a (2'24)

con L} (5)y L (5) funciones de distorsién multiplicativas las cuales consideran las interac-
ciones entre el proyectil y el electrén. Las fases eikonales multiplicativas en (2.21) y (2.22)
representan la dispersién entre el proyectil y el blanco residual.

Las funciones de onda 1/11-+ y 1/1]7 deben verificar los limites asintdticos

v — X (2.25)

vy Xp (2.26)

Los estados del electrén activo (ligado y del continuo del blanco) dependientes del tiempo
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estdn dados por

»i(Z,t) =¢;(T) exp(—ig;t) (2.27)
V(Z,t) =95 () exp(—iest), (2.28)

(respectivamente) con
() _(273)3/2 exp (z/%’ az) N*(\) 1 Fy [—M, 1,—i (kx i az)] (2.29)

representando el estado del continuo del electrén activo en presencia del blanco residual
con energia £y = k?/2, siendo k el momento lineal del electrén ionizado con respecto al
ntcleo del blanco residual, N(a) = exp(ma/2)I'(1+ia) (con I la funcién Gamma de Euler)
es el factor de normalizacién de la funcién hipergeométrica confluente 1Fi, y A = Zp /k
con Zr una carga efectiva o neta del blanco a ser elegida.

En (2.23) y (2.24), £ (5) se elige como una fase eikonal y L (5) como un factor del

continuo,
LI (3) =exp[—ivIin(vs+ T 3)] (2.30)
L(85) =N"(§)1F1[—i&, 1, —i(ps + 7 5)] (2.31)
donde v = Zp/v y & = Zp/p, siendo p el momento lineal del electrén ionizado con

respecto al proyectil (p= k— ¥). El uso de estos factores de distorsién asegura la inclusién
de correctas condiciones asintéticas (de contorno) correspondientes al campo del proyectil

en las funciones de onda de los canales inicial y final.

Somos ahora capaces de escribir el primer orden de las versiones prior y post de la

amplitud de dispersién.

2.2.1. Version prior de la amplitud de dispersion

En la aproximacion de primer orden de la versién prior de la amplitud de transicién

como funcién del parametro de impacto descrita desde un sistema de referencia fijo al
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nucleo del blanco tenemos:

A (p) = —i/_:o dt <Xf‘ [(f]—i; f) ‘Xjﬂ (2.32)

= —iexp (—z‘/oo v, (E) dt) /+oo dt (x| (Wilx;") ) (2.33)

—0o0 —00

siempre que la funcién de onda distorsionada inicial Xj_ no contribuya a la amplitud de

dispersién cuando ¢ — 400, esto es

lim_ (47 |x;) = 0. (2.34)

t——+o0

En (2.33), Wj; es el bien conocido operador perturbador EIS:
1 . .
W; X;r = wl(f, t) [2V§£j(§’) 4+ Vzln qbl(f) . v§£j(§):| . (2.35)

Asi, la amplitud de transicién puede ser escrita como

o0

A5 () = —iexp <—i / v. (R) dt> 0 (7) (2.36)

—00

donde
ai;(7) = / :O dt exp(iAct)
/ df{@(acg (3) [@@);v%mw
+ V() - W?(s‘)] } (2.37)
con Ae =ef —e;.

2.2.2. Version post de la amplitud de dispersién

En la aproximacién de primer orden de la versién post de la amplitud de dispersién

AL (p) = —i /_:O dt [<Xf_‘ <H — igt f) T] ‘Xi+>. (2.38)

El potencial V(%) = —Zr/x + V,p(Z) en (2.12) usualmente es aproximado por un poten-

tenemos

cial coulombiano efectivo Vp(¥) = —Z;f /x, donde Z;f es una carga efectiva elegida de
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manera de preservar la energia de ligadura e; del orbital inicial del electrén activo, i.e.
Z:epf = mni\/—2¢;, con n; el nimero cuantico principal del orbital. Asi, la versién post de
la amplitud de dispersién se escribe,

A% (7) = — iexp <—i/°o v. (&) dt) /+°O at [0 1 (Wi +vi) | Iy (239)

—0o0 —00

siempre que, ahora, la funcién de onda distorsionada final X 1o contribuya a la amplitud

de dispersién cuando t — —oo,

Jim (X7 lwiH) =o. (2.40)
——00

En (2.39) Wy es el ampliamente utilizado operador perturbador CDW
Wixg = (@) [Veln (@) - VoL7 ()] (2.41)

El potencial Vi&/ (2) = —(Zr — Z&) /2 + Vip(Z) ha sido omitido en calculos previos. Este
potencial resulta de tomar Zy = Z;f en (2.29). Haciendo esto, no se satisfacen correctas
condiciones de contorno en el canal de salida. A fin de preservarlas, la funcién de onda del
electrén activo en el continuo del blanco debe ser elegida como aquella correspondiente a
un potencial asintético —(Zr — N)/z. Esto corresponde a tomar Z7 = (Zr — N) en (2.29).
En tal caso la amplitud de dispersién resulta

A () = — iexp <—i / v (R) dt) / " a (g1 (v e

—0o0 —00

donde ahora V{*(Z) = —N/x + Vo, (Z).
La inclusién de los potenciales perturbativos V;f and V® en (2.39) y (2.42), originan, res-
pectivamente, versiones post completas de las correspondientes amplitudes de dispersion.

En este sentido tenemos,

Af(7) = exp (—i/oo v, (é) dt) at;(7) (2.43)
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donde

+0o0
ajf(p”) =— z/ dt exp(iAct)

—00

/ df{ [ﬁquf(f) : 6;5;(5)]*¢,~(a:~’)cj(5‘)+
+ [—(ZT — Zr)/x + Vap(f)} OF(@) L (5)pi(T) L] (§)} (2.44)

eligiendo Zp = Z:epf 0 Zr = Zr — N en (2.29). Asi (2.44) da la forma efectiva o asintética
completa de la version post de la amplitud de dispersion, respectivamente. Detalles sobre
el calculo del potencial Vg, son presentados en el Apéndice A.1.

De (2.44), puede verse facilmente que la versién post de la amplitud de dispersién puede

ser separada en dos términos

A7) = a7 (7) + 0 () (2.45)
donde

+o00 - N *
QR =i / dt explie ) / dit [Fo,() - 927 (3] o@LHE)  (246)

—00

es la amplitud de dispersién encontrada en la referencia [63], y
b ee -
a;}’ (p) =— z/ dt exp(iAct) /d:E'VT(f)qb’}(f)Lf*(5)@(5:’)5;(5‘) (2.47)

otorga una nueva contribucién a la amplitud de dispersién asociada con el potencial Vi,
donde

V(%) = —(Zr — Z7) /2 + Vi (). (2.48)

De acuerdo con la aproximacién eikonal (ver McCarroll y Salin [30], Wilets y Wallace [86]),
el elemento de la matriz de transicién R:rf (77) como funcién de la transferencia de momento

transversal puede ser introducida mediante la relaciéon

N . -
Riy () =5 [ 47 explii pais () (2.49)
2m

—RE @) + R (2.50)
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donde

oo L[ .
R (i) = 27T/d,o exp(i7f - §)a;;* (7) (2:51)

. 1 . -
Ri ) = o [ diexolil 7oy 7). (2.52)

Como estamos trabajando con la aproximacion de parametro de impacto del modelo eiko-
nal, se consideran todos los posibles momentos angulares finales del electrén ionizado (ver
Galassi et al. [87]). Hemos considerado el caso de ionizacién simple de He por impacto de
protones, describiendo el estado ligado inicial del electrén activo mediante funciones RHF

single-zeta y five-zeta:

5
¢i(F) = ¥i(F1) = > _ Njexp (—Za1) (2.53)
=1

donde N; = Zl3 / zbl /+/7 y los pardmetros Z; y b; se encuentran tabulados en la referen-
cia [88]. El caso de una representaciéon RHF con funciones single-zeta para el estado ligado
inicial del electrén activo puede ser directamente evaluado haciendo by = 1 y b; = 0 para
[ =2,...,5. El modelo podria también ser aplicado al estudio de la ionizacién simple de
otros blancos multielectrénicos considerando que los electrones en el atomo son descritos
por un determinante de Slater [88] de manera de tener en cuenta el cardcter asimétrico
de la funcién de onda total. En tal caso, el potencial Vi debe ser modificado de acuerdo
a esta representacion de los electrones del blanco.

Usando el conocido método de transformada de Fourier, los términos R;}’a and R;}’b da-
dos por las ecuaciones (2.51) and (2.52), que se necesitan para obtener las versiones post

completas de la amplitud de dispersién resultan

(0%

:ZTZPN(@N(V)N(A) (7)—15 (5) —iv

2mary a

Rif" ()
x exp(—7v) [Al oFy (i€, iv, 1, 2)+

+ (—i)vAg o Fi (1 + i€, 1 + i1, 2, 2) (2.54)
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y
4o NVBNENWIN) (y\~i€ (B -
Rif (N ==i5 o ) (&
X [Bl QFl(if,iV, 1, Z) + B2 2F1(1 =+ ’Lf, 1+ ilj, 2, Z)]
5
X ZblZlg/Z{(l + ZT — ZT)Ozl(l — Gl)ii/\-i-
=1
5 5 A
)0 a1 = Gy ™™
j=1j'=1
X [2 + aljj’ij/ (2lej’ — i)\Bljj/(l — Gljj/)_l)] } (255)
donde
5 3/2
wZz'*B 1
A=Y 2EL_ T -G~ 2.56
1 ; ole ( l) ( )
5 3/2
b Z7" " B} )
Ay = Z 117211(1 — Gy~ (2.57)
=1 4
1 1
By =Zpq* < + ) 2.58
1=2pa | Dt g (2.58)
By =2i7%a? <55 _ M) (2.59)
v P
con
g=—17—(Ae/v)0 (2.60)
a =q¢*/2 (2.61)
B=—Ac (2.62)
o=p-v—pv+ 0 (2.63)
Y=a+p-q (2.64)
z=1-— a9 (2.65)
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B =7 [ E1+ml} (2.66)
G =k [(j (1 + i\ } (2.67)
Cr = (v/p)(F - p0) - [T+ F(L+ M) (2.68)
U =a(C,+6B)/(ByB) (2.69)
By = 2(ik — Z15:Gij51) (2.70)
Guyyr = K+ [T+ F(U+ i) | /iy (2.71)
% [F+al* + 22] (2.72)
Qi = % [[E+J\2+Z,2jj,] (2.73)
N = 2k (2.74)
Aijjr = Zijj [k (2.75)

ajj = —4biby 2222?17, (2.76)
Ziw = Z; + Zjy (2.77)
Zyjjr = 21+ Zj + Zjy (2.78)

La expresién para R;; para una representacién RHF con funciones single-zeta puede ser
facilmente calculada a partir de la expresién obtenida mas arriba para el caso de funciones
five-zeta tomando by = 1, by =bj =by =0y Z; = Z; = Zy =0 para l, 4,5/ =2,...,5; el
valor para Z; puede ser encontrado en la referencia [88].

Finalmente la seccién eficaz doble diferencial en la energia del electrén y angulo de emision

se define como

d*o 2
= 7 7) |~ 2.
e = [anlR @] (279)

2.3. Resultados

En esta seccién presentamos los resultados obtenidos para secciones eficaces doble
diferenciales en la energia del electrén y el dngulo de emisién para representaciones RHF
single-zeta del blanco, y secciones eficaces doble diferenciales en la energia del electrén y
el angulo de emisién y simple diferenciales en la energia del electrén para representaciones

five-zeta del blanco.
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2.3.1. Resultados para una representacion single-zeta RHF del blanco

En las figuras 2.1 y 2.2, se presentan secciones eficaces doble diferenciales (Doubly Dif-
ferential Cross Sections, DDCS) como funcién de la energia de emisién del electrén para
angulos fijos de emisién de § = 0° y § = 30°, respectivamente, para impacto de protones a
1 MeV de energia de colision. Estas son calculadas usando las versiones prior y post consi-
derando en la funcién del continuo del blanco residual una carga asintética Z$° = (Zp—1)
(figuras a) o una carga efectiva Z;f = 1.339 (figuras b). Las versiones post contemplan los
casos de inclusién o exclusién de los correspondientes potenciales perturbativos Vi* y V:ﬁf .
Se evidencia que los calculos utilizando las versiones post que excluyen estos potenciales
subestiman los resultados obtenidos con la versién prior y que incluirlos conduce a un
acuerdo cercano entre predicciones post y prior. En el caso de utilizar la carga residual
asintodtica, la comparacién entre las dos versiones post muestra explicitamente la influencia
del apantallamiento electrénico dindamico en las DDCS resultantes. La comparacién con
datos experimentales muestra la relevancia de la inclusion de tal interaccién. Cuando se
utilizan cargas efectivas, el apantallamiento electrénico dindmico se considera en alguna
manera aproximada y por lo tanto la diferencia entre las DDCS obtenidas incluyendo o no
el potencial Vﬁf en los calculos resulta reducida. Todo este andlisis es también vélido para
los resultados presentados en las figuras 2.3 y 2.4, donde se muestra el caso de impacto de
protones a una energia de colisién de 1.5 MeV.

Como un ejemplo para distribuciones angulares, en figuras 2.5 y 2.6, se presentan DDCS co-
mo funcién del dngulo de emisién para una energia de emisién fija de 100 keV para impacto
de protones a una energia de colision de 1 MeV y 1.5 MeV, respectivamente. Nuevamente,
para las DDCS post se obtiene una gran subestimacién de los resultados prior cuando se
utiliza la carga asintética sin considerar el potencial Vi®. Asi como en las distribuciones
energéticas mostradas anteriormente, el apantallamiento electrénico dindmico ha mostra-
do jugar un papel importante en las DDCS. Como fue explicado, para el caso de cargas
efectivas el apantallamiento electrénico dindmico es parcialmente incluido en los célculos y
entonces la diferencia entre los calculos post y prior resulta reducida. No obstante, todavia
quedan grandes diferencias con las DDCS prior a pequenos y grandes angulos de emisiéon
cuando se consideran cargas asintoticas o efectivas sin incluir los correspondientes térmi-
nos V3% y V;f en las amplitudes de dispersién post. En todos los casos aqui considerados,

se obtiene un buen acuerdo entre las predicciones prior y las post completas, mostrando
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ademas buena concordancia con los resultados experimentales. Las diferencias remanentes
entre ambas aproximaciones son atribuidas a la mala representacién del blanco al utilizar
funciones Rothaan-Hartree-Fock single-zeta; lo cual en la aproximacién prior tiene como
consecuencia una descripcién pobre del estado inicial del blanco y en la post una mala
representacion de la interaccién del electrén ionizado con el electrén pasivo. Esto es inde-
pendiente de elegir funciones de onda asintotica o coulombiana efectiva para la funcién de

onda del continuo que describe al electrén ionizado en el canal de salida.

1E-19

1E-20 |

1E-21F

1E22 |

DDCS[cm’ eV * s

1E-23 |

1E-24 L L L
1 10 100 1000

Energia del electron [eV]

Figura 2.1: Seccién eficaz doble diferencial para ionizacién electrénica en colisiones de H™
sobre He a una energia de colisiéon de 1 MeV como funcién de la energia del electréon
ionizado para un angulo fijo de emisién de 0°. Se utilizaron funciones de onda RHF single-
zeta tomando una carga asintética (figura a) y efectiva (figura b) en el continuo del electrén
activo en el canal de salida. Teoria: , calculos con el modelo CDW-EIS post completo;
------ , calculos CDW-EIS post; - - - -, calculos CDW-EIS prior.
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Figura 2.2: Igual a figura 2.1 pero para un angulo fijo de emisiéon de 30°. Experimento: ® ,
Toburen et al. extraido de referencia [89].
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Figura 2.3: Seccién eficaz doble diferencial para ionizacién electrénica en colisiones de H™
sobre He a una energfa de colision de 1.5 MeV como funcién de la energia del electron
ionizado para un angulo fijo de emisién de 0°. Se utilizaron funciones de onda RHF single-
zeta tomando una carga asintética (figura a) y efectiva (figura b) en el continuo del electrén
activo en el canal de salida. Teoria: , calculos con el modelo CDW-EIS post completo;
------ , calculos CDW-EIS post; - - - -, cdlculos CDW-EIS prior. Experimento: ® | Lee et

al. extraido de referencia [90].
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Figura 2.4: Igual a figura 2.3 pero para un angulo fijo de emision de 30°. Experimento: ® ,
Toburen et al. extraido de referencia [89].
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Figura 2.5: Seccién eficaz doble diferencial para emisién electrénica en colisiones de HT
sobre He a una energia de colisién de 1 MeV como funcién del dngulo de emisién para una
energia del electréon ionizado de 100 eV. Se utilizaron funciones de onda RHF single-zeta
tomando una carga asintética (figura a) y efectiva (figura b) en el continuo del electrén
activo en el canal de salida. Teoria: , calculos con el modelo CDW-EIS post completo;
------ , calculos CDW-EIS post; - - - -, calculos CDW-EIS prior. Experimento: ® | Lee et

al. extraido de referencia [90].
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Figura 2.6: Igual a figura 2.5 pero para una energia de colisién de 1.5 MeV.

2.3.2. Resultados para una representacién five-zeta RHF del blanco
Secciones eficaces doble diferenciales

En las figuras 2.7 y 2.8 se muestran cédlculos de secciones eficaces doble diferenciales
como funcién del dngulo azimutal subtendido por el electrén ionizado para energias fi-
jas de ionizacién para impacto de protones sobre helio a energias de colision de 1 MeV
y 1.5 MeV, respectivamente. Distintas energias de emision de 10 eV, 100 eV y 500 eV
fueron consideradas para ambos casos. Las DDCS tedricas son comparadas con resultados
experimentales [89]. En las figuras 2.7.a, 2.7.d y 2.7.g y en las figuras 2.8.a, 2.8.d y 2.8.g,
se presentan calculos utilizando la versién prior de la amplitud de transicién considerando
una funcién de onda RHF single-zeta [88] para describir el estado ligado inicial y una
carga asintética Zp = 1 en el continuo del electrén activo en el canal de salida. Tam-
bién se muestran DDCS calculadas con las versiones post usando estas elecciones para
las funciones de onda inicial y final pero incluyendo o no las contribuciones del potencial
Vi = —1/x + Vap(Z). La comparacién entre estas dos versiones post nos permite deter-
minar la importante contribucion a las DDCS del apantallamiento dindmico asociado con
Vr. El contraste entre los célculos realizados con la versién prior y aquellos obtenidos con
las versiones post incluyendo el potencial Vi muestra que atin restan algunas discrepancias
post-prior en las DDCS.

En las figuras 2.7.b, 2.7.e y 2.7.h, y en las figuras 2.8.b, 2.8.e y 2.8.h, una funcién de onda

RHF five-zeta es utilizada para representar el estado ligado inicial mientras en el canal fi-
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nal se elige la carga asintética Zp = 1 como en el anélisis previo. Es claro que esta eleccién
afectard los célculos del potencial Vi y por lo tanto de la contribucién del apantallamiento
dindmico a las DDCS. Nuevamente, este potencial colabora de forma importante en las
DDCS resultantes, pero un mejor acuerdo se obtiene ahora entre los célculos obtenidos
con las versiones prior y post cuando en la tltima se considera el término Vr. La influencia
del apantallamiento dinamico disminuye cuando se utiliza una funcion RHF five-zeta para
describir el estado ligado inicial y una carga efectiva Zp = Z;f es elegida en la funcién de
onda final del continuo, como puede observarse en las figuras 2.7.c, 2.7.f y 2.7.i y en las
figuras 2.8.c, 2.8.f y 2.8.i. Este comportamiento surge, como se mencioné anteriormente,
del hecho que alguna parte del apantallamiento dindmico es tenida en cuenta cuando se
considera una carga efectiva en el continuo del canal de salida. Nuevamente, tiende a des-
aparecer cualquier discrepancia post-prior.

En la figura 2.9, se presentan DDCS para las versiones post del modelo CDW-EIS ex-
cluyendo o incluyendo el potencial V. Se consideraron energias de impacto de 100 keV
y 500 keV. Se eligieron en el canal inicial funciones de onda RHF five-zeta y funciones
del continuo coulombianas asintéticas en el canal final. Como Vi es tratado como un po-
tencial perturbativo, la influencia del apantallamiento dindmico es considerada solamente
a primer orden y su influencia sobre las DDCS puede obtenerse por comparaciéon entre
estas dos versiones post. Por otra parte, calculos usando funciones de onda numeéricas
ligadas y del continuo extraidos de la referencia [83] también se muestran en la figura.
Estas funciones numéricas son solucién de la ecuacion de Schrédinger del blanco donde un
potencial Hartree-Fock-Slater es utilizado para describir la interaccién del electrén activo
con el blanco residual. Debemos notar que la funcién de onda ligada que se obtiene de
esta forma se encuentra en muy préximo acuerdo con las funciones RHF five-zeta (ver
Abufager [91]). No se encuentran discrepancias post-prior ya que se utilizan funciones de
onda numéricas y el estado final del continuo contiene todos los 6rdenes del apantalla-
miento dindmico. Asi, las contribuciones de todos los érdenes o de érdenes superiores que
el primero del apantallamiento dindmico pueden ser obtenidas por comparacion entre las
DDCS obtenidos con el modelo CDW-EIS numérico y las previamente mencionadas versio-
nes post del modelo CDW-EIS incluyendo o excluyendo el potencial Vi, respectivamente.
Un muy buen acuerdo se obtiene para dispersién hacia adelante entre las DDCS obteni-
das numéricamente y aquellas considerando el apantallamiento dinamico a primer orden,

mostrando que los érdenes superiores aportan una contribucién pequena. Sin embargo,
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ellos juegan un papel importante para dispersiéon hacia atrdas como puede observarse en
la figura 2.9. Este comportamiento puede ser parcialmente atribuido al hecho que en la
dispersion de retroceso por el blanco (target backscattering) siguiendo una interaccién a
primer orden del proyectil con el electrén activo, el dltimo debe penetrar profundamente
en la nube de electrones pasivos para impactar en el nicleo del blanco y ser emitido en di-
reccién hacia atras [82]. De manera de poner en evidencia este efecto también incluimos en
la figura 2.9 una versiéon post completa del modelo CDW-EIS seleccionando la funcién de
onda RHF five-zeta para describir el estado inicial pero un continuo coulombiano efectivo
de carga Zr = Zp en el canal final. De esta manera, el segundo paso de la colisién (entre
el electrén activo y el niicleo del blanco) se privilegia en la aproximacién empleada. Como
cabria esperar, estos calculos convergen a aquellos correspondientes a las funciones de onda
numéricas del continuo para grandes dngulos de dispersién, dando evidencia de que en la
dispersion hacia atras dicho segundo paso juega un rol determinante. Sin embargo, gran
discrepancia se obtiene en esta regién entre predicciones tedricas y datos experimentales
para el caso de energia de impacto de 100 keV. Ha sido mostrado que, en contraste con el
modelo CDW-EIS, el primer orden de la serie de Born (B1) usando estados ligados y del
continuo numéricos (los cuales satisfacen la ecuacién de Schrodinger del blanco mas com-
pleta) da una mejor representaciéon de las DDCS experimentales a grandes angulos pero
una descripcién més pobre de ellas para dispersién hacia adelante (ver Gulyas et al. [83],
Madison [92]). Por otra parte, si el factor del continuo del proyectil utilizado en el modelo
CDW-EIS es reemplazado por uno con una carga dindmica variable se obtiene un elemento
de matriz de transicién que puede ser escrito como un producto del elemento de matriz
de transicién B1 por la densidad de estados del continuo del proyectil (ver Salin [37, 93]).
Esta eleccién para la funcién de onda final del continuo mejora la descripcién de las DDCS
experimentales para emisién hacia adelante pero se encuentra un comportamiento menos
satisfactorio a grandes angulos (ver Madison [92], Salin [94]). De esta manera, la limitacién
de la aproximacion CDW-EIS en representar las DDCS para grandes angulos de emisién
puede ser posiblemente atribuida a la forma en la que se elige la descripcion de dos centros

del estado final del continuo.
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Figura 2.7: Seccién eficaz doble diferencial para ionizacién electrénica en colisiones de HT
sobre He a una energia de colisién de 1 MeV como funcién del dngulo de emisién para
energia fija del electrén de 10 eV (figuras a, b, ¢), 100 eV (figuras d, e, f) y 500 eV (figuras
g, h, 1). Se utilizaron funciones de onda RHF single-zeta (figuras a, d, g) y five-zeta (figuras
b, ¢, e, f, h, i) para describir el estado ligado inicial. Fueron consideradas cargas asintéticas
(figuras a, b, d, e, g, h) y efectivas (figuras c, f, i) en el continuo del electrén activo en
el canal de salida. Teoria: , calculos con el modelo CDW-EIS post completo; «----- ,
calculos CDW-EIS post; - - - -, cdlculos CDW-EIS prior. Experimento: ® , Toburen et
al. extraido de referencia [89].
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Figura 2.8: Igual a figura 2.7 pero para energia de colisién de 1.5 MeV. Se utilizaron
funciones de onda RHF single-zeta (figuras 2.a, 2.d, 2.g) y five-zeta (figuras b, c, e, f, h,
i) para describir el estado ligado inicial. Fueron consideradas cargas asintéticas (figuras
a, b, d, e, g, h) y efectivas (figuras c, f, i) en el continuo del electrén activo en el canal
de salida. Teoria: ——, célculos con el modelo CDW-EIS post completo; - ---- , calculos
CDW-EIS post; - - - -, cdlculos CDW-EIS prior. Experimento: ® , Toburen et al. extraido
de referencia [89].
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Figura 2.9: Seccién eficaz doble diferencial para ionizacién electrénica en colisiones de HT
sobre He a energias de colisién de 100 keV (figura a) y 500 keV (figura b) como funcién
del angulo de emisién para energia fija del electron. Se utilizaron funciones de onda RHF
five-zeta para describir el estado ligado inicial. Se consideré una carga asintética en el
continuo del electréon activo en el canal de salida. Teoria: , calculos CDW-EIS post
completo; ------ , calculos CDW-EIS post; - - - -, calculos CDW-EIS post completo con
Zp = 2; — - —, calculos CDW-EIS de Gulyas et al. [83]. Experimento: simbolos, Rudd et
al. extraido de referencia [89].

Secciones eficaces simple diferenciales

En las figuras 2.10, 2.11, 2.12 se muestran resultados de secciones eficaces simple dife-
renciales (Simply Differential Cross Sections, SDCS) en funcién de la energia del electrén
ionizado para energias de colision de 300 keV, 1 MeV, y 1.5 MeV, respectivamente, con-
siderando una carga asintética (figuras (a)) o efectiva (figuras (b)) para el continuo del
blanco en el canal final.

Puede observarse en las figuras 2.10.a, 2.11.a y 2.12.a que el efecto del apantallamiento
dindmico adin es importante para el caso de secciones eficaces simple diferenciales.

En las figuras 2.10.b, 2.11.b y 2.12.b se observa que considerar una carga efectiva en la
versién post incompleta para el calculo de las secciones eficaces simple diferenciales da

resultados muy préximos a los que se encuentran considerando la version post completa.
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Figura 2.10: Seccién eficaz simple diferencial para ionizacién electrénica en colisiones de
H* sobre He a energias de colisién de 300 keV en funcién de la energia del electrén
ionizado. Se utilizaron funciones de onda RHF five-zeta para describir el estado ligado
inicial, considerando una carga asintética (figura a) o una carga efectiva (figura b) en
el continuo del electrén activo en el canal de salida. Teoria: ——, calculos CDW-EIS
post completo; - - - -, cdlculos CDW-EIS post. Experimento: ® , Rudd et al. extraido de
referencia [89].
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Figura 2.11: Igual a figura 2.10 pero para una energia de colision de 1 MeV.
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Figura 2.12: Tgual a figura 2.10 pero para una energia de colision de 1.5 MeV.

2.4. Conclusiones

Una versiéon completa de la forma post de la aproximacién CDW-EIS para describir
la ionizacién simple de dtomos multielectrénicos por impacto de proyectiles desnudos es
considerada mediante la inclusiéon de las contribuciones del potencial perturbador prove-
niente de la interaccién entre el electrén activo y el blanco residual en el canal final. Como
este término afecta la evolucion del electrén ionizado, es interpretado como un apantalla-
miento dinamico del blanco residual que este electrén siente en el canal final. Se analizan
las contribuciones de este efecto a primer orden y érdenes superiores. Se muestra que su
inclusién tiene una influencia crucial en las DDCS presentadas como funcién del angulo de
emisién. En tales espectros puede observarse que la inclusion del potencial Vi es esencial
hasta para la correcta descripcién del pico binario, tanto en los casos en que se considera
una carga asintotica Z{** como en los que se considera una efectiva Z;f para la funcién del
continuo del blanco en el canal final. En este 1ltimo caso se encuentra que la versiéon post
incompleta tiende a sobrestimar la altura del pico binario, y la inclusién del potencial Vi
corrige tal sobrestimacién. Para el caso de secciones simple diferenciales se observa que es
aun apreciable la influencia del apantallamiento dindmico cuando se considera una carga
asintdtica en el continuo del blanco en el canal final, mientras que los resultados que se

obtienen con las versiones post completa e incompleta con una carga efectiva resultan muy
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préoximos. Ademds, también se muestra que la consideracion del apantallamiento dindmi-
co conduce a la desapariciéon de las conocidas discrepancias post-prior en la aproximacion
CDW-EIS para blancos atémicos multielectrénicos. La aproximacion CDW-EIS aqui pre-
sentada esta limitada al caso de un electron activo. Resta para trabajos futuros el anélisis
de la influencia del apantallamiento dindamico extendido para atomos multielectronicos
mas pesados que el helio. Ademads, el pobre acuerdo con los experimentos para emision

hacia atras debera ser también tema de investigaciones futuras.




Capitulo 3

Modelo de onda distorsionada de
cuatro cuerpos

3.1. Introduccion

La ionizacion electrénica de blancos atémicos y moleculares por impacto de haces de
iones rapidos es asunto de mayor importancia en diferentes disciplinas cientificas como
Astrofisica y Fisica de Plasmas as{ como en areas aplicadas tales como radioterapia por
hadrones y el disefio de reactores de fusién, entre otras. El trabajo que se presenta en
este capitulo se enfoca en general en el caso de ionizacién simple de dtomos dielectronicos
en interacciéon con iones desnudos y particularmente en haces de protones en colisiéon con
atomos de helio. Algunos aspectos fundamentales, como ser la correlacién entre los dos
electrones que participan en la reaccion, son investigados. Esta interdependencia entre los
electrones esta presente en la preparaciéon del estado inicial y también en la evolucién
temporal de la reaccién, que pueden llamarse correlacion electronica estdtica y correlacion
electrénica dindmica, respectivamente (ver McGuire [95]).

En trabajos previos, esta reaccién de cuatro cuerpos fue a menudo descrita usando mo-
delos de tres cuerpos (ver Stolterfoht [82]). Estos modelos fueron obtenidos empleando la
aproximacion de electréon independiente. La reduccion del problema de cuatro cuerpos a
uno de tres cuerpos fue por primera vez desarrollado para captura electrénica simple (ver
Rivarola et al. [80]) y luego para ionizacién electrénica simple (ver Fainstein et al. [63]).
En tal reduccién, fue necesario considerar al electrén pasivo (el cual queda ligado al blanco
residual) como congelado (invariante en el tiempo) durante la colisién. A fin de simular la
influencia de la correlacién dindmica dentro de este modelo de tres cuerpos de electrones
independientes, potenciales de tipo coulombianos efectivos (ver Fainstein et al. [63, 81])

o Hartree-Fock fueron empleados para calcular el estado del continuo del electrén ioni-
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zado (ver Gulyas et al. [83]) en el canal de salida. Utilizando la aproximacién de onda
distorsionada continuum distorted wave-eikonal initial state (CDW-EIS) para describir la
evolucién de la reaccién (ver Crothers y McCann [61], Fainstein et al. [63, 81], Gulyas et
al. [83]), una muy buena representacién del espectro experimental diferencial y total fue
obtenido para muchos sistemas de colisién. Debe ser mencionado que el uso de funciones de
onda del continuo numéricas asociadas con los potenciales Hartree-Fock implica cédlculos
computacionales de alto consumo de tiempo de computo. Otros autores trabajando dentro
del modelo de electrones independientes han mejorado la representacion de las funciones
de onda del continuo de tres cuerpos incluyendo correlacién entre el electrén ionizado y
los niicleos del blanco y del proyectil (ver Colavecchia et al. [96], Ciappina y Cravero [97]).
Ademas, ha sido mostrado que la correlacion entre estas tres particulas en el estado ini-
cial afecta la colisién para el caso de proyectiles miltiplemente cargados (ver Ciappina et
al. [98]).

Aqui proponemos investigar el proceso de cuatro cuerpos de ionizacién simple por medio
de un modelo de cuatro cuerpos. Con este fin en mente, introducimos una nueva aproxi-
macién de onda distorsionada de cuatro cuerpos. Investigaciones previas dentro de una
aproximacion symmetric eikonal de cuatro cuerpos fue publicada en estudios de ionizacién
simple y doble en colisiones relativistas entre iones altamente cargados y dtomos de helio
(ver Voitkiv y Najjari [99], Voitkiv et al. [100]). Una revisién completa para este tipo de
aproximaciones para colisiones no relativistas es dado en un trabajo reciente de Belkié¢ y
otros [101]. En la presente descripcién, ambos electrones son distorsionados en pie de igual-
dad en el canal de entrada por fases eikonales del continuo asociadas con sus interacciones
con el proyectil. En el canal de salida, la funcién de onda de dos electrones es representada
por un producto simetrizado de dos funciones, una de ellas describiendo un electrén ligado
al blanco residual y la otra describiendo un continuo de dos centros, representado como
el producto de una onda plana y dos factores del continuo. Cada uno de estos factores se
asocia con las interacciones del electrén ionizado con el proyectil desnudo y con el blanco
residual. Ademads, el factor del continuo correspondiente al campo del blanco residual se
elige como aquel correspondiente a la carga neta del blanco residual, describiendo asi a
la particula ionizada a grandes distancias (asintéticas) del blanco. Entonces, el electrén
ionizado preserva de alguna manera la descripcién dada por una aproximacién CDW-EIS.
La funcién del electrén ligado en el canal final es distorsionada por una fase eikonal del

continuo del proyectil como fue elegida para el canal de entrada. En principio, el electrén
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no ionizado puede ser promovido a cualquier estado ligado del blanco residual. La forma
en la que este electron es distorsionado es la misma que la empleada en el modelo sym-
metric eikonal (ver Deco et al. [55]) el cual fue usado con éxito para describir procesos de
excitacién electrénica. Hay que senalar que las funciones de distorsiéon en los canales de
entrada y salida deben verificar correctas condiciones saliente y entrante, respectivamente.
En el modelo de cuatro cuerpos, aparecen tres coordenadas independientes: dos de ellas
indicando las posiciones de los electrones y una tercera indicando la posicién relativa de
los agregados de colisién. En una aproximacion de pardmetro de impacto, el vector que
indica la distancia entre los agregados corresponde, para un parametro de impacto fijo,
al tiempo de evolucién de la colisiéon. Asi, en nuestro modelo, cada uno de los electro-
nes interactia simultdneamente con el otro, de manera que su evolucién dindmica son
interdependientes a todo tiempo durante la colisiéon. Como consecuencia, la correlacion
dindmica de dos electrones es incluida en la representacion de cuatro cuerpos, inclusive si
en el modelo sélo se consideran estados del continuo asintéticos para el electrén ionizado.
Esto es completamente diferente de aproximaciones basadas en representaciones de tres
cuerpos donde cada electréon activo evoluciona de manera independiente del otro. Célculos
preliminares utilizando este modelo de cuatro cuerpos para impacto de protones sobre He
fueron publicados en las actas de una conferencia (ver Monti et al. [102]). En tales calculos
cargas efectivas fueron utilizadas para representar la interaccién entre el electrén ionizado
y el blanco residual mientras que en el estudio presente esta interaccién es sélo considerada
a separaciones asintéticas para tener en cuenta correctas condiciones de contorno.

Las descripciones tedricas son presentadas en la Seccién 3.2, mientras en la Seccién 3.3
son analizados los resultados correspondientes a espectros doble diferenciales para distin-
tas energias de colisién en funcion de la energia de emisién del electrén ionizado a dngulos
fijos de emision y son comparados con predicciones de modelos de tres cuerpos y datos

experimentales. Las conclusiones finales son dadas en la Seccién 3.4.

3.2. Teoria 4B-DW-EIS

Consideremos el impacto de un ion desnudo rapido de carga Zp sobre un blanco die-
lectréonico de carga nuclear Zp. Describiremos la ionizacion electrénica simple utilizando
la versién de linea recta de la aproximacion de pardmetro de impacto. Ambos electrones

son considerados como activos durante la colision.
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La reaccién es descrita desde un marco de referencia fijo sobre el ntcleo del blanco. La

ecuacion de Schrodinger a ser resuelta se expresa como

O\ 1, Zr Zp
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+ — i
|Z1 — 2o R ot

iy =0 (3.1)

donde & y 5} denotan los vectores posicién del j-ésimo electrén (j = 1,2) vistos desde los
nucleos del blanco y del proyectil, respectivamente, ¢ es el tiempo de colisién, R el vector
internuclear, y U y \Ilg las soluciones exactas saliente y entrante, respectivamente, las

cuales deben verificar correctas condiciones asintéticas:
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donde v es la velocidad de impacto, P es el momento lineal del electrén ionizado con
respecto al proyectil, ¢, es la funcién de onda inicial ligada de dos electrones con energia
Eg y g es una funciéon de dos electrones con energia Eg la cual describe un electrén
ligado y al otro en un estado del continuo del blanco y P14 es el operador de conmutacién
de particulas idénticas. En la versién de linea recta de la aproximacién de parametro de
impacto R est4 dado por R = P+ Ut con p el pardmetro de impacto. En principio, las
funciones ¢, y g contienen de forma exacta la correlacién estatica entre los electrones

en los canales de entrada y salida, respectivamente.
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De acuerdo con estos comportamientos asintéticos, las funciones de onda distorsionada de

los canales inicial y final son elegidas como
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X3 (ml,xg,t) :E (1 —I—P12) |:(,O/g($1,$2)£ﬂ (51,52)} X
ZpZr

X exp [—z

1n<vR+U-R’)} X

x exp (—iEgt) (3.5)

donde las funciones de distorsién de dos electrones inicial y final, £} vy L7,
respectivamente, estan dadas por

A
LEGLS) = T E5E) = T ewp |12 tus; 475 (36)
J=1,

Z
X exp [ip In (vsy — 7 - §2):| (3.7)
v

con N(a) = exp(ma/2)['(1 + ia) (siendo I' la funcién Gamma) el factor de normalizacién
de la funcién hipergeométrica 1F}.

Si las funciones de onda exactas ¥ y \Ilg son reemplazadas por X y X respectivamente
(ver ecuaciones (1.160), (1.161) y (1.162), (1.163)), primeros érdenes de las versiones post y
prior de la amplitud de dispersién en funcién del pardmetro de impacto se obtienen dentro

del modelo de onda distorsionada de cuatro cuerpos. La versién prior puede expresarse en
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forma compacta de la forma:

+o0o
g =i (e 22 [ dtexp [ (85 ~ Ea))

—00

/d3x1d3x2{ [\}i (1+ Pi12) { [%(fl,fg)cg(gl, 572)}*}} X
D S RCEAETENC LI

. 2
7,k=1,2
7k

Llamamos a esta aproximacién 4B-DW-EIS de acuerdo al acrénimo de su nombre en inglés
four-Body Distorted Wave-FEikonal Initial State.

A fin de calcular (3.8) para el estado fundamental de blancos de helio, hemos considerado
la funcién de onda atémica correspondiente al estado ligado inicial de dos electrones como
aquella obtenida dentro de la aproximacién de Roothaan-Hartree-Fock, la cual emerge
como el producto de funciones de un electrén ¢, (Z), como se encuentra tabulado en la

referencia [88]:

Pa(T1, T2) = a(T1)a(Z2) (3.9)
Esta funcién de onda contiene aproximadamente 98.7 % de la correlacién estética. La
funcién de onda final de dos electrones g se elige como

E =
pp(T1, T2) = d5(71)dp(72) :¢B(f2)(w

x N* <ZTk_ 1) X
(Zr —1)

X 11 [—Zk, 1, —i(kay + k- ) (3.10)

donde k es el momento del electrén eyectado visto desde el nicleo del blanco. En (3.10),
¢ representa un estado hidrogénico correspondiente al blanco residual. Asi, la funcién de
onda ¢g describe, en el canal de salida, un electrén que permanece ligado al blanco y un
electrén en un estado del continuo del blanco residual a grandes distancias.

Con estas funciones para el canal inicial y final, la amplitud de dispersién puede escribirse
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como
A7) = i (o) 20701 /3 / | SE 5, 0) ol (7, 0)+
SN (5 1) (3.11)
donde

st i(t) = [ [00(0) 53] 0a(@) €@ (3.12)

a3 (5t) = [ daexpli (By ~ Ea)t)[65() 55 )]

vZ
< 0@ T e+ V2 00(0) V. £ (313)
s () = [ [05(0) 75 9] 0ala) €49 (3.14)

a(efﬂcv*(ﬁ, t) = /d3$ exp [i (E,B — EJ) Y [d’ﬁ(f) 55(5)]*
2

[%@ Vie

5 EX(3) + Vi ¢u(F) - Vs 63(5)} (3.15)

siendo Sgoﬁ“”d(p_’, )y S c"”t(,o, t) integrales de superposicién de un electrén dependientes del
tiempo, la primera de ellas correspondiente a un estado final ligado y la segunda a un estado
final del continuo. También, en (3.13) y (3.15), a'*} as (Pit) y agy™ (pyt) son amplitudes de
dispersién de un electrén dependientes del tiempo correspondlentes a ionizacién electrénica
y excitacién electrénica, respectivamente. Asi, (3.11) puede ser interpretada fisicamente
de la siguiente manera: un electréon es impactado directamente por el proyectil, siendo
promovido a un nuevo estado ionizado o excitado pero sintiendo instantdneamente el
cambio de estado del otro electrén el cual es promovido a través de un mecanismo de
shake-off dependiente del tiempo (shake-off dindmico). Entonces, cada uno de los electrones
evoluciona en cada instante de tiempo dependiendo de la evolucién dindmica del otro. La
descripcién corresponde entonces a una reacciéon de dos electrones correlacionados.

Una aproximacién al modelo 4B-DW-EIS puede obtenerse utilizando las distorsiones

A q
L} (51, R) = X (31) exp —iTP In(vR — - R) (3.16)
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o o Z L o=
L5 (51, R) = Fj (51) exp zTPln(vR—i—v-R) (3.17)

en lugar de las dadas por (3.6) y (3.7) respectivamente. Reemplazéndolas en (3.8), es

posible demostrar que la amplitud de dispersién de dos electrones toma la forma
Aqg(0) =i (o) #r =l /5 x

+00
{Sbmdm 5@+ [ st 3%“’<ﬁ,t>}} (3.18)

— 00

donde ahora S{%*(p,t) estd dada por (3.14) y

Sbound(7) / P [65(2)]" da() (3.19)

“m (p) = /dt aw" p,t) (3.20)

500 = [ Poexpli(By - Ea)t) [65()] x
Zp Zp L

X <s - ) $a(T). (3:21)
La expresion (3.18) estd asociada a describir la excitacién electrénica dentro de una primera
aproximacién de Born (first-Born approximation) con correctas condiciones de contorno
(aproximacién Coulomb Born; CB) y al proceso de ionizacién dentro del modelo CDW-
EIS. Asi, elijemos el acrénimo CB-CDW-EIS para denominar este modelo.
Secciones eficaces doble diferenciales para ionizaciéon simple, como funcién de la energia

final y angulo polar del electrén eyectado, pueden ser calculadas mediante la férmula

d*o 2
T = k/dﬁ‘Aaﬁ(ﬁ)‘ . (3.22)
Hemos comprobado numéricamente que, de acuerdo con los resultados obtenidos previa-
mente por Belki¢ [103] considerando H™ como blanco, el segundo término de la suma
en (3.18) puede ser omitido cuando se calculan secciones eficaces doble diferenciales para
ionizacién. De hecho hemos realizado calculos numéricos, para diferentes condiciones fisi-

cas del sistema bajo estudio, confirmando que este segundo término otorga contribuciones
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varios 6rdenes de magnitud menores que el primero. Esto quiere decir que, para este caso,
el proceso mediante el cual un electrén es ionizado a través de un mecanismo de shake-off
dindmico mientras que el otro resulta excitado por impacto directo del proyectil otorga
una contribucién despreciable. Por consiguiente, el correspondiente término en (3.18) ha
sido omitido en los calculos, de manera que la evolucién de ambos resulta desacoplada.
Asi, los electrones evolucionan independientemente y la correlacién electrénica dindmica
no estd incluida. En esta aproximacién se obtiene entonces que un electrén es ionizado
por interaccién directa con el proyectil, mientras el otro es excitado mediante un meca-
nismo de shake-off estatico. Por otra parte, hemos encontrado también numéricamente
que el segundo término en la amplitud de dispersién dada por (3.11), correspondiente a
la aproximacién 4B-DW-EIS, presenta el mismo comportamiento cuantitativo que el co-
rrespondiente a la aproximaciéon CB-CDW-EIS y asi también ha sido omitido en nuestros
calculos. De todas maneras, en la aproximacion 4B-DW-EIS la evolucion de los electrones
resulta correlacionada dindmicamente. Consecuentemente, la influencia de la correlacién
electrénica dinamica puede ser analizada comparando los resultados correspondientes a
las aproximaciones 4B-DW-EIS y CB-CDW-EIS.

Como se ha mencionado anteriormente, resulta conveniente calcular las secciones eficaces
doble diferenciales en funcién de la amplitud de dispersién en funcién del momento trans-
ferido transversal ’R;ﬁ(ﬁ) La amplitud de dispersién en funcién del parametro de impacto
se relaciona con la amplitud de transicién en funcién del momento transferido transversal

mediante la transformada de Fourier bidimensional

Ryl = o [ &5 explir ) A7 (3.23)

y utilizando la identidad de Parseval, obtenemos las secciones eficaces doble diferenciales

como funcién de la energia del electrén ionizado (Ej) y el dangulo de ionizacién

d*o 2

2
dERdQY k/d p‘Aaﬂ(ﬁ)‘ k/d 1

Haciendo esto obtenemos:

R o) (3.24)

5 5
Rog(ii) = > bibiRyg, () (3.25)

i=1 j=1
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donde

R-

472

w51 =i——(pv)

27:ZPZT/U\/§/d3k2ﬂj(ElaE27iluq)2)

— e )

q1,2=—K1,2

con ki + ky = —if — (AE/v)o, AE = Eg — E,. La funcién F;; esta definida por

Fij (K1, k2, @iy @) =Avi(ka) A2 () [311j(E1)312(§1) + Byy(Fk1) - ém(@l)}

. 1
Aqi(k2) ~n
_ <2

Aol = —F) =—

Biyj(k1)

Boyj(ky) =

oy [ drme(=iy - 22)03(E)00 ()

)3/2 (Z‘ZT)3/2 Z7, + ZT

[(ZZ' + ZT)2 + k%}Z

T / @52 exp(—i G - 5)E5(32)EL ()

T —it) e
:2\/§(2v)—21u(7zy)n2 2(1+4 )5(k'2z)

I (iv)

exp(—1 k- 71)

1 o
:W / d*xy exp(—ik - f1)w¢zom(fﬁ¢a(:ﬁ’1)

3/2 —(1+ix

N
=55 N (W) o [ZjArj — iAByj]

J
i 1 N (S
ki) —W/d?’slexp(—iql-sl)fﬂ (51) 215;(31)
2 N —1) , ierr—(14iv
= 7T(—7)’/2)]\7(5)(a)14p 'SUU ()

1 3 o exp(—ik-F) ,, . = ~
e | e R B )Tt
_; 7%/? Aiﬂ)\ B

J i . . .

N {z)\k—(Akj—MAkj—i-z)\)}

J

(3.26)

(3.27)

(3.28)

(3.29)

(3.30)

(3.31)

(3.32)
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5 -~ 1 o ok o S o
Bas(q1 = —k1) :W/dgsl exp(—iq - §1)F5 (51)Vs, EX(51)
2 N ; ; -
=21 WVN(&)OES)A;ZgUU_(I—HV) J10 + Jop' + J3ka (3.33)
=Ll
1= (x) (3.34)
P
Jy = L5”F+(gc) (3.35)
Ap
—1&vU,,
Jy = ——Ft(z) —vF(x), (3.36)
Uy Ap
donde
aj = |k + k> + Z; (3.37)
Apj=1-Uy; (3.38)
Bkj =2 [lk‘ + ZjUkj] (3.39)
Ukj=— k- (ki + k) +iZjk (3.40)
J
Ay =140, (3.42)
2 .
Up=—p" ki (3.43)
a
2 .
Up=~7 ki (3.44)
a
2 I
Up = 2 o0 — 5 (3.45)
U, -1,
=1 .
x T (3.46)
F(z) = oF1(iv,i€, 1, x) (3.47)

F(z)" = oF1(1 +iv,1 +i€,2, 7). (3.48)
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La amplitud de dispersién R_;(7]) en el modelo CB-CDW-EIS

En el modelo CB-CDW-EIS el término A3(g2) (ver ecuacion (3.29)) resulta

AQ(_‘2 - _EQ) :(271'1)3/2 55*(—§)5;(—§) /d382 exp(—i C_TQ . 52)
=(2m)*2(pv) "6 (732) (3.49)

mientras que los demds términos permanecen sin modificaciones. De esta manera la ecua-

cién 3.26 en esta aproximacion resulta

(pv) 2 2P 2r /02 Fij (1, ks, @1, @2) (3.50)

_ . Ar?
Ra@ij(n) = ZT

k2=0;q1=—k1
con K = kq, es decir, en esta aproximacién todo el momento es transferido al electrén a

ser ionizado. En esta aproximacién los electrones evolucionan de forma independiente el

uno del otro y por lo tanto la correlacién electrénica no estd incluida.

3.3. Resultados

A continuacion se presentan los resutados para secciones eficaces doble diferenciales en

funcién de la energia y angulo del electrén emitido.

3.3.1. Secciones eficaces doble diferenciales en funcién de la energia del

electron

Secciones eficaces doble diferenciales (double differential cross sections, DDCS) obte-
nidas utilizando los modelos 4B-DW-EIS y CB-CDW-EIS se muestran en las figuras 3.1
a 3.3 para impacto de protones sobre atomos de helio para energias de colisién de 1 Mev,
1.5 MeV y 4.2 MeV, respectivamente. Existe cierta incerteza en la determinacion de los
valores absolutos de las DDCS en el modelo 4B-DW-EIS producida por una singularidad
en el integrando la cual no afecta el perfil de las integrales (de las DDCS). Como hemos
verificado numéricamente que los valores para las DDCS obtenidos con el modelo 4B-
DW-EIS sobrestiman a aquellos correspondientes al modelo CB-CDW-EIS dentro de esta
incerteza (para emisiéon hacia adelante a bajas energias de emisién) hemos normalizado los
resultados del modelo 4B-DW-EIS a los del modelo CB-CDW-EIS a 1 eV de energia del

electron eyectado. Asi, la comparacién entre ambos modelos otorga una cota inferior para
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la contribucién de la correlacién electrénica dindmica. Los resultados son presentados en
funcién de la energia del electrén eyectado para angulos de emision fijos. Hemos también
notado que la eleccién de diferentes aproximaciones para la funcién de onda inicial no
afecta esencialmente las DDCS calculadas tanto con el modelo 4B-DW-EIS como con el
CB-CDW-EIS. Este hecho modifica nuestras conclusiones preliminares en [102], ya que
ahora hemos mejorado el método de integracién numérica. Se encuentra un buen acuerdo
de ambos modelos con los datos experimentales [89, 90, 104]. Debemos remarcar que en
los célculos solo se considera como posible estado final el He™(1s), el cual resulta el canal
dominante para la reaccién de ionizacién estudiada. Ademds, el acuerdo entre las DDCS
del modelo 4B-DW-EIS y las correspondientes mediciones para emisiéon hacia adelante
es muy buena, excepto para el caso de energia de impacto de 4.2 MeV para energia del
electrén menores que 10 eV para las cuales pueden contribuir procesos de autoionizacion
Auger. Para angulos de emisién hacia atras se encuentran algunas discrepancias para al-
tas energias del electron. Se muestran también resultados de tres cuerpos obtenidos con la
versién post de la aproximacién CDW-EIS (considerando una carga efectiva en el continuo
del blanco residual, sin considerar la influencia del apantallamiento dindmico). Estos son
calculados eligiendo un continuo asintético para la interaccion del electrén ionizado con
el blanco residual, i.e. correspondiente al caso que el electrén emitido evoluciona en un
campo coulombiano de carga neta igual a 1, como es necesario para satisfacer correctas
condiciones asintéticas y como ha sido elegido en lo célculos con los modelos 4B-DW-EIS
y CB-CDW-EIS. Hemos verificado numéricamente que nuestros resultados con el modelo
CB-CDW-EIS son muy préximos a aquellos que se encuentran con la versién prior del
modelo CDW-EIS de tres cuerpos. Esto es sucede ya que, como ha sido indicado previa-
mente, el segundo término en (3.18) otorga contribuciones despreciables a las DDCS y
ambos modelos difieren sélo en la variacién de la energia (AE = Eg — E,,) y en el valor de
la integral de solapamiento entre el estado inicial y final del electrén ligado. En el modelo
CB-CDW-EIS se considera la variacion total de energia del sistema atémico mientras que
en el modelo CDW-EIS se considera la diferencia entre las energias orbitales de un electrén
activo. Ambas variaciones de energia son bastante préximas cuando el electrén no ionizado
puebla un estado He™ (1s), el cual es el dominante en las DDCS.

También para este caso, el factor de shake-off postcolisional Sgoﬁ“"d es muy proximo a la
unidad (Sg‘gmd ~ (0.99). Asi, la diferencia entre los resultados obtenidos con la versién post

del modelo CDW-EIS y con el modelo CB-CDW-EIS puede ser atribuida a las discrepan-
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cias post-prior analizadas en el capitulo 2, como fue previamente observado por Ciappina
y colaboradores [105] (ver también [84, 85]).

A fin de estudiar el rol jugado por la correlacién electrénica dindmica, las DDCS se pre-
sentan en las figuras 3.4 y 3.5 para colisiones de protones sobre He a distintas energias
de impacto. La separacién entre las DDCS de los modelos 4B-DW-EIS y CB-CDW-EIS
(esencialmente la separacién entre los perfiles de las curvas) parece ser mas importante en
la emisién hacia adelante y algunos casos correspondientes a esta situacion son considera-
dos para las tres energias de colisién.

En las figuras 3.4.a y 3.4.b, los resultados 4B-DW-EIS y CB-CDW-EIS son comparados
con datos experimentales para una energia de impacto de 1.5 MeV para dngulos fijos de
emision de 0° y 40°, respectivamente. El modelo 4B-DW-EIS parece dar una mejor re-
presentacién de los perfiles de las mediciones difiriendo de los del modelo CB-CDW-EIS
a lo sumo en un 23 %, considerando que 4B-DW-EIS estd normalizado a CB-CDW-EIS a
energia del electrén emitido de 1 eV. En las figuras 3.5.a y 3.5.b, resultados 4B-DW-EIS
y CB-CDW-EIS son comparados con datos experimentales correspondientes a energias
de colisién de 1 MeV y 4.2 MeV para angulos de emision de 20° y 22.5°, respectiva-
mente. Ambos modelos subestiman las mediciones para el caso de 20°. El origen de este
comportamiento no es del todo bien comprendido considerando el buen acuerdo tedrico-
experimental para los otros casos considerados. Célculos de tres cuerpos utilizando una
aproximacion Hartree-Fock-Slater numérica para describir el estado del electrén activo en
el continuo del blanco residual [83] son también incluidos en las figuras 3.4.a y 3.5.a. Para
el caso de 4.2 MeV, los experimentos presentan gran dispersion y escasas mediciones en la
region del pico de encuentro binario y por lo tanto no pueden extraerse conclusiones de la
comparacién tedrico-experimental. Sin embargo, es importante notar que las predicciones
utilizando ambas aproximaciones teéricas difieren entre si en un porcentaje que varia entre
23 % and 55 %. Asi, de acuerdo con los resultados aqui obtenidos podemos concluir que
la correlacion electrénica dindmica para algunas condiciones cinemaéticas puede contribuir

porcentaje importante.
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Figura 3.1: Secciones eficaces doble diferenciales para emisién electrénica en colisiones
de H' sobre He a una energia de colision de 1 MeV como funcién de la energia del
electron ionizado para angulos fijos de emisién de 15°, 50° y 90°. Teoria: , actual
modelo 4B-DW-EIS; - - - -, cdlculos CB-CDW-EIS actuales; - - - - - - , calculos post CDW-
EIS actuales [63]. Experimentos: O, Toburen et al. extraidos de referencia [89].
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Figura 3.2: Secciones eficaces doble diferenciales para emisiéon electrénica en colisiones
de HT sobre He a una energia de colisiéon de 1.5 MeV como funcién de la energia del
electron ionizado para angulos fijos de emisién de 20°, 50° y 125°. Teoria: , actual
modelo 4B-DW-EIS; - - - -, calculos actuales CB-CDW-EIS; - - - - - - , calculos actuales post
CDW-EIS [63]. Experimentos: O, Toburen et al. extraidos de referencia [89].
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Figura 3.3: Secciones eficaces doble diferenciales para emision electrénica en colisiones de
H* sobre He a una energfa de colisién de 4.2 MeV como funcién de la energfa del electrén
ionizado para angulos fijos de emision de 22.5°, 90° y 150°. Teoria: ——, actual modelo
4B-DW-EIS; - - - -, calculos actuales CB-CDW-EIS; - - - - - - , calculos actuales post CDW-
EIS [63]. Experimentos: O, Stolterfoht et al. extraidos de [89].
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Figura 3.4: Secciones eficaces doble diferenciales para emision electronica en colisiones de
H* sobre He a una energia de colisién de 1.5 MeV como funcién de la energfa del electrén
ionizado para dngulos fijos de emisién de 0° (a) y 40° (b). Teorfa: ——, actual modelo
4B-DW-EIS; - - - -, cdlculos actuales CB-CDW-EIS; - --- - - , célculos post CDW-EIS [83].
Experimentos: O, Lee et al. [90]; ® , Toburen et al. extraidos de [89].
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Figura 3.5: Secciones eficaces doble diferenciales para emision electronica en colisiones de
H* sobre He a una energia de colisién de 1 MeV (a) y 4.2 MeV (b) como funcién de la
energia del electréon ionizado para angulos fijos de emision de 20° y 22.5°, respectivamente.
Teoria: , actual modelo 4B-DW-EIS; - - - -, cdlculos actuales CB-CDW-EIS; --- - -- ,
célculos post CDW-EIS [83]. Experimentos: O, Pedersen et al. [104]; ® , Toburen et al.
extraidos de [89]; A, Stolterfoht et al. extraidos de [89].

3.3.2. Secciones eficaces doble diferenciales en funciéon del angulo de

emision

En las figuras 3.6 a 3.8 se muestran secciones eficaces doble diferenciales para impacto
de protones sobre atomos de helio para energias de colisién de 1 MeV, 1.5 MeV y 4.2 MeV,
respectivamente, en funcion del angulo de emision para energia fija del electrén ionizado.

Se obtienen conclusiones similares a aquellas correspondientes al caso de secciones eficaces
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en funcién de la energia del electron ionizado. Puede observarse que la contribucion de la

correlaciéon dindmica parece mas importante en la emisién hacia adelante y hacia atras.
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Figura 3.6: Secciones eficaces doble diferenciales para emision electronica en colisiones de
H* sobre He a una energia de colisién de 1 MeV como funcién de dngulo de emisién para
una energia fija del electrén ionizado de 100 eV (figura (a)) y 300 eV (figura (b)). Teoria:
——, actual modelo 4B-DW-EIS; ------ , calculos actuales CB-CDW-EIS. Experimentos:

®  Toburen et al. extraidos de [89].
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Figura 3.7: Secciones eficaces doble diferenciales para emision electrénica en colisiones de
H* sobre He a una energia de colisién de 1.5 MeV como funcién de dngulo de emisién para
una energia fija del electrén ionizado de 300 eV (figura (a)) y 500 eV (figura (b)). Teoria:
——, actual modelo 4B-DW-EIS; ------ , calculos actuales CB-CDW-EIS. Experimentos:

® . Toburen et al. extraidos de [89].
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Figura 3.8: Secciones eficaces doble diferenciales para emision electronica en colisiones de
H* sobre He a una energia de colisién de 4.2 MeV como funcién de dngulo de emisién para
una energia fija del electrén ionizado de 341 eV (figura (a)) y 1166 eV (figura (b)). Teoria:
———, actual modelo 4B-DW-EIS; ------ , calculos actuales CB-CDW-EIS. Experimentos:
® . Toburen et al. extraidos de [89).

3.4. Conclusiones

Un modelo de onda distorsionada de cuatro cuerpos ha sido introducido para describir

la ionizacién de blancos diatémicos por impacto de iones. Ambos electrones son conside-
rados como activos y distorsionados por el campo del proyectil en el canal de entrada y
de salida mediante el uso de funciones de onda de dos centros (proyectil y blanco). Se
utilizan funciones de onda inicial y final asintéticas de dos electrones las cuales verifican
correctas condiciones asintéticas. Los cdlculos muestran una representacion apropiada de
las secciones eficaces experimentales para colisiones proton-helio correspondientes a dife-
rentes orientaciones y energias del electréon emitido.
El rol de la correlacién dindmica en las DDCS es investigado por comparacién con resul-
tados obtenidos con un modelo de cuatro cuerpos que no incluye la correlacién dinamica.
La correlacién electronica dindmica es incluida en el modelo a travas dos diferentes me-
canismos: uno de los electrones es ionizado o excitado por la interaccién con el proyectil
mientras el otro es instantdneamente excitado o ionizado de acuerdo con un mecanismo
de shake-off dindmico, respectivamente. Asi, la evolucién de cada electron resulta interde-
pendiente a cada instante de la evolucion del otro durante toda el proceso de colisién.

Como posible investigacion a futuro se propone el estudio de procesos donde se produzca
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la excitacién del electrén no ionizado a estados He™ (nlm) (con niimero cuéntico principal
n > 1), tal proceso puede ser crucial para explicar secciones eficaces diferenciales como
funcién de la transferencia de momento transversal. Tal es el caso del impacto de Au®3*
sobre He a una energfa de colisién de 3.6 MeV (ver Moshammer et al. de 2001 [106]), donde
una adecuada descripcién de la interferencia entre los dos mecanismos descritos més arri-
ba parece ser esencial. Claro es que este efecto no puede ser descrito por aproximaciones
de tres cuerpos. Méas atn, nuestro modelo podria ser adaptado para considerar el impac-
to de iones multiplemente cargados mediante la adecuada modificaciéon de las funciones

de distorsién en el canal de entrada, como ha sido realizado en aproximaciones de onda

distorsionada de tres cuerpos (ver Gulyas y Fainstein [52] y Ciappina et al. [98]).
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Proyectiles parcialmente vestidos
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Capitulo 4

Ionizacién simple de atomos de He
por proyectiles vestidos e
interferencias cuanticas

4.1. Introducciéon

Desde la década del 90 gran progreso se ha realizado en la comprensién de la emisiéon
electrénica en colisiones rapidas ién-dtomo (ver Stolterfoht et al. [82], Rivarola y Fains-
tein [107]). Muchos experimentos fueron realizados utilizando espectroscopia convencional
de emision electrénica y la mas reciente Cold Target Momentum Spectroscopy (ver Dorner
et al. [108]). A fin de estudiar en detalle la dindmica del proceso el He es el blanco favorecido
mientras que la carga del proyectil ha variado desde antiprotones hasta iones desnudos de
U. Secciones eficaces diferenciales como funcién del dngulo de emision, energia del electrén
y/o transferencia de momento transversal han sido medidas. Explicar esta abundancia de
resultados experimentales ha sido un gran reto para las teorias existentes. Durante muchos
anos la aproximacién Continuum Distorted Wave - Eikonal Initial State (CDW-EIS) (ver
Fainstein et al. [81]) ha sido un método confiable para calcular secciones eficaces totales
y diferenciales para cualquier combinacién proyectil/blanco desde energias de impacto in-
termedias hasta altas (no relativistas).

Existen, sin embargo, algunos resultados experimentales para los cuales no existe actual-
mente teoria alguna que pueda describirlos completamente. En una serie de experimentos
el grupo de P. Richard [109] ha estudiado en gran detalle el comportamiento del pico de
encuentro binario en ionizacién electrénica de He producida por impacto de iones rapidos
Fit (g =3,...,9). Estos experimentos mostraron que, contrariamente a las expectativas,

la magnitud del pico crecia a medida que el estado del carga del proyectil decrecia. Si-

95
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guiendo este descubrimiento el grupo de H. Schmidt-Bocking [110] midié el espectro de
emision electrénica como funcién de la energia y angulo del electrén en la zona del encuen-
tro binario para colisiones de iones U?'* sobre He a una energia de colisién de 1 MeV /u.
Ellos encontraron estructuras de interferencia superpuestas en el pico y, en mediciones con
otros iones vestidos, también un comportamiento anormal en la altura del pico a medida
que la carga del proyectil crecia [112]. Més recientemente R. Moshammer y colaboradores
en Heidelberg [106] midieron el espectro como funcién de la energia del electrén y de la
transferencia de momento transversal en colisiones de Au®3T sobre He a una energia de
colisién de 3.6 MeV /u. Estos datos muestran dos picos, a pequenia y gran transferencia de
momento respectivamente, siendo el segundo el pico de encuentro binario. Célculos con
los modelos CDW-EIS maés desarrollados no han sido capaces de explicar estos resultados
en todo el rango de transferencia de momento. Sin embargo, ha emergido de diferentes
estudios que el potencial internuclear juega un rol importante y que las secciones eficaces
son altamente dependientes del potencial del proyectil (ver Rodriguez [113], Fainstein y
Gulyas [114]).

El rasgo comin de estos experimentos es el uso de iones vestidos. A pesar de que todos los
estudios tedricos muestran efectos debidos a la forma no coulombiana del potencial del pro-
yectil no existe en el presente una teoria completa que incluya este tipo de potenciales. Sélo
simulaciones utilizando el método de trayectoria cldsica de Monte Carlo (Classical Tra-
jectory Monte Carlo, CTMC) pueden hacerlo, pero este modelo cldsico no puede explicar
efectos cuanticos como interferencias. Por esta razén hemos extendido los modelos CDW-
EIS (ver Monti et al. [115]) y CDW (Monti et al. [116]) para una representacién particular
del potencial Vp del proyectil como fuera dada por Green y colaboradores [117, 118, 119],

el cual es usualmente llamado potencial GSZ.

4.2. Teoria

Consideremos el proceso de ionizacién simple de un atomo de helio por impacto de un
ion rapido parcialmente vestido de carga nuclear Zp y grado de ionizacién ¢ (es decir con

carga neta q) cuyos electrones se consideran pasivos (congelados durante la reaccién):

Z%++He—>Zl%++He++e*
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En el problema reducido a un electréon activo la evolucién del mismo estd dada por el

Hamiltoniano
H,=Hp+ Vp(g) (4.1)
con
V2 .
HT:—?—FVT(IE) (4 2)
N
Z 1
VT——l+ Vi ——— | (4.3)
x = 17— ]

donde # (Z;) representa el vector posicién del electrén activo (j-ésimo electrén pasivo
del blanco) desde un sistema de referencia fijo al nicleo del blanco, § = 7 — R el vector
posicién del electrén activo desde un sistema de referencia fijo al nicleo del proyectil, Zp
es la carga nuclear del blanco (Zp = 2 en el caso del helio), Vr y Vp son los potenciales
del blanco y del proyectil que siente el electrén activo y R es el vector internuclear. Como
es usual, se emplea la versién de linea recta de la aproximacion de parametro de impacto
donde R = P+ tv, siendo p el pardmetro de impacto, ¢ la velocidad relativa entre los
nucleos, y t el tiempo de colisién, tomando ¢t = 0 en el instante de mayor proximidad entre
los nicleos. En (4.3) ¢; representa la distribucién de electrones pasivos del blanco.

Como se menciond, hemos elegido una representacién particular para el potencial del
proyectil Vp tal como fuera dada por Green y colaboradores [117], usualmente llamado
potencial GSZ. Este puede ser escrito como un término de corto rango mas un término de

largo rango dado por la carga apantallada asintética ¢ del proyectil:

Vp(s) = VE'(s) + Vi (s) (4.4)

donde
Vi (s) = %(zp o [HEer -1y 4] (4.5)
v (s)=—1 (4.6)

y H y d son pardmetros ajustables (ver Szydlik y Green [118], Garvey et al. [119]). Tales
parametros pueden encontrarse tabulados para iones y dtomos neutros con carga nuclear

Z < 18 en referencia [118] y para dtomos e iones con 36 < Z < 54 en [119]. Para los casos
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en que el proyectil de interés no se encuentre en estas tablas recurrimos a un procedimiento
de extrapolacién tal como se detalla en el apéndice B.1.
Dentro del formalismo de onda distorsionada, las amplitudes de transiciéon post y prior

estan dadas por (ver seccién 1.3.2, ecuaciones (1.162) y (1.163))

. +o00 - oN\T
a;1(P) :/OO dt<xf’ (Ha—zat>
_ Heo _ .0
a;;(P) :/OO dt<xf’ (Ha—zat>

respectivamente. Escribiendo Vp segin (4.4) las amplitudes de transicién pueden separarse

Xi > (4.7)
). (48)

en dos términos

a3 (p) = aiy (5) + a5 (), (4.9)

donde

. ‘ 2 ot
+00 2 a
Ir, - | ( Vi -9 +
a;; (P) —/ dt<xf‘ ( - V(@) =~ Z8t> Xi > (4.11)

o~ [l (Lo fmes o))

Xj>. (4.12)

lr.+ . ey . . . ., .
donde ai:; son las amplitudes de transiciéon correspondientes a la ionizacién por impacto

de un proyectil desnudo de carga q, y af}" es un nuevo término que tiene que ver con la parte
de corto rango del potencial Vp. La separacion de las amplitudes de transicién tal como
estd escrita en (4.9) es completamente general siempre que el potencial del proyectil pueda
ser separado en dos términos, uno de corto y otro de largo rango. Aqui particularmente

hemos calculado la parte de corto rango para el caso de potenciales GSZ.

4.2.1. Aproximacion CDW-EIS
En la aproximacion CDW-EIS las funciones de onda distorsionada de los canales inicial
y final se eligen como

X7 (@) =i(@,1) L7757 (3) (4.13)

1

Xp (E.) =0 (&, 1) L5777 (3), (4.14)
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respectivamente; y las correspondientes distorsiones de los canales inicial y final son

LEI5H(5) = exp [ivIn(vs 4 T - 5)] (4.15)

LEPV(5) =N* (€)1 Fy(—i&; 15 —ips — iff- 3) (4.16)

donde v = q/v, £ = q/p, P’ es el momento del electrén ionizado en el sistema de referencia
del proyectil, 1 F la funcién hipergeométrica confluente, y N(a) = exp(wa/2)['(1+ia) (con
I' la funcién Gamma de Euler). En (4.13) y (4.14), ¢; y vy son las funciones de onda del
blanco inicial y final del electrén activo dependientes del tiempo, respectivamente, dadas

por

Vi(Z,t) =¢i(T) exp —(ie; 1) (4.17)

V() =¢p(T) exp (—iey t). (4.18)

Las funciones ¢; y ¢ son autofunciones de Hp con energfa e; < 0y ey = k% /2, respecti-
vamente, siendo k el momento del electrén eyectado respecto del nicleo del blanco.
Para la representacion del estado inicial del blanco se eligié una representacién Roothaan-

Hartree-Fock (RHF) five-zeta (ver ecuacion (2.53))
5
¢i(T) =Y Niexp (—Zz) (4.19)
=1

donde N; = blZl3 /2 /v/7 y los pardmetros Z; y b; se encuentran tabulados en la referen-
cia [88] (ver tabla A.1). El estado final del electrén activo en el continuo del blanco residual
se consideré como una funcién de onda coulombiana que verifique correctas condiciones

asintoticas

;3/2 exp (Z/;’ . ;17;‘) N*(\) 1 Fy [—M, 1,—i (k:c + k- f)] (4.20)

¢f(T) = @)

donde \ = Zp /k con Zr la carga asint6tica del blanco residual (ZT = 1 en el caso del He).

En la aproximacion CDW-EIS la versién prior de la amplitud de transicién correspondiente
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a la parte de largo rango del proyectil resulta (ver ecuacién (2.37))

+00
azf (p) = / dt exp(iAct)

mientras que para la correspondiente a la parte de corto rango se obtiene

+oo *
as}’(ﬁ) :/_ dt exp(iAst)/d:E’ (gf)f(f),cjcc'DW*(g)) VS ( )¢z( ) EIS'+(§) (422)

con Ae = €7 —¢;. Luego, la amplitud de transicién en funcién del pardmetro de impacto se
relaciona con aquella en funcién del momento transferido transversal segin la transformada

de Fourier bidimensional
R (7) = L dp 77 hy 4.2
Z-f(n) “or p exp (i - ﬁ)aif(ﬁ) (4.23)
=Ry (i) + R3F (7). (4.24)

Las amplitudes de transicién RZ@_ y R} resultan:

Ri?i(m = Ri?( )( ) + sz(g)( ) (4-25)
donde

e <§>- () e

X [Au 2P (i€ iv; 15 2) —i€(1 — 2) A o Fi (1 446, 1 +iv;2;2)]  (4.26)
re o —WNA)NEI (1 —v) (i —iv —i£
Rl = Y ONET =) (18 (1)

if (2 \/ﬂﬁ «
X Ag oF1 (i€, 1 4 iv; 15 2) (4.27)
sr( ) _i(ZP - Q)(T - I)N(/\)N(g)r(l - V)
if n) = m

—i€ ;3 N\ —iv
X Agy ZTT“_l <7n> (@) oIy (i€, iv; 15 2,) (4.28)

(&% (0%
n—0 n n
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con

5
Ay = Z N Zy (1= Gy~ 2By
5 .
A12 = ZN[Z[(I — Gl)_(l—H/\)CKZ_Q (Bl + Cl)

5
Ajg = A,y = Z Ni(1— Gl)_(HM)aszl
1=1

=1

=1

B = [—ME +(1- G +iXGY) (q”r E)]

@

4]

G+ — po) - [—ME + (1= G +iXG) (cj‘+ E)}

Dy =)k + Zl(l -G+ i)\Gl)

7= 1= (8e/v)i

a = % {\E+J\2+Zﬂ

(4.29)

(4.30)

(4.31)

(4.32)
(4.33)

(4.34)
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ap = % [¢* + (n+1)?/d?] (4.44)

Bn = (n+1)v/d+iq- T (4.45)

O =i - T —ipv +iq- T+ (n+ 1)v/d (4.46)

An = % [ +27 -+ (n+1)?/d* - 2i(n + 1)p/d] (4.47)

Zn=1- Gn ?” (4.48)
Br ¥n

4.2.2. Aproximaciéon CDW

En la aproximaciéon CDW las funciones de onda distorsionada de los canales inicial y

final se eligen como

X (@, 1) =ui(@, 1) L7777 (3) (4.49)

X5 (& 1) =0 (@) L5777 (3), (4.50)

respectivamente; con C?Dw’f, Y; y ¢ como las definidas en (4.16), (4.17) y (4.18), respec-
tivamente. Los estados inicial ¢; y final ¢; del electrén activo se toman como los definidos
en (4.19) y (4.20). Lo tnico que cambia respecto de la aproximaciéon CDW-EIS de la

seccién anterior es la funcion de distorsién EiCDW’Jr, que se elige como
EiCDW’Jr(E') = N(v)1F(iv; 1;iv s +i0 - 5). (4.51)

En esta aproximaciéon usaremos la version post de la amplitud de transicién debido a que la
versién prior posee una divergencia logaritmica en el pico binario que dificulta su calculo
numérico (ver Brauner y Macek [27]). Consideraremos ademds una carga efectiva en la
funcién del continuo del electrén ionizado en el blanco residual de manera de tener en
cuenta en cierta forma el apantallamiento electrénico dindmico (ver seccién 2.2.2). De esta

forma, la amplitud correspondiente la parte de largo rango del proyectil resulta

“+o0o
a7t (p) = / dt exp(iAet)

[z | = Guota) 9.5 @) w@ee™ @ s
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y para la correspondiente a la parte de corto rango se obtiene

+oo «
ash(7) = /_ dt exp(iAct) / 7 (qbf(f)L?DWv*@) VE ()i @) LEPWH (). (4.53)

Anslogamente a lo realizado en la seccién anterior, podemos introducir las amplitudes de
transicion en funciéon del momento transferido transversal, las cuales en la aproximacién
CDW resultan:

RE () = R () + R (1) (4.54)

donde

(0}

R () Z/\VN(;\/)%L?N(V) (7 :iy- 5> v <7> —ig

X |:A1 QFl(iV, 1—1&1; 2:) + iny _’:/_ 5142 2F1<1 4,1 —i&;2; 2) (455)
s (7) _(Zp=g)(r =1)NAN (N ()
o vV 2T
+oo :Y —i€ B —iv
X Agp Z ™a, ! (1 + dn) (1 + Nn) o1 (iv,i€; 1; 2) (4.56)
n=0 n n
con
5 ‘ . .
A=Y -N(1-G) N a2q [z’Zlk: + k(k + q)} (4.57)
=1
5 A 5
Ay =) N/(1- Gp) "IN o2 (m — T+ 7(7) : [z’Zlk + k(k + q*)} (4.58)
=1
5 .
Ay =Y N1 = G) N2 (kA + Z1(1 — G +iAGY)] (4.59)
=1
qg=—17—(Ae/v)0 (4.60)
1> 2
=g [\k +q" + Zﬁ] (4.61)
N =7 /k (4.62)

G =Fk- [J+ k(1 + i)\l)] oy (4.63)
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a=q*/2 (4.64)
B=—Ae (4.65)
§=p-T—pv+p (4.66)
y=a+p-q (4.67)
= 1- ijj;? (4.68)
Gy = % [+ (n+1)%/d?] (4.69)
By = G- T—i(n+1)v/d (4.70)
S=p-T—pv (4.71)
Yn=q-p—ip(n+1)/d (4.72)
o= 1 — 2nlGn & Bn) + O (4.73)

(G + Bn) (G + )

4.3. Resultados

En esta seccion se presentan los resultados obtenidos para secciones eficaces doble
diferenciales de ionizacién simple de dtomos de helio por impacto de iones U2+, Aullt y

Fit (¢=0,...,9).

4.3.1. Resultados U?'* 4+ He

Para poner la extension del modelo CDW-EIS a prueba, hemos considerado el caso de
iones U2!* colisionando sobre He a una energia de colisién de 1 MeV /u. Para este sistema,
Reinhold et al. ([110]; ver también Schultz y Olson [111]) han mostrado que las interfe-
rencias que aparecen superimpuestas en el pico de encuentro binario eran el resultado de
efectos cudnticos en la seccién eficaz diferencial elastica para la dispersion del electron del
blanco con el proyectil parcialmente vestido. Para comparar con los datos experimentales
estos autores emplean una aproximacién impulsiva de dos cuerpos (two-body impulsive ap-
prozimation, IA) en la cual la seccién eficaz de dispersién eldstica es convolucionada con el
perfil de Compton del estado inicial. Dado que esta teoria sélo tiene en cuenta colisiones
binarias no puede describir el espectro completo y para este fin fueron sumados, a los

calculos de TA, resultados provenientes de una simulacion CTMC. Como las interferencias
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surgen de colisiones elasticas aparecen sélo en el pico de encuentro binario. Los cédlculos
utilizando CTMC-IA corresponden entonces a la suma de secciones eficaces, pero como
es bien sabido los efectos cudnticos aparecen en la suma de amplitudes. Por lo tanto en
nuestro modelo no sélo obtenemos interferencias en la seccion eficaz eldstica, las cuales
deberian aparecen solo en el término de corto rango, sino también interferencias entre las
amplitudes de corto y largo rango las cuales no aparecen en el modelo CTMC-IA.

En la figura 4.1 presentamos las secciones eficaces doble diferenciales (doubly differential
cross sections, DDCS) como funcién de la energia del electrén ionizado para un dngulo
fijo de emisién de 30°. En la figura incluimos los datos experimentales de Reinhold et
al. [110] en comparacion con los célculos utilizando CTMC-IA y el actuale modelo CDW-
EIS. También discriminamos en la figura las DDCS obtenidas tomando ya sea la amplitud
de transicién de largo rango como la de corto rango. En acuerdo con los resultados ob-
tenidos con CTMC-IA el modelo actual CDW-EIS no muestra estructura en el pico de
encuentro binario. La posicién del pico se encuentra desplazado de las posiciones del pico
de las DDCS de corto y largo rango. Ademads alrededor de 500 eV hay una desviacién
de la DDCS del comportamiento del término de largo rango que emerge de la interferen-
cia con el término de corto rango. Estas interferencias no estan incluidas en el modelo
CTMC-IA ya que las DDCS son obtenidas como una suma incoherente de secciones efica-
ces doble diferenciales. Por el contrario en el modelo CDW-EIS la amplitud de transicién
son correctamente sumadas y entonces ambos términos interfieren. Notamos que el modelo
CDW-EIS se encuentra en buen acuerdo con los experimentos en lo que refiere a posicién
del pico mientras que el pico calculado con CTMC-IA se encuentra desviado hacia energia
maés altas.

En la figura 4.2 presentamos los mismos resultados pero para un angulo fijo de emisién de
35°. En este caso el modelo CTMC-IA predice interferencias debido a efectos cudnticos en
la seccién eficaz de dispersion eléstica. Nuestro calculo actual CDW-EIS también mues-
tra este efecto como una estructura de doble pico superimpuesta en el pico de encuentro
binario. Comparando las contribuciones de corto y largo rango vemos signos de interferen-
cia coherente entre las dos amplitudes ya que, por ejemplo, el pico de la contribucion de
corto rango en més grande que el de la DDCS total. Los datos experimentales muestran
claramente la estructura de doble pico debida a interferencias cuanticas pero la posicién
de ambos picos se encuentra desviada a valores mas bajos que los tedricos.

Finalmente presentamos en la figura 4.3 los resultados para un angulo de emisién de 40°.
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En este caso los resultados CTMC-IA no muestran estructura de doble pico mientras que
los CDW-EIS, en acuerdo cualitativo con los experimentos, muestran efectos de interferen-
cia. Como en la figura 4.1 para un dngulo de emision de 30° los resultados tedricos parecen
estar en mejor acuerdo con los datos experimentales con respecto a la posicién de los picos,
aunque existe cierta discrepancia en la magnitud especialmente en la zona de alta energia
de la DDCS. La importancia de tener en cuenta la coherencia entre las contribuciones de
corto y largo rango es mostrada nuevamente y de forma clara en la comparacion entre la

DDCS total y la contribucién de corto rango, la cual es méas grande.

1E-18 ¢

1E-19 |

ddcs [em?eV "sr ]
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1E-21 |
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Energia del electrén [eV]

Figura 4.1: Seccion eficaz doble diferencial para emisién electrénica en colisiones de iones
U2+ con He a una energfa de colisién de 1 MeV /u como funcién de la energfa del electrén

para angulo fijo de emisién de 30°. Teoria: , modelo actual CDW-EIS; - - - -, calculos
CDW-EIS mostrando sélo la contribucién de largo rango del potencial; — - —, calculos
CDW-EIS mostrando sélo la contribucién de corto rango del potencial; - - - - - , calculos

CTMC-IA extraidos de Reinhold et al. [110]. Experimentos: ® datos experimentales ex-
traidos de Reinhold et al. [110].
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Figura 4.2: Igual a figura 4.1 pero para un dngulo de emisién de 35°.
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Figura 4.3: Igual a figura 4.1 pero para un angulo de emisiéon de 40°.

4.3.2. Resultados Au''t 4+ He

Ademas de los resultados experimentales para U2t también se encuentran aquellos de
Wolff et al. [120] para la ionizacién simple de dtomos de He por impacto de iones Au'!*

a una energia de colisién de 0.6 MeV. En las figuras 4.4 a 4.6 se presentan los resultados
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obtenidos al aplicar la extensién del modelo CDW-EIS al caso mencionado; se muestran
secciones eficaces doble diferenciales en funcién de la energia del electrén ionizado para
angulos fijos de emisién de 25°, 27,5° y 30°, respectivamente. Se observan estructuras so-
bre el pico binario similares a aquellas presentes en el caso de U2+, Estas estructuras son
cualitativamente bien representadas por el modelo tedrico. Ademas, puede verse claramen-
te que la zona de electrones de baja energia (grandes pardmetros de impacto) es dominada
por la colaboracion correspondiente a la amplitud de transicién de largo rango, mientras
que la produccién de electrones de alta energia (pequenos pardmetros de impacto) resulta
casi totalmente producto de la amplitud de corto rango. Esto es asi porque para pequenos
parametros de impacto el proyectil pasa muy cerca del blanco y los electrones de este
ultimo penetran la nube electrénica del primero; a esas distancias se hacen evidentes los
efectos del potencial de corto rango. Por el contrario para parametros de impacto grandes
resulta obvio esperar que la amplitud de corto rango tenga un efecto despreciable sobre las
secciones eficaces. Los resultados experimentales (ver Wolff et al. [120]) no son absolutos,
aqui se encuentran normalizados al los cédlculos tedricos para un angulo de emision de 25°

y una energia del electréon de 100 eV.
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Figura 4.4: Seccién eficaz doble diferencial para emision electrénica en colisiones de io-
nes Au''* con He a una energia de colisién de 0.6 MeV/u como funcién de la energia
del electréon para angulo fijo de emisién de 25°. Teoria: , modelo actual CDW-EIS;
- - - -, célculos CDW-EIS mostrando sélo la contribucién de largo rango del potencial;

, calculos CDW-EIS mostrando sélo la contribucién de corto rango del potencial.
Experimentos: ® , ver Wolff et al. [120].




Ionizacién simple de atomos de He por proyectiles vestidos 109

1E-21 , . : . : . .
1E-22 | 4
o [
o 1E-23 S -~ 3
T'> F e -.‘ . AN
: e i
(5] T Rt dixe. N\ .
o .
/
E 1E-24 | ya \ .
(7]
O 7
(&) h s
O —
1E-25 | .
1E-26 . L . !
0 500 1000 2000

Energia del electron [eV]

Figura 4.5: Igual a figura 4.4 pero para un angulo fijo de emisién de 27.5°.
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Figura 4.6: Igual a figura 4.4 pero para un édngulo fijo de emisién de 30°.

4.3.3. Resultados F¢" 4+ He

En 1990 Richard et al. [109] publicaron resultados experimentales en los que encon-
traron una dependencia anémala de la produccién de electrones binarios con el estado de
carga q del proyectil en colisiones de F9* (¢ = 3,...,9) con blancos de He y Hs. Por otro
lado Sataka et al. en 1994 [121] midieron el mismo efecto para el caso de impacto de iones

Au?" sobre He. Contrariamente a lo esperado la altura del pico binario aumenta a medida
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que el estado de carga del proyectil disminuye. Hasta el momento este efecto no ha podido
ser correctamente reproducido por ninguna teorfa (ver [121]).

En la figura 4.7 presentamos los resultados obtenidos para el caso de iones F¢* (¢ = 0,...,9)
sobre atomos de He a energias de colisién de 1 MeV y 1.5 MeV. En la figura se muestra
la altura del pico binario a un angulo de emisién de 0° producida por un ion F9* dividida
por la correspondiente a un ion desnudo de carga nuclear Zp = 9 a la misma energia de

colision.
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Figura 4.7: Altura del pico binario a un angulo de emisién de 0°, relativa a iones desnudos
en colisiones de F9T con He a una energia de colisién de 1 MeV /u (simbolos abiertos: /\, O
0) y 1.5 MeV /u (simbolos sélidos: A, ® , m). Teoria: O, ®  modelo actual CDW-EIS; A\, A,
modelo actual CDW; Simbolos unidos con linea de puntos: ® - - - -® modelo CDW-EIS
para iones desnudos; A- - - -A, modelo CDW para iones desnudos. Experimentos: O, m,
ver Richard et al. [109].

Inicialmente aplicamos a este caso la extension a iones vestidos realizada para el modelo
CDW-EIS (ver 4.7, 0 y ®) observando que este modelo no es suficiente para describir
este fenémeno. Acto seguido realizamos lo propio utilizando la extensién realizada para
iones vestidos del modelo CDW (ver 4.7, A y A). Puede verse que el actual modelo CDW
logra reproducir de buena manera los resultados experimentales. En la figura se muestra

también (para el caso de 1.5 MeV de energia de colisién) los resultados obtenidos utilizando

el modelo CDW-EIS y CDW para el caso de iones desnudos de carga nuclear Zp = 1,...,9.
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Resulta claro que la inclusién del potencial de corto rango es fundamental para describir
correctamente la produccion de electrones binarios. Conclusiones similares encontramos
en la seccion 2.3 en la que observamos que es fundamental introducir el apantallamiento
electrénico dinamico para la correcta descripcion del pico binario en colisiones entre iones

desnudos y dtomos multielectrénicos.

4.4. Conclusiones

En conclusiéon hemos extendido los modelos CDW-EIS y CDW al caso de iones vestidos
empleando la forma de Green [117, 119] para el potencial del proyectil. Por primera vez
somos capaces de tomar en cuenta la interaccién coulombiana de largo rango y el potencial
de corto rango debido a los electrones del proyectil dentro de un marco tedrico unificado.
La superposicién coherente de estas contribuciones conduce a interferencias cudnticas en la
regién del pico de encuentro binario. Un buen acuerdo cualitativo se encuentra con los datos
experimentales disponibles. En el caso de U2t se encuentran discrepancias con respecto al
modelo CTMC-IA el cual sélo considera una suma coherente de las contribuciones de corto
y largo rango al pico de encuentro binario dada por la aproximacién TA pero una suma
no coherente de los resultados de IA con aquellos del cédlculo de fondo con CTMC. Estas
estructuras claramente surgen debido al comportamiento de corto rango del potencial
del proyectil. En lo que corresponde a considerar como proyectiles iones Au''™ se puede
ver claramente que las amplitudes correspondientes a las partes de largo y corto rango
del potencial del proyectil dominan la produccién de electrones de baja y alta energia,
respectivamente. Finalmente se aplican los actuales modelos CDW-EIS y CDW al caso de
impacto de iones FI* (¢ = 0,...,9) sobre He. En tal caso se estudia la altura del pico
binario producida a un angulo de emisién de 0° por los iones vestidos en relacién a aquella
producida por un ion desnudo de carga q. Por cuestiones de tiempo no se ha aplicado el

modelo CDW para el caso de Au''* + He, esto serd estudiado a la brevedad.
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Capitulo 5

Conclusiones generales

A lo largo de esta tesis hemos estudiado los efectos de la interaccién electrénica en
el proceso de ionizacién simple de dtomos multielectrénicos por impacto de proyectiles
desnudos y parcialmente vestidos a energias intermedias y altas.

Para el caso de iones desnudos se analiz6 la interaccién entre los electrones del blanco a
través de la inclusion, dentro de la versién post del modelo CDW-EIS, de un potencial
perturbativo residual omitido en todos los cdlculos anteriores al considerar un potencial
coulombiano efectivo para describir la interaccién entre el electrén ionizado y el blanco re-
sidual en el canal de salida, violando ademas con esto las correctas condiciones asintéticas
del problema. El mencionado potencial residual proviene de la interaccion entre el electrén
ionizado con el ntcleo del blanco y los electrones que permanecen ligados a él en el canal
de salida. El estudio de esta interaccién se realizé mediante la reduccién al problema de un
electrén activo en la cual los electrones no ionizados (los pasivos) permanecen congelados
en sus orbitales iniciales durante todo el proceso de colision. De esta manera, el menciona-
do potencial residual depende de la distribucién de electrones pasivos y afecta la dindmica
del electrén activo; por lo tanto es interpretado como un apantallamiento dinamico del
nucleo del blanco residual que el electrén ionizado siente en el canal final. Se evalué la
contribucién de este efecto a las secciones eficaces doble diferenciales, a primer orden y
ordenes superiores, para el caso particular de atomos de He como blancos, utilizando la
aproximacion de Roothaan-Hartree-Fock y considerando funciones de tipo single-zeta y
five-zeta para representar los orbitales electrénicos del blanco. Hemos mostrado que su
inclusién resulta de gran importancia en las secciones eficaces doble diferenciales, inclusi-
ve para la correcta descripcion del pico binario, tanto en los casos que se considere una
carga asintotica o efectiva para la funcién del continuo del blanco en el canal final. Tam-

bién mostramos que la inclusiéon del apantallamiento dindmico tiene como consecuencia la
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desaparicién de las llamadas discrepancias post-prior que hasta ahora se observaban en el
modelo CDW-EIS. Analizamos también el caso de secciones eficaces simple diferenciales
en funcion de la energia del electrén ionizado encontrado que en ellas también resulta apre-
ciable el efecto del apantallamiento dindmico. Resta para trabajos futuros considerar el
proceso de ionizacién con excitacién de dtomos de He en el cual se modifica la distribucién
electronica final, y evaluar el efecto del apantallamiento dinamico para el caso de dtomos
mas pesados que el He. En este tltimo caso el cédlculo del potencial puede simplificarse
utilizando potenciales paramétricos de tipo Green-Selin-Zachor o Klapisch en lugar de la
aproximacion Roothaan-Hartree-Fock.

También para el caso de proyectiles desnudos hemos introducido un modelo de onda distor-
sionada de cuatro cuerpos para la descripcién del proceso de ionizacién simple de atomos
dielectronicos, mediante el cual ambos electrones se consideran como activos y distorsio-
nados por el campo del proyectil en el canal de entrada y de salida mediante el uso de
funciones de onda de dos centros (proyectil y blanco). De esta manera, la evolucién de cada
electrén resulta interdependiente a cada instante de la evolucion del otro durante toda el
proceso de colisién. Aqui estudiamos la influencia de la correlacién electrénica dindmica
en las secciones eficaces doble diferenciales por comparacién con un modelo de cuatro
cuerpos que no incluye la correlacién dinamica. En principio, el estado ligado final puede
considerarse como un estado hidrogénico arbitrario; particularmente hemos elegido como
estado final un estado hidrogénico 1s ya que resulta el canal dominante para la reaccién
de ionizacién estudiada. Hemos encontrado, para el caso de atomos de He como blancos,
que la correlacién electrénica no juega un papal fundamental en la determinacién de las
secciones eficaces diferenciales aunque puede contribuir en un porcentaje importante. Co-
mo posible investigacién a futuro se propone el estudio de procesos donde se produzca la
excitacién del electrén no ionizado a estados He™ (nlm) (con nimero cudntico principal
n > 1), tal proceso puede ser crucial para explicar secciones eficaces diferenciales como
funcién de la transferencia de momento transversal.

Finalmente al considerar proyectiles parcialmente vestidos estudiamos la interaccion entre
el electrén activo del blanco y los electrones ligados al proyectil. Para esto hemos exten-
dido los modelos CDW-EIS y CDW al caso de iones vestidos describiendo el potencial
del proyectil con un potencial paramétrico de tipo Green-Selin-Zachor. Tales potencia-
les pueden ser separados en dos términos: uno de corto rango y uno de largo rango que

estd dado por la carga neta apantallada ¢ del proyectil. Como producto de esta separacién
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la amplitud de dispersion también puede ser escrita como una suma de dos amplitudes:
una correspondiente a la ya conocida amplitud para el caso de un ion desnudo de carga ¢
m&s un nuevo término que representa la amplitud producida por la parte de corto rango
del potencial del proyectil. La suma coherente de estas amplitudes conduce a la apariciéon
de las interferencias cuanticas en la regién del pico de encuentro binario. Hemos aplicado

H+ sobre dtomos de

la extensién del modelo CDW-ESI al caso de impacto iones U2t y Au
He, logrando describir las estructuras que aparecen superimpuestas al pico de encuentro
binario en los espectros de secciones eficaces doble diferenciales en funcion de la energia del
electrén para angulos de emisién fijos. Ademas para el caso de iones Au''T hemos podido
observar que la produccién de electrones de baja energia (grandes pardmetros de impacto)
se encuentra determinada por la amplitud correspondiente a la parte de largo rango del
potencial del proyectil, aquellos producidos a energias altas (pequenos pardmetros de im-
pacto) resultan dominados por la amplitud correspondiente a la parte de corto rango del
potencial del proyectil. Finalmente hemos aplicado la extensiéon de ambos modelos para al
estudio de la altura del pico binario a un dngulo de emisién de 0° en colisiones de iones
F%F sobre dtomos de He donde se ha podido reproducir de buena manera los resultados

experimentales con el modelo CDW. Por cuestiones de tiempo no se ha aplicado el modelo

CDW para el caso de Aul't + He, esto serd estudiado a la brevedad.




118




Apéndice A
Apéndices del Capitulo 2

A.1. Cadlculo del potencial V,,

Ha sido mencinado que el potencial Vg, es un potencial de tipo Hartree-Fock que tiene
en cuenta la influencia de los electrones pasivos sobre la evoluciéon dindmica del electrén

activo, la cual puede ser escrita como

N

1
2 |7 — |

=1

Vap(T) = <¢({fj})

¢({fj})> (A1)

donde Z; da la posicién dle electrén j—ésimo electrén pasivo con respecto al nicleo del
blanco, y ¢ representa la funcién de onda ligada de los electrones pasivos.
En el caso particual de trabajar con atomos dielectrénicos solamente tenemos un electréon

pasivo, siendo N = 1, y entonces Vg, se lee,

Vapld) = { ()

o). (A2)

A.1.1. Potencial V,, para una representacion five-zeta Roothaan-Hartree-

Fock de un atomo tipo He

En este caso el orbital de cada electrén estd representado por una suma de cinco

funciones de Slater de tipo 1s

5
p(T) = > Noexp(—Zaw) (A.3)
a=1
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donde N, = Zg’/ 2ba //7 y los pardmetros Z, and b, se encuentran tabulados en la refe-

rencia [88]. Entonces, obtenemos

Vi (&) = /dx1¢@<x1>| ()
_ZZNN /dwl\az— exp [—(Za + Zo ) 1]

a=1la'=1
3/223/2 1
—ZZSb by o0l
oS (Za+ Zo)?x
5 3/2 3/2
7% 75/
T Ababy 2
S &
2 Za Zo
><[Jr( + )x]e
X

Xp[—(Za + Zar)]. (A.4)

Luego, es sencillo calcular el coeficiente que afecta a (1/x) en la expresién (A.4); el cual
utilizando los parametros Z, y do que se encuentran en la referencia [88] (ver tabla A.1)

para el caso del He resulta:

25: 25: 8babar Z3/223/2 = 1.000015 ~ 1. (A.5)
o o (Zo+ Zar)?

Entonces podemos simplificar la forma dada en la ecuacién (A.4), con lo que finalmente

se obtiene:
== Z Z 4bobey 23/2Z3/2 x
— Za/)?’
a=1a/=1
2+ (Zs Za/
W« 24 ; )“”’“’] exp|—(Za + Zar)a]. (A.6)
l by Z

1| 0.76838d0 | 1.41714d0
2| 0.22346d0 | 2.37682d0
3| 0.04082d0 | 4.39628d0
4 | -0.00994d0 | 6.52699d0
5 | 0.00230d0 | 7.94252d0

Cuadro A.1: Pardmetros b; y Z; para la funcién five-zeta RHF del He [88].
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A.1.2. Potencial V,, para una representacion single-zeta Roothaan-Hartree-

Fock de un atomo tipo He

El potencial Vg, para una representaciéon Roothaan-Hartree-Fock single-zeta puede ser

facilmente calculado a partir de (A.4) para el caso de funciones five-zeta haciendo b; = 1

Vv bq = Zo =0 para a =2,...,5. Como resultado se obtiene
1 1-Z
Vap(m) = ; — (xlx) eXp(—QleL') (A?)

donde el valor de Z; puede ser encontrado en la referencia [88], para He resulta Z; = 1.6875.
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Apéndice B
Apéndices del Capitulo 4

B.1. Calculo de los parametros H y d del potencial de corto

rango

Segtin lo publicado por Garvey et al. [119] los pardmetros del potencial de corto rango

H y d para un ion de carga nuclear Z y N electrones estdan dados por

d=1/¢ (B.1)

H=n/¢ (B.2)

y los parametro n y £ obedecen las relaciones lineales

§=% +&(Z—-N) (B.3)

§=m+m(Z—N) (B.4)

donde los parametros &y, £1, 19 y 11 son calculados mediante un procedimiento variacional
que minimice la energia del d4tomo o ion (ver [119]). En la publicacién mencionada se
muestran tabulados los pardmetros para iones o a&tomos con menos de 50 electrones N <
50.

En las figuras B.1 y B.2 pueden verse los resultados de este principio variacional (simbolos)
y los resultados que se obtienen utilizando el modelo estadistico modificado de Thomas-
Fermi (Modified Thomas-Fermi, MTF) (ver [119]) (linea de puntos), los cuales fueron
extrapolados (linea continua) para calcular los pardmetros &y, £1, np y 71 para iones y

atomos con carga nuclear Z > 54.
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Los resultados de la extrapolacién de &gy, &1, 10 y m resultan

Mo = Qg + by N
N — xo,m)/tlﬂh]_"

N - xO,T)l)/tQ,nl]‘i'

M = Yoy + a1, exp[—(
+ agp, exp [—(
+ ag g, exp [—(N — xo.4, ) /t3m]
0 = Yo,g T a1,6 exp [~ (N — Tog,) /t1.6 |+
N = zo.)/ta0)+
N = z0,)/13,6]
)
)
)

+ az,g, exp [ (
(
§1 =10, + a1 exp[—(N — 2o, ) /tre, ]+
(
(

+ a3,§0 €xXp [_
+ ag¢, exp [ (N — zo¢,)/tag, ]+

+ az¢, exp [ (N — zo¢,)/t3¢)]

ap, = —1.48
by, = 2.3

o = 0.27
Yo = 0.11
20, = 1.788
aiy,, = 0.385
t1;y, = 3.183
asy,, = 0.207
ton, = 0.307
az .y, = 0.330

ta = 20.17

(B.7)

(B.8)

(B.9)
(B.10)

(B.11)
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Yo.e, = 0.879d0 (B.20)
Z0.go = 2.079d0 (B.21)
a1¢, = 0.342d0 (B.22)
t1e, = 17.892d0 (B.23)
ag.e, = 0.342d0 (B.24)
to.e, = 17.901d0 (B.25)
as.e, = 0.336d0 (B.26)
tse, = 4.715d0 (B.27)
Yo.e, = 0.09212940 (B.28)
Zo¢, = 1.766898d0 (B.29)
a1, = 0.240869d0 (B.30)
t1e, = 0.0238780 (B.31)
age, = 0.812287d0 (B.32)
to.e, = 3.099366d0 (B.33)
ase, = 0.385783d0 (B.34)
tse, = 20.339709d0 (B.35)
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Figura B.1: Parametros 79 y & en funcion del nimero N de electrones. Simbolos: principio
variacional (ver [119]). Linea punteada: valores obtenido con el método MTF (ver [119]).
Linea continua: extrapolacién de los resultados MTF.
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Figura B.2: Parametros 71 y &1 en funcién del nimero N de electrones. Simbolos: principio
variacional (ver [119]). Linea punteada: valores obtenido con el método MTF (ver [119]).
Linea continua: extrapolacién de los resultados MTF.
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Abstract

In this thesis the effects of the electronic interactions in the single ionization process of atoms
by multiply charged ions impact are studied. The projectiles considered are either fully stripped
or partially dressed ions.

In the case of fully stripped ions we study the interaction between the target active electron and
the passive eectrons distribution, the post version of the CDW-EIS (Continuum Distorted
Wave-Eikonal Initial State) approximation is revisited and a residual potential neglected in al
previous calculations is considered. Also a four-body distorted wave model is developed to
investigate the single ionization of dielectronic atoms where both electrons are considered as
active ones and evolving in the same time-frame.

When considering partially dressed ions as projectiles we investigate the interaction between
the target active electron and those bound to the projectile by means of the extension of the
CDW-EIS and CDW (Continuum Distorted Wave) models to the case where the projectile is a
dressed ion. The projectile potential is described by a anaytic parametric GSZ (Green-Sellin-
Zachor) one that can be separated in two terms : along range term determined by the net charge
of the totally screened projectile and a short range term due to the electrons bound to the
projectile.
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