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I - INTRODUCTTON

d L'éLectron: découuerte et ut i l isation

Déeouuert dès 1897 par J.J. Thomson tIJ, L'éLeetron s'est uite auéré

un instrunent très effùcaee pour eæplorer La' strueture de La matièr,e. Ses

eanactérùstiques partùculLènes, dont celles de faible inertie, expliquent

aon choin comme pnojectùLe dans de nombneuses études collisùonnelLes.

L'éLeetron est aussi La partùcule d.e néfér,ence en MécanLque 7ndulatoire :

Itaspect ondulatoire de son comporternent, pt,oposé en Lgzs pan Louùs de

Broglie [2J, est aussitôt reconnu par Les eæpérùenees de Dauisson et

Gerner [3J sun L'étude de La réflexùon des éLectrons par La surface d'un

cristal et WT eelles de G.P. Thomson t 4l suï, la transmissùon des

éLectrons à trauers un fiLm mince cristallin.

Dès eette époque, LtéLectron constitue auec Les ra.Aons X, un des

puissants moAens dt i,nuestigation de La stnuetune dee cibles, pninit'Lvement

pour La dëtermi,nati.on de Leurs earactéristiques géométriques,

ultérieunenent poun L'ëtude de Leun structune ëLectroni,que.

Plusieurs processus sont identi.fLabTes lors de colli.sions entre un

éLectnon (ou un photoù auec une cùble. Dans un ehoc éLastùque, la

partùeule incùdente conserue son énengie et se tromse sinplanent défléchie

ou di.ffusée. Dans un choe ùnéLastique auee transfent dt énengie vers une

cible on peut enco?e disti,nguer des transiti,ons entre états du spectre

discnet, nëcessitant des dùspositifs à haute résoluti,on, et des

tt'ansi.tùons entne un état du spectz,e dLscret et Le continuum auec une ou

plusieuns éjeetions d'éLeetrons de La eible.
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b) Pranières études en structures éLectxonùques

Hùstonùquanent, La prenière eontri,bution i,mportante à l' étude des

structures ëLectroniques est due à Bankla tîl qui uërifùe en 1905 La

formule de J.J. Thomson et d.écouure l'eæLstence d'une relati,on de

proporti,onnalùté entre La seetion effieaee de diffusi.on des 
"auons 

X Wr

Le graphite et Le nombre d'éLectrons de cette cùble.

A partir de L'expérience de Barkla, deu.x uoi,es dùstinctes se sont

déueloppées, l'une par étude des spectres de pentes dténergie, Ltautre par

ëtude de La xépartitùon angulaLre des partùcules diffusées.

Dans Le prentien cas, Compton en L923 t 6I uti,Lise Le speetnomètre

ùnuenté pan Bragg (1912) pou? mesure?, d'une m.anière plus préc'Lse que ses

prédéeesseurs (Eue [7J en 1.904 et Gray [8] en 1920), L'accroissenent de La

Longueur d'onde de rayons X inél.astùquement dLffusés sous angle fiae.

Théori.quenent i,nterprétée Wr Du Mond, tgl en lglg, L'éLargi.ssemeflt Wr

effet Dôppler des speetres de pertes d'énergie des photons diffusés

inéLasti,quqnent à angle fiæe conduLt au concept fondnnental de pnofi.L

Compton. Cette d.erniène grand.eur est reliée indi.rectement à 7,a densLté

ùni,t i ,al.e d'ùmpulsions (auant col l isioù de 7a cible étudtée, dtoù aon

intérêt et son importance. Ce tVpe d'eæpériencea connnît un grand

déueloppanent au cours de La période 1924-1.936, at Les résultats

eæpérinentaun eonfinnent les ealeuLs, entre autnes pour L'héLiwn [10r7LJ,

avec eependant La réserue d'une inportante incerti,tude de mesures.

Des eæpérienees analogues, eui utili,sent pour projecti,Les un fai.sceau

d'éLectrons, se sont également déueloppées t12l :  , Iauneey [13J démontre
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théonùquanent en 1936 La sinLlùtude entre La dtffusi,on inëLasti'que

d'éLectrons napides et de rayons X. Cependant, pour diuerses raùsons dont

ce|les d.e difficuLtés Li,ées au problème de La dùffusion muLtipLe et à La

faibl,e préci,si.on eæpérinentale, cea deun teehnùques sont pratiquanent

abandonnées, Les désaceords entne théories et eæpériences poun Le Lithim

[1.4] et Le néthane [15J demeurant ineæplieables à cette époque. ReprLses

dès 1960 t16l pour Les rayons X, et uers L96? pour les éLectrons [L7-7BJ

et onéLùorées Wr L'utilisation d.e nomteLlee techniques de eomptage, cea

reeherehes cgnstùtuent encore aujourdthuù [19J un puLssant moAen d'ùnues-

ti.gation des structures éLectroni.ques gdzeuses et soli'des.

ParallèLanent à ces études en pertes dténergi.e de La pantLcule

diffusée inéLastiquement aous angle fiæe, Debge t20l et Ehrenfest t21l

étudient dès 7915, W? enregistrqnent sun plaque photographique (donc sans

di.scrinination d'énergie) , la répartitùon _angulaLre de eea mânes

panticules (photons ou éLectrons). Leur objeetif pri,ncLpal est alors de

déterminer La stnucture géométrique de cibles moléculaines et solides à

L'oi.de d'un modèLe (souuent désigné par "modèLe des atomes ùndépendnnts")

qui. eons'Lste à neprésenter Ia mo'|,éeule par une répartùti,on dt atomes

isolés, dans Leun état fond.antental, et placés à Leur di,stanee d'équi'Lùbre.

De teTl,es études ont eonnu de multùples déueloppanents en chinie

structurale et en eri.stalLographi,e, notanment eouronnées pdr Le derni.er

prLæ Nobel de chimie-

hIaLLen et Hartree t22l établi.ssent une théorte quanti,que du phénomène

pou? La diffusi,on des raVons X (1929). Des résultate similaines sont

obtenus W? Morse t23l pour Les électrons (1932). Leurs théories font
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égalernent app.raître L'ùncidence de La structure éLeetronique des cLbLes

8u? La diffusùon angulaire. Cependant, et à L'eæelusion des trauaut sur

Les atomes, Les pranières appTications dans ce domaine s'auèrent peu

eoneTuantes, en ra'Lson màne de La qualité des fonctions d'onde disponLbles

à cette époque t24 à 261.

Le déueloppanent des moyens d.e ca\cul ,u* otdinateur (auee notamment

une meiTleure neprésentation des fonctions d'ondes eanaeténisant Les

cibles) a permis alors de reprendre et d'approfondLr ces études en

struetune éLectrontque, auec Les contributLons de différents auteurs dont

eeî,tr de Tauard t 27 I et Bonham t 28I potæ La dùffusion d'éLeetrons ,

rassembLés dans une isnportante monographi,e [29].

Un appont déeùsif dans La eompréhens'Lon des résultats eæpérinentau,æ

et L''ùnci,dence de La strueture éLectroni.que des cibles suï. Le comporternent

de La diffusion angulaire est due à Tauard t30J qui établùt une relati,on

entre seetions effi.caces différentielles total,es (éLastiques et

inêLasti,ques) et L'énengi,e éLectronique de la cLble. Cette reLation rend

alors notanment possibTe La déterminati.on de L'énengie de Lùai,son de

molécules pa? companaison de L'eæpérience auee Le modèLe des atomes

indépendants [31.,32]. Lt extnapolation de eette fornule condui,t à

dëterminer, Wr des mesures pnéeises, L'énergi.e de eorrëLati,on d'atomes

t3LJ ou encore L'énengi.e d.e Liai,son de molécules [33,34].

En regard de ees deu,æ gnands thèmes d'é,tudes sur Les partieules

diffusées, eue L'on peut sgnthétùser dans une neprésentatLon

bi.dinensi.onnelle dite surfaee de Bethe [ 29] , iL eonuient également de

mentionner l,e déueToppanent des trauaur tels que ceur de Beaty et
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coLlaborateuns su? Le comportement des éLectrons _éjectës lons d'une

coLlùsion ionisante t351. Ces eæpér'Lences, qui, présentent un grand i.ntérât

pour Leurs inplicati,ons en astrophysique, en physique atmosphéri.que t36J

et en biophysi,que [37J, peuuent, sous centaines cond.itions établies dnns

ma thèse de ïème cyele [ 3B J , permettne d.e rernonter égalenent à une

ùnformatùon structurale [39 à 42] équiualentte à cel\e contenue dnns Les

seetions effi.caees de diffusion.

c) Détection en colncidences

Les trauata pnécëdents supposent La détect'Lon d'une unique parti,eule

(diffusée ou éjeetée), GLassgold et falongo montrent en L968 t43l que

L'obsensation en eotneidence de ees deu,æ particules issues d'un ehoc

ionùsant conduit à La possibi.li,té de dëterminet dùnectement la densitë

dtimpulsions _de _La _cùble- ILs ?eprennent ai,ns| une i,dée formulée

pnéeédenment par Me Carthg t44l et Neudntchin t45l qui, auaient pnoposë

d'étudiez, les néaetions nueléaires, notées (pr|il, où un proton heunte un

noAau en éjectant un proton et Les deur protons 'Lssus de cette coLli.sion

sont déteetés en eotneidenee. Leur objeetif eonsistai.t alors à dëterrni,nen

La distributLon d'impulsLons de protons dans Le no7au atomique. Encore

actuellanent, aucune eæpérùenee de ce tApe nta été menée à bien,

prùncLpalement à cause des i.nsuffùsanees en intensi,té des sources de

protons. Par sinilùtude, iL a été conuenu de consaerer Le terrne de

coll isùons ( er?e) auz processul ionisants produùts Wr L' impact d'un

éLectron sur une eible et où les deuî ëLeetnons diffusé et ëjecté, sottg

des eonditùons d'indiseernabùLité importante ou négligeable, sont déteetés



- 6 -

en coïncùdenee.

Les premières eæpériences ont Lieu en L969 : Analdi [46] en démontre

La faisabùLité en présentant un ensemble de résultats sur des films

m'Lnces. Ehrhardt t47 I réalLse sinultanément une sénùe de mesures sur

L'héLiwn à basse énergùe incidente

Les déueloppenents de ee tApe d'études font apparaître, en opérant

auec des énergies i.dentùques pouz. Les éLeetrons dùffusés et éjeetés, une

sùtuotion gëométrique dùte symétrique. Les simplifications de détection en

eoTncùdence de partùculea aur earaetérùstLques identiques sont eompensées

Wr les diffi.eultés Li.ées à Leun indiscennabi.Lité- Cette dif fieulté

disparaît dans les sùtuations asymétri,ques de mesures (éLeetron diffusé

rapùde, et éLectron éjeeté de plus faibLe ui.tessd, euù nécessitent

eependnnt une éLectronique appropni.ée à La einématique des cotncidenees.

Les réaetions (er?e) sgrnétrtques posent done Le pnoblème d'une

deseri,ption du phénomène quantique dt éehange entre éLeetron diffusé et

éieeté alons indi,seernables, proeessus qui deuùent prépondérant pour des

énergies identiques. Ce p"oeesaus dt éehange, eneore aujourdthut)

inparfaitement décrLt [48J, reste négTi,geable poun les eolli,si,ons (e,Ze)

asymétrùques à haute énengie Lncùdente (énergie de l'éLeetnon diffusë très

supérùeure à celle de L'éleetron éjecté) et que nous étudùerons plus

panti,eulièrernent ieù. Réalisées depuùs 19BZ à 1rsay [49] (Lalmon - Bennani,

et Duguet), ces expéni,ences di,ffènent de eelles du groupe d'Ehrhardt par

L'énergie ùnei,dente des électnons (S keV ant Tieu de 5oO eV) pou" des

eibles de tgpe héLiun ou néon, et égaLement pan l,a possibilitë d'obtenùr

des nesunes absolues de seetions effi,eaees tniplement dùfférentielLes par

utilisation des règles de somme.
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Ces eæpérùences (e"2d asynëtniques condui,sent aetuellernent à deun

tgpes de déueloppements :

' en régine Compton, ct est à dire Lorsque Le transfert dt inpulsion de

l'êleetron i,ncident à La cible est éLeué, on peut déterniner auec

pnéctsùon Lténergie d' ionisation dtune couche prt ieul ière d.e La eùble

d.t où sercr ëjeeté L'éLectron, et surtout 
'i.dent;t): 

'er 
cette couehe w.r

companaùson direete entre L'eæpérùence .r; ealcul théori,que d.e La

densité d'ùmpulsions pou? cette eouehe. rL s'agit donc icù d'une méthode

qui, offre des possibi,Li.tés très supérLeunes aun méthodes speetroseopLques

courantes, tel le que LtE.s.c.A, quù ne déterminent que L'énergie

d'ùonisation.

en régine di,polaire" ù. faible tnansfert d'ùmpulsùon, se posent

eneore actuellenent de nombreur problèmes de modéLisation qui rendent

souuent mal eompte des résuLtats expénimentatn (portés sur une éehelle

absolue). Cette situation Laisse La place à de nombreuses assert'i,ons sur

La dyrwnùque de la eoLTi,sion.

Le présent trauai,L a consisté à étudier La ualidité dtun trai,tement

origi'nal applùeable aur deun doman)nes d'études déenLts eù-dessus et qut

pourrait être étendu aun collisions (e,Zd à plus basse énergie ineidente,

teLles que eeTles réalisées à LtUni,uensi,té de Brest (Peresse, Ttoeed et

Pochat) en eolLaboratùon duee Joachai,n et Pirau,æ t 50I sana toutefoi,s

pouuoir dëenine les situations proehes des eondi.tions de seuil où les

énergi'es des éLeetrons diffusée et éjeetés sont de L'ordne de 7 eV, te|,Les

que ceLles étudiées à L'unùversité de Panie VI (Mazeau, Huetz et Fournier-

Lagarde) t511.
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IT ASPECTS FONDNUENTAUX

La probabùLi,té d'obseruer une quelconque réaction coLlùsionnelle est

Li,ée au concept de sectùon effieaee. Ce concept tnaduit de façon généraLe

l ' i ,nteraetùon d'un faùsceau inei.dent et dtune eible : un f lur F de

partieules ineid.entes, de ùLrectùon paratlèt) à L'a.æe oz (fng. 7) approche

d'une régùon d'espaee où se trouuent des partieules cibles, régLon que

Lt on peut défini.r par La pontée de leurs interaetions. Afin de pouuoùr

adnettre qu'au cours du ehoe L' i ,nteraeti,on ntimplique qu'une seule

partLeule du fai.seeau inci,dent, Le flux F est supposé relatiuement faibte.

De même, La densité des eibles (compontant N p.rti,euLes diffusantes) est

supposée telle que Les effets de eollision multiples soient négligeables,

hypothèse bi,en uérifiée dnns un jet mo\éeulai,re elassique. PLaeé hors de

portée du fai,sceau ineident et à grande distance de La eible, un déteeteur

nesure Le nonbre dn d.e particules diffusées Wr unité de tenrps dans

L'angle soli,de d.!L centré autour d.e La direction asynptoti,que lO a" to

particule diffusée et d.'ang\es polaires Q et I (fig. 2). Le nombre dn est

éuid.emment proportùonnel à F, à N et à dQ , êt Le coefficient de

propot ti.onrnLité noté :

o(L)rQI

différenti,elle

d,n=NF o ' (1 )  (n )dn- ,

0 (L)  rO )  ayant  T , tun t té  d tune

d o /d {L est appelë Wr défi,niti,on La section effi,eace

de diffusion dans La direetlon fi, tel que :

(  11-1 )

desurface. Le ealeuL cette section
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effi,cace st effectue selon des approches c\assique et quantique réswnées

i,ci, de façon suceinte et que L'on pourl?a approfondir dans certaùns

chapitres de plusieurs ouurages qui seruiront de réfënenee, dont eeu.x de :

Cohen-Iannoudji et colLabonateurs [52J, Messiah [53J, Mott et Masseg [54J,

Goldberger et Watson t551. Les déueloppanents qui suùuent se sont

ptùncipalernent inspLrés d.e ee dernLet, orurogà t551.

L) Elânents de théoni.e des coLTùstons

Dans eette parti,e senont eæaninés Les aspects théoriques d'une

eolli.sLon entre deuz eorps (un éLectron et Ltn atome, Wr eæemple dnns

notre eas) supposés initialqnent isoLés et dans des ëtats qunntiques

fondanentauî connus. Ces deuæ corps uont être par La sui.te mis en présene.e

L'un de L'autre, puis éuoluer uers des ëtats finau.x (pan eæemple, éLeetron

di,ffusé et atome ioni,së auee éLectnon éjeeté) dans Leequels cible et

particule di,ffusée eont à. nouueau eépan'ement ùdentifùables. Troie phases

sont done à considérer ( fLg. 3):

d dans _La _phase _i.ni,tLale, ehaeun des deun eorps uénùfie séparément

Lt équati.on de Sehrôdinger :

Hoxo=Eoxo

( rr-2 )

Hl xl = Ei. xi.

où H O et H , dési,gnent Les Hami1.toniens , E n et E , l,es énengùes et
U I
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XO et Xl les foneti,ons propres respectiuenent de La pantLeuLe

inei.dente et de La cibte. Ces fonctions peuuent être réécrites de manùère

à faùre apparaîtne La eontnibution du mousernent du centre de masse de

ehaeun des deuæ corps :

-| _) ./z
X0 = 90 eæe(iko.rl/(Zil"

( rr_3)
_) _) ./2

X7 = QL eæp( ikr . r l / (2n)"

o' g0 et gj. décriuent Leur stnueture interne (spin, états éLectro-

nùques,...  ) - Lt onde plane "normalisée" eæp(i?,.] l  /  f  znls/2 earacténùse

alors Le mouuentent de chaeun des eorps, eonsidérë comne Lùbre (mouuernent

du eentre de masse).

La solution stati,onnaine deui.ent :

xi = x0 xr = (2n)-3 uæp(tto.?ilno eænr+Èr.?10, (ïr-4)

et uéri,fie :

(HO + Hl xi = K Xù - (EO + El Xi = Ei. Xi (II-5)

Lt éuolution temporelle dnns cette phase obéùra à L'équatùon de SehrQdùnger

dépendnnte du temps :

ihàq( t ) /à t  =  xQ( t )  ( r r -6)
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Â.
soit w (t) = erp(-itK/il X. (II-Z )

b) Pour La phase dtinteractùon L'Hami,Ltoni,en H du systène tel que

H = H, + H, + V = K + V inplique L' énengie potenti,elLe dt interaeti,on

V entne Les deuæ corpa, dont Les fonctions propres découlent de La

résolut ion de :

ihàYru/at = H Y rt l  (n-s)

Y(t) = expf-i .(t+t/H/h]Yf -tr l  = eæpf-i(t+tO)H/h] eæp(ùtOK/fùX. (rr-s)

où Y (-td a été ùd.entif ié à 0 f-tot.

La reLation (fi-9) stécrit eneo?e :

Y(t) = eæp t-itï/n} U(0,-tl Xt . (rr-L0)

U défLni.t L'opérateur éuoLuti.on (anneæe I)

a (t,-td = erp ti.Kt,/hl eæp [-i(t+to)H/h] erp [i.Kt,/h]. (fi-11.)

Cette éuolution se traduit par des eæpnessions uari,ées [55], dont

u(t,-t.) = l- i /h It or, v(t, ) u (t, ,-t0) (rr-12)
{to



où u( t , - t . )  =  i . -ù /h l '  * t  u ( t , t ' )  v ( t t  )  .  ( r r - la )
J- to

n 0

l *  = u(0, - t0)  xù = x i  -L/h 
J ,or ,  

u(0, t ' )  v( t ' )  r i  ( r r - Is)
- w o
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A paxtir d.e L'équnti,on ff-9 pftl peut se mettne sous La forme :

Y ttl = erp t-ttn/nl f 
+ (rFr.4)

où intez,ui,ent la solution statùonnaine P *. cette notation co?respond à

une colTisùon déerite seLon Le déroulement naturel du temps, La conuention

f- 
"n 

ramenant au cas inuerse.

0n uérifiera que, à partir des relations prëcédentes :

soùt eneore

n0
P+ = xL -  i /h l  d t '  eæp t i . t '  H/h l  v( t '  )  erpt -ùt 'K/h l  x .  ( ï ï -L6)

'  , J +' v o

Cette eæpnession montre, eompte tenu de Lthypothèse dtune portée fi,nùe de

L'ùnteraction V(t ') ,  que La borne i.nfénieure d' intégnation -tO peut être

prise égale à - æ moAennnnt L'introduetion d'un paquet d'ondes de forne

appropriée en plaee des ondes planes (monoehnomati,ques) pnéeédentes. Ceeù

équiuaut t55l à ta défùnit ion d'une solutùon [-*ftnl général isant La

solution préeéd.entn l*, tel le que l* = Un f * ( ' t  q), auee
n l )  0

f+ ( in )  =  x ,  -  ù /h  foor '  e rp [ù t 'H/n ]  v ( t t )eæp [ - i t ' (K+ i r1) /h ]  x4' 1, J--

(rr-17 )
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l "  + 
t t1 ) = x. -  i /h 

l t r*,  
eæp[i t ' (H-Ei-Lq)/h] v(t t)  xi  ,  (rbi .B)

soit

f  * ( i  
" l  )  = Xt + (n.-H+irj  l-1 v Xi (ïr-1g)

e)- Deseriptùon de La phase finale

La troisùème pLnse est icù considérée comme anaLogue à la pz,enière (eas

des eolLi,si,ons (e"Ze), entre autnes)- L'état stationnaire XO deuient

X:, Les HonùLtoniens Hn et H, restant i,dentiques :
1 - U t

0' (t) = eæp [-it K/h] x',- (rï-zo)
J

Cette erpression est analogue à eelle proposée en (tt-Z).

i l Matrices S et I :

n nous reste à i.ntroduire Les matriees S et T (nespeetiuanent appelées

matriee d'Heùsenbeng et de diffusioù de façon à coupler Les phases

ùni.tiales et fimles. Reprenant Les arpressions (II-14) et (IFlg) oùV

d.épend du temps, une fonetLonY^. Lndépendante du temps est défùnie par :
u

. t ,  *  . r .  - 7
Y i, 

= 7i- Y u ft7) = Lin tI  + (EU-H+inl )- '  vl  xi (rr-21)

"Fo  
' l ) o

et

. , .  *  - 7
Y i 

= Lin in (EU-H+LI )-' Xi (II-22)
a l  J o
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VZ uéri.fi,e L'équati,on d.e Sehri5di,nger :

,  r l ru= EnV; (rr-za)

A pantir de L'ùdenti,t,é (II-24)

(EO-H+ù"1 )-1 = (Ei-K+il)-1 t l  + v (EO-H+i,7)-1J (rï-24)

L'expression (II-27) deuient :

*l rt,t ) = xu + (Eo-K+i.1 )-1 tn*rtru-H+i 1 )-lvr x.

= Xù * (EU-K+i,1 )-1 r x. (ïr-25)

où I désigne La matriee diffusion

T=V+V(EO-H+ i r1  ) - 1v  .  ( ï ï - 26 )

La retati.on de fenmeture 
I I J llor> 4; t= I des états propres x,.

de L'Hamiltonien K peut être uti,Li.sée I alors L'eæpnession (il-25)

deuient

et T peut être rééeri.t en :

9i ru,t ) = 
",. IIJ]xrrrytyi,t)-lGrlrtrrs (rr-z?)

A;Flx)= (xr l ,  *v(Eu-H+i1)-I  v lru>, (rr-28)
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résultat qui introduit Le eoupLage entre L'état i .nit i ,al et fLnal. Demême,

si Lt on défi.ni,t La matnice S telle que :

S XU = U(t,-td xi (il-29)

e t

Y ftl = e:rp t-ùt K/hl S xi (rr-30)

auee (II-11) et (If-21) :

s xu = exp ti.tK/h) eæp t-LtEù/hl+; (fi-sl)

soL t :

t xi = eæpti(K-Elt/ht ro.f\il".rto,rf-ru,/o!+ 3llryÈ
E O-E r+in 

( II-32 )

d ' o ù  :

Qrltlro) = ô (f ,i)-zni. 6 (EfEit Qrlrlx) (rr-as)

ee qui établit une reTatùon entre La matriee S et T.

A partir de La propri,ét,é d'unitarité de U (anneæe f) et done de S, iL

résulte que

IIJl l(r1t'rruS
J

2 = 1 . .  ( ï f 4 4 )

DeLare la t i on ( I I -3 i l déeouLeL , i .mpor tan tep rop rùé tésu iuan te

r '  " t '  -r ' t l , l lr (E{Eù)lerlrlxùf = o-zni l ( t l r lxù-Qi l r" ,xS1 +4,tLf  
_,  ,  r

dùte rel,atLon de Bohr-Pei.enls-Plaezek ou théoràne optique :

r^ l(rut"txt = -ï, I trt] 6rtrert l4rtrtrùl' (rï-ss)

que l'on pourra relLer Wr La suite à La seetùon effieace totaLe de
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dtffusion.

2) Seetions effùeaees di.ffér.entùe7.Les

La probabilité de trouuer Le sAstème dans L,état finaL X, en

partant de L'état initial X. résulte éuidemment de :
I  / t ,  |  |  .  I  o

P"r( t )  = l \Qr t t lYr ty1"  ( r r -36)
l - L  |  - l

soit, auee (If-20) et (ff40) :

P o-. (t) = I 0'; s lx) 12 = p,-. ( il-sz )
l L  l ' J  u t  l L

n restera à ealeuïer eette expressi,on et sa déri.uée à La Lùmi,te des

grands temps, soi.t  pour t))te )æ.

0n utLlisèra enfin (II-33) sous la forrne :

et on défi.ni.na forrneTLement Le fluæ F pan panticul,e incLdente:

où u = hkO/m neprésente La uLtesse de l'éLeetron incLdent auec kO 7e

ueeteur d'onde de La partùcule ineLdente et m 7a masse de L'éLectron.

D'apnès La relatùon (II-1.) la section effi.eaee relatiue à une

transition i+f deuient alors

ourf = pyi/F = (zn)4/hu 6tsft+) l(xrtrÂ+)12 (n-eo)

,f i = n,f lQ'rlrlx)12 a rtreot Iattrzrnt Jttrzrts 
(lz-38)

f - -+  
" |

" 
-- 

Jd/rzrts )uat/ 
(2,t)3 (rr-Bs)
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et La seetion effùcaee tota1,e a pour expression (en utilisant Le théorème

optLque):

l- - t\-ro r = | E^t lI " = -rm lî.lrtxSl rz"t4/(hr,) (rr-41)
I  L  g "  ) I t  L " L  U  J

La seetion effieaeuOi"f n'a été, jusqutà présent" dëfinùe que dans une

transi,ti,on entte deun états X, et X. non d.égénénés en énergie. 0r, Les

états finauz ëtant o, *oi,r" dëgénérés W rapport à L'orientation d.es

di,reeti,ons de La panticuLe di,f fusée, 7a seetion ef ficaee deui.ent :

. 4  . . , ,  l - +  -  r ,  ,  t e
4.ç = (zn)'m/(h"k-.) ldk"6ys_-n,t l(x"1rlxr)l '  (rr-42)

L + l  1 ,  J  A  I  L t  J  u l

A ee résuLtat eornespond une secti.on di.fférenti,elle en angle de La

partieule diffusée :

ou eneore une seetion doublement différenti,elle en angle et en énergùe

de La partieule dùffusée:

(2)
oi.t _ _ =_.%t (zd4m rco\rertllG1trtrylz (rr-44)

dad d&zd/z) ,'uo

Les eolli.sùons (e-Ze) cor?espondent à un ehoc Lonisant pour lequel un

éLeetron d.e la ei,ble est éjeeté ; L'état final X, peut âtre eonsidéré

asynptoti,quenent comme eonsti.tuë du produi.t :

x, = vo rTlot .V , tun,È; (rr-4s)

o'i' *, = d.ou.y' d îà= ( 2, ) a n/ of n, tÏnà dk d6( E fE ut | (x rt r I x 7) 1' r n-+ s t
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où Le premùer terne décrit

second une foneti,on dt onde

l'éLectron éjecté. Ce màne

à inclune dans Le caleu1,

contributùon de Lt ensqnbLe

énengétiquement dëg énérés 
"

Le eomportenent de l'éLeetron dùffusé et Le

(antisymétrisée) de L'ion résiduel et de

éleetron n'étant plus Lié à La eible, iL reste

de La seeti,on effùcace différentùelle La

des ori,entat'Lons asynptotiques d' éiection,

soit :

ooorf

dnd dkzd/2)

(2d4 m_F;
1'

rro[orr r-, ot à"1<r'rt, lrùl' Qr-46 )

Cette dernùère etpressLon permet encore d'Lnterpréter l,es mesunes de

sections efficaces triplernent (respecti,uement quadruplernent) dùfféren-

t iel les de colLi.sions dites (e-Zd où LtéLectron éjeeté est déteeté

sous L'énergùe 4r, et dnns L'angle solùde d{\n d.onné, en eætrayant

de (II-4) La dëfi,nitLon sui.uante :

ds - o4 - ( z,r) mkok nb( E fE i)lQ rlrl DIz 
(rr-47 )

dad d(td/z) dtze artutzt n?t .'t

3) Approæination de Born

Le cal,cul des seetions effi.caees dùfférentùelles de di,ffusion

précédentes peut s'effectuer soit à partLr de La défini,tLon de T (v'elation

II-26) soùt à partir du théorème optùque (relatùon II-35). Dans Les deun

eas ce caLcul présente un eertain nombne de di,ffi,eultés. que L'on éuite par

un traitement de type perturbation.
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Cette foz,mulation due à Born [ 56] eonduit à. un déueloppernent de

T = v + v ( EU-H+ir1)-I v - v + v (t,-x+i,1)-l v +

v (8.-K+i . r t l - I  v (Eo-K+i,1)- l  v * . . .  + v t (Eu-K+t1)- I  v l '

+  . . . ( rr-48 )

comme uneen eonsidérant Lténergie potentùell ,e dtinteraetùon

perturbati,on au comportement des parti,eul.es isolées.

Jost t57l et Kohn tSSl ont établi  Tes eondit ions de ualidité de eette

approæùmation pour des énergi,es i,ncidentes éLeuées. Par eæemple, pour une

collision éLectnon-atome d'hgdz,ogène, et dans Le eas de partùcuLes

ùnetdentes rapidesr.il faudra en prineipe une énergie incidente d'au moi,ns

25 fois L'énergie d'ionisation rL, ee qui correspond à une uitesse de

L'éLeetnon ineid.ent dtenu\ron 707 m/s, soit ci.nq foùs la ui,tesse moaenne

de l.'éLeetron ei,ble. D'autnes erùtères ont tr.ait du.r earaetéristi,ques de

forne et de portée de L'i,nteraetion. Pour Les potentiels coulombi,ens

eette approxùmation eonsiste fi,naLement à eonsidéren La uLtesse de

L'éLeetron incident grande comparée à eelle dee éleetnons d.e La ei.bte qui,

subi.ront Le ehoe, ees detnùers pouuant être considénés eomme i,mmobi,Les

pendant L'i.nterualle de temps nëeessaire à La trauersée de la eùble (et

qui, majore La durée de La collisioil.

rei' Lténergùe ùncidente est de Ltordre de 400 fots L'ënergie dtionLsatLon

rU des couehes eæternes des cibles étudLées par eollisùons (e,Ze) ; Les

conditions de uaTidité de L'approæimation de Bonn sont ainsi Largement

satisfaites dnns notre étude.

Le premier terme du déueloppement de Born se rédui,t à :

T = V (IT-49)

T e n :
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de sorte que :

-Ut  do\4)  _  (2 , i l4  m k .k .6 tnr t l lQr tv r rù l t  .  ( rz -s l )

n2 p .
1,

cette erpnession peut être prtieulari,sée au' eas d'une ùnteraeti,on

éLeetron-atome pour Laquelle V st é.cri.t :

où Z est, La eharge nueléaùne .

La faible contribution des effets d'éehange (éLeetnon incident-éLeetnon

cùble) est une autre eonséquenee de La grande di,fférenee de Leuns uitesses

tell'es que L'eæigent les eonditions de ualidtté préeédentes de

Ltapproæimation de Born t5gl.

Les eomportements de L'éLeetron incident et de L'éLeetz,on diffusé seront

f inalanent tels que, selon (II-4)

,i = nrr,tto.ittrzfl-3/2 * 
,rur"iut 

(rr-sz)

xù = exp(tio.|ttrzn)-3/2 V ot.nrn) (rr-ss)

où, par eæemple, V,f"tOtnl est 7a fonetùon d'onde antisgmétrisée de La

eibte. L'expressi,on de oG) d.eui.ent :

o@)-  m kdke e4 6(E{Ei . )

o*f nznue!

auee ,frt - -G; * htu/z^t * riiutz^ + t, + htTz*t (rr-ss)

, f t ' n l
v = -eé/ (4 \e")  lz t "  -LuÊ-41 |  ( i l -s j . )

L v'-^ J

kir}Vr,u,,intl ,7,Jitr Ê-ùrl "t''t ù, {..tt ùlt
( n-54)
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tO est Lténergie totale de La eible et n, cel le d.e L,ion .

OU) peut ât,e éentt d.e façon à faire apparaîtne le ?aAon d.e Bohr

(ao = +qe7:/^u2) et Le transfert dt impulsLon î =i i  -îo ,

U l )6*t - k4ke/(e,rzt<ooll6rn?Vz + mt'Vh'+ t"tz - k'o/z - ^t'o/n'l

Sù Lton uti,Lise La transformation due à Bethe t60J

I  t  J  +  , t ,  +  ,  ! = "  '  l 2

I (*pr-ù.h V 1,:on,t;lu" -F_t, ft-?,t l* {"m")ll t ' J l u ( r ï - s6 )

l -
1/(4n) |t  eæprtî.htÈ-]"t = texp(i l . i , t t t tz (n-s?)

La section efficaee diffénenti,elle deui,ent :

dq = ( z/a)z trS, n/ rto*a t 6rn'ut z+k'n/z-tto/ z+mn y'rt-m utril

X (* 
,r un,Èntl r'fu*p( ii.;, tlV or.tat"ùl' ( r.-ss )

et fai,t appanaîtte Le faeteur d.e Rutherford (Z/aok')Z. La pnùse en

eompte dt éehanges éuentuels éLectron dùffusé-éLectron éjeeté pourxait

eonsister en l 'utùLisation de La formule de Mott [54] en plaee d.e eelle de

Ruthenfond.

Le second terrne donne :

T  =V  t  E i , -K+ i l l ' l  v  ( f i - Lg )

et montre les effets sueeessifs dtinteraetions potentielles V illustrés
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par Les diagratnmes sui,uants :

BORN T

BORN TT

cùbTe ionisée
J - f - t - l
8  =  k . - k . - k- I , O . e

--t
h

cibLe

état fondanental

e ib le ionisée

;) ;) ;)
K . - K  . - K

1 , A e
tv l

tv l

J
n -
q -

q u,éri,fi,ant La neLation :

eo + tt'to/z* = ;t" * n' q" /2,

état eæcité de Ia eible

ei.ble

é t a t  f o n d a m e n t a l

(tU étant

Lt énergi.e d'un

de la seeti,on

J

4

( rr-60 )
t  t i

où E. et, E; se réfèrent à deuz états prop?es de La cible

L'énergie totale d.e La eible dans son état inittot, Éi

état æei.të quelconque j de Ia ei,ble).

Si fU, désigne La contnibution de Ltordre f au caleul

effùeaee, alons :
, ?  r  , : 1

f b, = (xrlrlr) = 1/ (zil (eutr'n V ,rur,î.ntl zt"-lyê-n; l!; eLÈ4'i >
(rr-61)
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auec
(r l

o{4) = kJ<.n/ (kua! t s rtotz*r?u/z-rr'u/z+m y't-rn oÂt l r* t (rr-62 )
La eontrùbution dt ondre ff fb, tt éerit :

16r- Ltm =Ilû "' leiit] *rruo,"in,lu,-fi/Ê-i,l*jr.totn,ut4'î \-1)o il/Jrrf*"\ " 
ffi^-_;rJ 

,/

X (!!,"our",o)4'' l r"-,r/ti-t,tlf o,"ourntuLli'1,) (rr-6s)

où la aomme su? i doi,t stétendre à tous Les états dùserets jusqu,au

contLnuum de La eible.

La seetion effùeace pour Ltapproæimation de Born d'ordre r et rr

st écrira

o@) = kJ<.n/kualt 6 rrlotz + kLn/z - k'u/z * re1n'- ^totti) ltr, * fr,l'
( rr-64)

Les ternes d'ordre supérieur du déueloppernent de Born s'éerLuent sans

diffieulté à. partir de L'expness'Lon de T et de f62(relations (rr-48)

e t  (11 -63 )  ) .

4) Coneept de foree dtoseillateun générali,sée et règles de somme

Le eoneept de force dtoseLllateun pernet dteæpliquer lti,ntensùté des

raies des speetres d'absorption dtun système atomi,que. IL earaetérise les

transitùons dipolai.res obseruabTes entne deuz de ses états notés i, et f

(i.tf)

fù.f = zm/hz or-tit 
l(rt î,41l ù1, (rr-65)
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Cette quantùté sans dinensi,on uérifie la règle de somne de Reiche-Thomas-

Kuhn :

( rr-66 )

z,eprésente La prise en eonpte de toutes Les

transLtions uers Les états finaur diserets et eontùnus et N dësigne Le

nombre dtéLectrons de L'atome eonsùdéré.

0n peut ëtendre ees propz.ùétés en défini,ssant une foree d'oseLlLateur

généraL isée 'qu ipeu tê t reu tùL i séepounréeæprùmen( I I -65 )

Fi-,f = 2^/h2 (E;-E;)/krla 
l:i:xp(ii.],'l{âl, (rr-67)

et qui, uérifie La règle de sonme de Bethe :

T' n-l
|  \  t l

|  /  l lPur=N (r r -68) ,
L 

_^ 'JJ
J

La défùni,tion (rr-67) eorrespond à (II-65) à La l.ini.te où k+ 0-

Pour Les tnansLti,ons uera Les états eæeités du eontùnutrn on introduit

plutôt La noti,on de densitë de fonee dt oseùLl,ateur ou de foree

d'osei,Ll.ateur généralisée par uni,té dt i,nteruaLle de perte d'énergie A t :

r -

dF/dAE = | t I lzm/hz
l -  J  I' J  r

f"*pr+i.i"tl {)
p : l

(E;-E;)/k'l$f

- Eo.
v

X 6rt , -  AE) ( rr-69 )
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I7 est tntéressant de noter que La section effieaee différentielle dt ordre

2 (eæpnession (II-4Q) est proportionnelle à dF/dAE (dnns le eadre de

La premi,ère appnoæi.mation de Borù et que ses pnopriétës ùntégrales

pour?ont être Liées auî règl,es de aomme des forees d'oseLllateun

généralLsées, auee :

' t .

dn. d(k:  /2)
ô d

e t :

do

1.
doàd(k;/2)

6(n  ̂ + . )  =
+ 4

J v

I(2n ) 'mk  "-a

ttzt< .
4

o&o
- 

\o"/ kukz zmz {tî-r),'fEt

6 rt r-ti-an

(rr-70)

dF/dA E (rr-71)

d C EJI'r'u,lc; wri,)l
t . f "

z,/hz|l)o {r^,u' | ( )î-" n*,uù.}, ,lV) f
"f

,_
(:

\ c

(rr-72)

| 
,o = ei * nznzrtz^

où J ", 
= n, * nz*Vzm * nzrczu/z^

lou = nznltz^ - nz*zotz^

o
= E, +,

nznzyz,

seetion effùcaee

(rr-73)

Sous résenue de satLsfaire aur conditions de ualidité de La premi.ère

approæimati.on de Born, La reLatùon (II-71) perrnet une normal,isatLon

effectiue des nésultats exp'erimentantæ mesurés à transfert k eonstant Wr

appli.cati,on de la nègle de somme de Bethe (II-68). D'autnes règles de

aotttme peuuent être déduites des puissances suecessùues de La pez.te

d 'énerg ieAE t61l

S(n,k)  = 6rtr-ti- an (rr-24)

général.i,sant La relation (II-69) où r=0.

Ai,nsi" S(-l ,U est rel ié dineetement à La différentieLLe
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dtordre L (II-43) :

66/d-a6= (2/ao)2 kd/ftùk4) s(- i . ,k) h2k2/z* (rr-zs)

Les autres moments ont des eæpresstons moins si,mpLes que Les précédentes

(rr-68 et 1r-?5) et fi,gurent dans un antiele de sgnthèse proposé par

fnokuti t611. Entre autres panticul,anités de (II-70, on pourra eonstaten

que S(r)4rk) est trouué diuergent
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TÏT APPLTCATTONS AUX COLMSIONS IONTSANTES

L) ProfLL Compton : générali,tés

La seetion effùcace dùfférentielte d'ordne z (rr-44) s,écni,t d.one,

dnns Les hgpothèses de Born :

d .o  o {2 )  - (Z /ao

dad d(Q/z) oouo

0n peut en effet constaten La dLsparùtion des terrnes nueléaites en r.aison

de L'orthosonalité des états IIo) * 
lY)

sL Lt on applique la nelatùon de fernetune satisfaite par u" (Y 
,l t"

section effùeaee diffénentielLe dtordre Z stécrit [1?J

oet = (z/aot2 rcurruotot (t l l  *oroi..(;,-1, n6rË'tz-tÈ.i, - t i t lY+)

où As'= ti/z -n"/r. 
' P'v 

(fir-z)

rL est possible de uéni,f ier que pouruf r ,  Les termes eæpftt i .r\-]r l l

nt intev'uiennent qu'à faLbLe transfent k et correspond.ent à d.es effets

dt échanges internes. Nous T,ai,sserons d.e eôté La discussùon de tel\es

eontributions (dont on sait par aùLleurs qutel les n' intem;i,ennent pas dnns

'un ehoe de tApe Comptoù en réduisant Les ealcuLs à La d.escription d.e

cltocs bùnaiy,es.

L'eæpressùon (rrr-2) écnùte dans L'espace d.es i,mpulsion" I -- nà.n-il

deuient :

(III_ 3 )

îr,ooft,nit ( E r-E L4l<UT,ïrfti.|",!V o) I'
( nr-L)

où Xfî1,.. , îr l  repnésente La tnansfornée de Fourier aeVotîr,. . , in):
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X(ïr . . , in t  = (znzt)

Le profil

dédui,t p.r

o(a = (z/aof

auee :

(?r,..,fr[:rprtf,,.ï, 1; (rrr-4)
n-3n/2 
|  æ-..d] v
J  r  nc r

ov,ouoo ,l

Compton, caractéri,sti.que de La ci,ble auant colti,si,on, B'en

- ) ô
dp p(p) 6rn7z

-EU, où

L 'é ta t

J +
+ k'P/n -  AE) (  r i l - ,  )

(N désùgne Le nombre d'éLectro

Lt eæpression (III-5) ae t

dt i,mpulsions :
re\ ,.

t '  = (z/aof t<on/rt<rot ,[ l* ,r,

a u e c :  L d l P a l

(p

)ns de

rëécri.

p dpP'
2 ç

La

+

_l
I'p) 
|
I
I

Le néon, L'hydtogène moLéeulaire, Ltazote et L'atnmonùac [62163].

Un traitement, basé su? un développement de L'opérateur X = K

K dési,gne L'Hami.Ltonien de La eible t64 à ?21 et E, L'énengie de

fondnnental, permet d'en eæpliquen ltorigùne. Cette néthodologie ua être

frr -p ( p) = rJl, ld,r\ i  r,. .,ï,,. .,È,,. .,È rtXrï r,. ., i , , . . ,ù, - ., i  r) (r rr -6 )
eLb le ) .

distribution isotrope

t 2 .
pz/n = (AE - k/Z)/k = q (IILS)

Ltéquation (III-7) montre que La seetion efficace d'ordre 2 est relùée

Wr une relation intégrale à La densité d'ùmpulsions de toutes Les couches

accessùbles énergëtùquernent ( A n') t  o, de La cùble. par contre La

section efficaee d.'ordre 3 (sous 
"noioùnn" 

conditions) est direetement

proportionnelle à La densùté d'impuLsi,ons d'une couche eonsùdérée.

La relation (fII-7), entne autnes, montre La symétrie pan napport à q du

profùL Compton. Pountant, réeemment, les résultats eæpen'Lmentaux ont

indùqué L'eæi,stence d'une di,ssgmétrùe de ee profil Compton sun L'héLi,wn,

reprùse et adnptée ou problème &t eakeul dt dA],.
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Aupanauant, nous allons réeæanLner Le formalisne et Les modèLes mis en

oeuure pour L'i.nterprétati,on des nesures de seetions tri,plement

différentiel les (er?e).

2) ModèLes utilùsés pour Le ealcul de seetions efficaces en eoinetdence

Réalisées sous des énergies incidentes éLeuées, Les eoLLi,sùons

(e,Ze) asymétniques étudi,ées icù deunaient être déeri.tes pn des modèles

basés sur La seuLe première approæimati,on de Born.

il nodèLe impulsùonnel

Ce premLer modèLe, proposé dès 1968 par Glassgold et Ialongo [43] pour Les

eoLlisi,ons (e"Ze), permet de rel ier directement La densùté d' i .mpulsions

Pitn) de La couche de La eibLe où se produLra LtùonisatU, a&).

Si L'on eæonine Lteæpressùon (II-58), (premi.ère approæimation de Born),

on staperçoit que ees auteuns ont uti,Lùsé un eertain nornbre

d'hgpothèses :

r  l t- lr(eible) est neprésenté par Le déterni,nant de Slater eonstruLt

à prtir d'orbitales monoéLeetroniques d'une approæimation Hartree-

Fock et repz.ésenté eonuentùonnelLement pan :

!;"turnt = t/(nt,)l/zl +, Qr. . q o..A ,l (Hsp. ï)

r l r  - l
-Yr(i,onrku) est égalanent représenté par le

rigouneusqnent construi,t à partir des mànes

déterninant de Slater

orbitales et dans tequel
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L'orbitalu Q t oeeupée i,ni.tialement par L, éLeetron éjecté Lors de La

eollision est remp\acée par Q f n; d.éer,ùuant La trajeetoi,re d, éjecti.on :

9rru*Î;  = I /( i l  11/2 
|  Q, Qr. .  Q r_rîrtnt Qi*r. .0, I  

(Hsp. rr)
cette approæùmati.on, appelée approrimation du coeur gelé, suppose que

L'état décniuant L'ion est construit à partin des mâmes orbitales que

L'état initial de La eibTe. ceei ne pourra. âtre justùfi.é que dans un

processus d'éjeetùon rapide afin de ne ws prendre en eompte un r,éanran-

genent ùnterne de L'ùon.

- L'éLeetron éjeeté est déerit pa.r une onde plane telle que

9 ft/ = eæp(iîe.]ltf zil3/2, ce quL paraît justiflé poun des

énergies teTles que :
9 9  \

h'ki/zm) 4 r; (Hsp.rrr)

- Ies contrùbutLons nucTéaùres sont omises

L'orthogona|ité des états ini,t ial gor"nrnl et f inal Y rtur,l.n)
unpose :

(Y 
rr ur,l ; I zll ur "nrnl = o

Cee'L nt est rigoureusement urai que pour l,es soluti,ons eæactes, et deuient

approehé Lorsque L'on utilise une onde plane pour déerire Lt éLectron

éjecté (HAp. III).

Ltomission de eette contributi ,on ne eonduit plus, pour les faibles

tm.nsferts dtimpulsion, à retrouuez, la sùhtatùon Li,mi.te d,une dùffusion

dipolaire (k)0). Dtun stnict point de uue fornel, on peut donc consid.éner

Ltinteruention d'un tel terne, qui n'est inpontant qu'ën régine dipolaine

et pnati'quement négligeable en négime Compton, eomme La eonséquenee

( Hgp.IV )
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mathânat,ùque de L'uti,Li.satùon d'une base d'ondes planes commode (comme on

Le uerra plus loùn) pour La représentation an é0.

- Le ealcul du terrne r b, = r z n<L t (V I ù on,i. u)ll7 r, tl.r,, lV or .tbL..t)

est réduit à La simple transfotmée d.e Fourùer de L, orbitaln A ,

d'où Lt éLeetron est éjecté :

, f t
fb1 = (z/kz ) (znil-s/ZJLrr"yn*nr-tî.ï7n)d j = Xrrnt (z/kL ) (Hup. v)

Le ealeul compLet donne en fait, dans Le cadre nigoureun d.'une d.escription

Eantnee-Fock
n l P t Â

rb4 = (z/kz )lYoro * (vrn /lO ,) I (ô,lurprtî.]tl[r)
u L  

L J ' o _  
'  e , ' J ,  - T i 1 a  .  I

| (v,o",lOr)(0,t,0,0î.i,,t00)l (ïrFs)
rTiu,"ti, 

" \z 't 'J

Le tenme fi.nal ëtant sommé sur tous Les spùns parat\èLes à celui d.e La

spùn-orbi,tale d' ortgi,ne Q,.

Le fait de néglùger Les deuæ dennùers terrnes reuient à se placen d.ans d.es

eondùtions experLmentales teLles que Le transfert k soi-t suffisamment

grand.

Les troLs dernières hypothèses deurai,ent être sati.sfaùtes sinultanément

dès que h2k2/2,, \ nzf^/zm = E.// " 
rj'

L'e.æpnession (II-58) deui,ent aTors :

é4) :  PlW" 6(4. o'n - kT *tt. i t \  , / . irprutrpt Grr-n)- 
\4/ u.tr \t i ; "/ 't 'r 'r
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où rj désigne l'ënez.gie d'i,onùsation de La eouehe indicée j d.e La cùble,

N o dësi,gnant Le nombre d'éLectrons oceupd,nt cette dernùère.

FinaLement, Le_modèLe_impulsionnel eonduit à une sLmple

proport ionnati, té entz.e é$ ut La d.ensLté d,inpul,si,ons p. :

? t ' '
oo = (Z/aJ' kdfe/(kikç) pi{nt (rn-11)

nelati,on de

La relation de conseruation de l'énengie étant éuid.emment uénifLée pa?

kd'kn et ki, P i{o) 
= NrXr(ilfrret.

La formuLe (rrFll) permettra, sL Les hypothèses énoncées plus haut
lzt

stauèrent eæactes, d'en dédui,re pr(d d.irectement sur o'o', et ainsi

de iugen La qualité des fonctùons dtondes représentant L'état initùal de

La eible dnns La LLmùte toutefoi,s des pnécisions espénùmenta\es.

IL est eLai.r que ce modèLe impulsLonneL ne

situations expérùmentales où Le transfert

remédier, Ehrhardt t4?l puis Schulz tZSl

l.thëLùun de réintroduine une contribution

J  b l '

b) modèTes onde plane

peut déer.'Lre correetement Les

k est faible (HAp. V). Pour y

ont proposé dans Le cas de

nucléai.re dans Le caLeul de

Cette approæisnation repnend Les i.dées déueloppées Wr VetzeL t74l dès 1933

puis par Veldre [75] pour des ealculs de sections effi.eaces d'ioni,sation :

,). /,r, J 5t J r
fbi = (z/kz ) (Y 

rrur,intlz 
-feæpr+i.. irt lY ur"mtnt)

D=7 '
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,  f  / . ^  i , \  r . ^

r6n= (2/k',1, (vrnll+) - (9r*ntleæp{nî.}, lQ i)
(rrr-12)

Ce modèLe souLèue Le problène préeédemment éuoqué Lors de la di,seussi,on de

L'hgpothèse rV : L'approæination d.e Born d.'ord.re r d.onne une contrtbution

nucléaire nulle, Ltétat fùnal deuant âtre orthogonaL à L'état ini, t i ,al,

cette derni,ère condition ne pouuant âtre satisfaite en utLlisant une onde

plane pour L'éLeetron éjeeté. Pour paTlùer à cet inconuénient, BeLl et

Kùngston [76] proposent, dans une étude de La section effLcace doubLement

di,fférenti,elLe d'éjecti.on, de conr.iger Le défaut d'orthogonalité par

appli.eation de La méthode de Sehnidt à L'état finaL

- Q r r, nt | 0 r> Ï (Q, I n* o r ti - ] t I Q,) r f<n, o / lQ,> <+, I eæ p ( t)l -;, r 9) ]p = 7 ,  , r l

( rrr-13)v;_
l t-

Le terrne fbl, 
"'éenLt 

aLors :

, f P ' \
fr. ,r = (z/kL)l q,rrpt *T (?rp
u L  

L  u  î n '
( spins l l  )

X

Bonhan [77] a proposé

décri,uant l'éLectnon

spi,n eomposant L'état

une méthode simùLaire en rendant

éjecté onthogonale à toutes Les

ùnùtial.

( rrr-14 )

La fonctùon d'onde

orbi,tales de même

| (vr I Yo)l' f'''

")l 
Q)<q,l "*pr R.],,1 Q)

P_l(vrnnt l0r)l ' 1nl, I
J"

Vr-..{u&rt*o)



I
LQ rnnt - -) Q{tfrr<r-. 'y e

P . 4

( spùns ll)

9(k") = 
etp(nzTzkJ lf utzTnnt

(2ilî/2
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(rrr - 15 )

l, -E,t<, rr, "tlQ)l' l"'

J J

eæp ( Lk ni ) rr rt 
-tz\t< 

e, 1,-i ( keo*î..X y

( rrr-16 )

P,U' , t 0r>]

Dans Le cadre du modèLe du eoeuz. geLé (hgpothèse If) ees d,eut apptoæima-

tions notées nespectiuement modèLes ond.e 
,pLane 

onthogonaLisée 1 et z

donnent Le mâme résultat f tnaL (rrr- j4), à un facteur d,échelle pnès

résultant dtune normali,sation diffénente d.e (rrr-ls et rrr-ls). En fait,

l'eæistenee dtune constante de norrnali,sation constitue Le d.éfaut majeur d.e

ces deuz mod.èLes t Y fkn) n, est pas une fonetion de carré sornnable eomme
).
9r(r), et Le fait de poser :

(9 rn; lgrn;) = t ne peut se justi,fiet,.

e) modèLe onde coulombienne

Enfin, poun Les si.tuations où Lthgpothèse Iil ne peut plus être satisfaite

iL est alors nécessaire de déeri,re L'éLectron éjecté N.r une onde

couLombienne [78,?gJ

où | t un7*) et 11-izrke,l ,-L(î.e.?+kno I sont respeeti, uement

Les fonetùons garnma et hypergéométrùque confluente tsTl et z#= z/ao, z

neprésentant la charge "uue" par Lt éLeetron éjeeté. rL est à remarquer que

eette onde eoulombienne tend uers T'onde pLane (Hup. rrr) pour zTkn+o

condùtùon réaLi'sée Pour kn gz.and. A pantùt, de eette neprésentatùon, tous
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eæpftrz\zk; lrrtzltnt

î..| 1 td ( rrr-12 )

J

r ./tt)
J

k n . +
e J

-,
p(-ùp.

;17r

n r 1  t ù (

f r t  -P-t71l$,r, ,t *
i l "  ù -
I  ( 2 0

,r ,t tzTt<

Les modèLes pnéeédents peuuent êtne repnis en substùtuant L'axpressùon

(III-16) à celTe d'une onde pLane dans tes modèLes suiuants :

- modèLe inputsionnel -) modèLe inpu1sùonnel eoulombi,en

- nodèLe onde plane -t modèLe onde eoulonbienne

- modèLe onde pLane -t nodète onde couLombi,enne

onthogonalLsée L et 2 orthogonalisée I et 2

0n peut égaLement remarquer que La transfonnée de FourLer de L'orbitale

Q , deuient i,eL une transformée de Coulomb-I'ourier :t . J

Tous ces derniers modèLes uti l i .sant une onde_couLombienne nécessitent des

ealeuls Longs et laborieut et Le choiæ arbittwLre d'un paramètre d'écran

Z. Poun éuiter ces pnobLèmes, nous auons déueLoppé un traùtement ori.ginal

(noté modèLe impulsionnel modifié) qui, ne prend en compte que L'état

initLal de La ei,bte.

3) ModèLe éLaboré à parti.r d'un déueLoppement en pentuz.bation

Le pz.incipe des caleuls eonsiste à partLn de L'eæpression de La

section effieaee différenti,elle de di,ffusion d'ordre 2' pour appri,quer La

re'l'atùon d,e fenneture des états finaun x'r. cette méthodologi,e a déjà été
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utLlisée poun ùnterpréter Les profils Compton.

oQ)
d.

do- - ld'" 
o'-" ( IIT-18 )

ano arnlrzt

Par appLi.eation d.e La relatt)on d.e fermet?fi.e'sur1 (III-|.)

él = rztoot',rutr,rr,ro,(oll*p(-tî.),t6rtoVz-k2o/z+mxo7t-mrtttlexp(l i,llV)
(rrr - I 9)

où K, est l 'Hani l tonien de La eibLe

t ( l t l . , \ - "1Ù\" l t '  i . /  
-  - l lY  t )  

( r r r -20 )

Pout' alléger Lt écriture, nous alLons juste eonsid.érer ici Le eaa d.e

Ltatome dthgdrogène comme eible :

dJ' =, r, o 
"h, 

y r n gn, (! uln p r -t.i.i, t I r n'I z-k'u/ z +xn -E o ) eæp ( Ll. i, r I f,)

auee E, = ,j = -13.6ev = -1/2 u.a (en unùtés atomi,ques où a = ^"=tto-'=tr'

ut iLisées par La sui.te).

Puis, si L'on eæprùme la fonction de Dùrac en utili,sant une représentation

temporeLle :

6@ + Kr) = ttz, 
l'at 

eæptr)t( d, + Kr) I (rrr-22)
u -@

où q= k'y'2 - tutz - Ej. = F - tntz

et d.éueLoppant en fonetùon de X = x, - kzn/Z :

b@,+ K, ) = uZ,f^at exp(i.tf) ewtit(Kr-t<'utzn



l@
6(a+ Kl = t/zr I dt eæp(i,tp) ti. + itx + (ùt)2 x'/z * ... ) (nr-zs)

J-æ
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soit, pour la seetion effieaee di,ffér,entùel\e d,ondre Z :

(z
( :\ L li' eæ p ( i t f )lO 

"( rl"* e r - à.|, ) ( 1 + itx+ . . t 1.. e r t\| ^t)- 
\"J kik4 J.* zn I rznf tz

k.o, ui;r) l*o r +i.]r, V ) ( rrr-24 )

(zntî /2

en utùTi,sant 7a relation de fernetune des ondes p1.anes caractérisant

Lt éLeetz,on éjecté.

Le premier terme du déueloppement nedonne sinplement Le modèLe

impulsionnel
t , t l 7 , t l "d3 = (Z/aot' nVrqn+tlaAn ar{tzt ke ô(p) p ,te) 

(rrr-zs)

soi t  :
l ? t  o

dtt _ (z/a"Î kdkn p i{nt _ rz/a"f nopna cf (rrr-26)

r,.rr ,z 41r+14 r ,1+1,

auec t)ci  €t  = 7/oo ( €t= 1 en u.d.

Le seeond tenne donne :
o . ) o l @ | ] ,

diu _ (z/ao)" kd/(kiktl ot i.t eæp(i.tytl aOn arnzntzt t<n
J-- 2, J

t , t . 1 - l J , + J r

(Y;lnrpr-Lk.rr)xlexp(Lkn io))Xorp (ur-zz )

Or7'
et" sù Lton applique Ltopérateur X sur L,onde plane :

xl*nrtin],,> _ ("i * Z) 1".,ffir;4,)

: e ,lnrnrfulo) (rïr-zr)
îo, (Znltrz
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éj1,, _

soi.t

é]i't _

puLs 
"

v . ( 7 )

soùt
( ) l

d;(1) _ (z/a

- ) J

auec k.k = kk cos()C) et :ee

dsrt = (:f fnlrg
tcJ kak+ 

ln,k!

pr""l :uTy o, eæp(itf ) | on.
trrtn J-3, I

a{n'n/z) r"l-::t--1 (rrr-zs)
L*G:r p,f J

n aft'n/z) acLn a 6,p,1:4_]
arÇn) L,t+p"r)

prties sur 
;<)/z

r,rr,+ ) | on 
"[l-y;i Ul1'u 
\L n'(ei + p)' )"

atk'n/z) a f _!"Ë_1\ (rrr-si )
a$J/z) l_n'(ti *P')' Jl

@ro"f r,o l-
æt

tégrant par

r z/a"f nV r

l-- |  6r l t
Jo

(rrr-30 )

(rrr-32 )

(rrr -33 )

, l
o) kd ldfl-n

t-k4l
4

\t
, l

/ l
-J

ryL f 
-s<ntnu-r<eos&t) 

+
,zke L G] * p')+ (r| + P)t

l1
l,G" rP)'

-6ko(ko-kcos_(X) )_

(r ;  + P") +

L'interprétatùon physique de ee deuæùème terrne du d.éueloppement est

partùcuTièrernent stmple : L'éLectron éjecté, eanactéri,sé par Lt onde plane
r -r 3/2e-xp(ùkn.r1)/(2 , est soumis à L'aeti.on du potenti,el de La eible

(terme -I./aor, de 7'équation (III-28)) qui introduit ainsL une déflerion

de La trajeetoi.re. ce terme est Lotn d'êtne négligeabte uLs à uis d.u

premier donné par (III-26) et, pour assurer la conuergenee du déuelop-

pement proposé, Le eaTeuT du seeond terme s'avène néeessaire. Ce dernier
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peut se ealeule? de deu.x manières : soit pa? applùeatùon d.i,t ecte d.e

lt opérateuo f , soit par d.ëeoup\age de f n, X.X :

Jz) ,- fr- ['cijzt 
= 

(z/a.tLko 
I y,ot,t exp(it\) I on" d&t/z) ke

r3nl, z^ n I
(Yol*pr -Lï.; It x|eryr i< 

".] "ù 
(ænr ti n.)o| xnæpr ti.. iot |Y )

(zrY, W,t ( ïrr-s4)
Danscede rnùe reas ,LeeaLeuLes t reLa t i uemen taùsée td .onne

Les caleuls des termes suLuants ne posent pas de diffieultés supplémen-

taires (reLation (III-23) ) et L'étude de La eonuergenee du d.éueLoppement

sera effectuée dans le ehapLtre suùuant.

Le dernier pnoblème restant à. eonsidérer au n'Lueau de ee modèLe est eeluL

de La Lùmite dùpoLaùre (pout ki 0) que L,eæpression (rrr-23) ne peut

atteLndre. ceci pouuant steæpli,quer par Le fait que L,on a substLtué à

L' état t tnat x, une ond.e plane eæp(tin.] l  /  r zrlS/2 quù n, est p.s

orthogonale à V i. Pour éuitet, cet inconuénient et anéli.orer re

traitement aur fai,btes transferts, not)s auons substi,tué à. nrpftî..i1 Le
- r J

teme eæp(ik.r)-L (nI46) ce qui reui,ent en faùt à considéner L'aetion

totaLe du potentiel d' interaetion cible-ëLectron ùnei.dent :

v -  - t / ro+ i /14-?" t .

Le déueloppement ne ehange pas dans ses gnandes Lignes et Le ealeul

complet sera erposé é4alenent dans Le ehapi.tre suiuant.
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Afin de résuner Les earactérLsti.ques propres de ehaque modèle étudié un

tableau réeapituLatif a été consti,tué (pges 42 et 45).
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IV DISCUSSTON DU PROBLEME DE L' HYDROGENE ATOMTSUE

En Ltabsenee octuelle de résultats eæpérimentau.æ pour d.es eonditions

asymétriques à haute énergie, L'étude des eoLLùsions (er7e) portant aur

des cibles d'hgdnogène atomique ua permettn.e de eomparer Les d.iffénents

modèLes du tableau L et dt étud.ùen L'effieaeité du traitement pnoposé et La

rapidité de conuergence de ses cornect'Lons suceessùues, en référence au

caleuL coulombùen "etdctt'. Ce dernier calcul est effectiuement possible

ici can L'état fi.nal f, est eonnu exaeternent (erpression (rrr-16) auec

Z - 1). Notons que Les mod.èLes utùLisant une onde eoulombLenne sont tous

confondus, tout comme Les modèles comportant une ond.e plane pour d.éeri.re

L'éLectron éjecté.

Dans ce chapùtre nous eæam'Lnenons deuz points

- L'étude de La conuergence du d.éueloppement proposé

- La comparaison entre la solution coulombienne et Les autres mod.èLes

1) Appli,cati.ons spécifiques au trai.tement W,oposé

Ce tyaitement auait deuz objectùfs à atteLndre :

anéliorer Le modèLe ùmpulsionneL d.e base pouï, toutes ualeurs du

transfert k

8e contenter du plus petit nombre de termes corz.ectifs du

déueloppenent (ondre 0 à 2) (relation (III-23)) afin d'éuiten de Longs et

Laborieu'æ caleuls, aetuel d.éfaut d.es traitements ut'i,Lùsant une onde

coulombienne.
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Pour examiner ces deuz points, trois eourbes ont été tracées étudi,ant La

seetùon efficace tri,p\ement différentùeLle J3) en fonctùon de Ltang\e de

dù f f us i on0o 'LeQueL in texu i . en tdnnsL |exp ressLondu t rans fe r t k

k = Én * k'd - Zkokrcos uof''.

T t .o i ' suaLeu rsdeL |éne rg iedeL |éLec tnoné jee , t ëon té téeho i s i es

100  ev ,46  ev  e t  20  ev  ;  L tangLe  d 'é iee t i on  0n res tan t  f Læé à  Bz "

ua\eur correspondant prati.quement au mati,mum dn J3).

Ces ualeurs ont été pri.ses par r,éférence aur résultats eæpéri,mentaur

actueTs eæùstant pour L,héLi,un t49,B1J.

Le calcuT couLombien eæaet (anneæe IIf) conduit à Lteæpr.essùon t?gl

génét'ale pour des atomes hgdnogénotdes (eharge nucLéaLte D auee Z*= E7=2./ao

oF) = {,Ç_{ro"(T5&")
X (k-r,

+ 7-"" k:)

auec Le

( rv-2 )

ex  p  f -zzr / * " (A. .  t ,

lz. ' * P1 +
2Z ' /  k "  \ l
z* '+k ' 'k : ') '

(z
\%

k" ( ru-l)

qDec V ( r )  F3 lz  c '€ t  T3 : -ff,"_

Le terme d'ordre zéro du déueLoppement proposë se eonfond

modèLe onde pLane et donne :

, or(x))L + Z*' ,ot ft)

ét '=r<Or<n=zseï 
|  t  _ z I-q7@ 
le r n; 

-GT+k":),1
Le modèLe inpulsi.onnel donnant

l- tlu
IETTT ]

k . kn 
"'1n'krk+

(n-3).
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Le terme dt ordre L

contri,bution :

(eæpressLon (III-27) et (III-36) ) fournit La

d's) ru k .k  z4r5
a e  - 4 4 _6(k _:__tl*ccsft))

k"(eT + pr)4

Lz(k " -k< , ' ( )Q)
t j(e| + p)(t.i * k:)' k" (ÉT + p') '  ( tn '  + k" ' ) '

2Z
(r|+p')ftf+k:)) k! (et +k!)(rt '  +p,)z

'=

6zz

ka o! nz * P')'k: G;

r-
I
I
L
z

k.+

+(eT *k:)4

4Z

I z l

çi"r {z) _ kokn a tt,
kL k+ oJ , ,

2  4 (  k .  -  k c q t x t ) L

k. ' ( t r '+  pr4

2Z

Z +
(eT +k:) 'Gi * p') '

n 4z(P.-tr.,rr*ù f
k"(ei  +k:)(  tT * p.) t  

_]

( n-4)

Le terme d'ordre 2 en X.X (eæpnession (III-54) et (11146) ) :

I 4
qOt*

Z,
kjT€;;kT

4  ( k . - k . - " s , r ù

k: G; + p')3

o  - 2
ô L

m*.kS'

4--------:-------
r,J (t i +p')'

?4 Z=- / . - - . -  
,  4 

- { \ t

l c t  t  K "  ) '

8z
k . ' ( to '+n( to "+k . ' ) '

4  6  Z  ( ' k .  -  1 ,  . "> (u)

k" ( t r "  r  p ) 'G;  +k" ' ) ' '

k.n (tT + p) (ti r k,.)

+Z

- 4  Z  (  k "  - k  c " s [ D )

k.t  (  t |  + p") ' (  r i  + kJ)

46  Z (k " - k r . t ( x ) ) '

k" '  ( r ]  + p") t (e i+*" , )

(rv-5 )

++

4
K e

' ( t i  +  p ' ) ' (eo

46z
( t i+y)(eo" +k"1t

Les termes d'ordre 2

Lt anneæe IV.

I

I
I
I

l

k"')

en (xz) et d. 'ordte s (x2.x) seront'  t touués dnns

i,JGi *k:)'
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SuxLes t ro i ' s f ùgu resé tud iéeson té té repnésen téesLesmoc lèLes

d'onde coulombùenne

impulsLonnel

d'onde pLane, ieù confondue auee Lt ordne

impulsùonnel modifLé incluant L, ordre

ùmpuLsi,onnel modifi,é incluant L, ordre

(_

zéto du traitement proposé

( , ,  ,  .  ,  .  .  .  ù  .  e  t  r  t  t , )

(- - - -)

caleulé auee X.X

1
f

2

i,mpuLsùonnel modifié ùncluant L, ordre

( - -  -  .  - -  )

ca lcu lé  ouec  XL

( - . , -  . - - . ' - )

-  impuLsLonnel modifLé incluant Ltordre S calculé auec Xz.X

La pnemi'ère figure montre LtexcelLente conuergence du tran)tement proposé,

L'ordre 3 n'apportant qu'une contribution nëglùgeable sauf aur très

fai 'bles transferts (0" ( ua ( t ' r .  Dans ce derni,er domaine, Le modèLe

impulsionnel LncLuant L'ordre 3 se confond. auec Le mod.èLe onde

coulombienne. fl est intéressant de remanquer que Le tna.Ltement incluant

Ltordre 2 calculé à ltai.de de X.X selon \es formules (fff44) et (III-36)

s'approehe dauantage du traitement d.e référence (ond.e eoulombùenne) que

celui ineLuant L'ord.ne 2 calculé auee Xz et d.éueloppé dnns L'anneæe rV. Ce

dernier caleul condui.t d'ai,Lleurs à un Léger décalage dans La position du

mar imum (0O:6:25 ) .

En conclusi.on iL apparaî.t suffisant de se Li,mi.ter iei au.r troLs premiers
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termes du dëueLoppement (rrr-24), Le quatri,ème terme n,apportant qu,une

améLioratùon très mLnime mâme à tr,ès faLble transfert.

La deuri,ème figure eonfirme Les résultats prëcéd.ents et L, intér.êt du

traLtement proposé, Le ealcul incluant L, ondre 3 se confond.ant

pratùquement auec celui, ùncluant L'ord.re 2 ca,leulé à Ltaide du produùt X.X

et de La relation de ferneture pour Les ondes p\anes. Le caleul àL,ond.re

2 effectué directement à partùn d.e Lt opérateur xz est Lcù tout à fait

ùrndéquat : insuffùsant à yaible transfent et d.ëcalé au maæ,Lmum du pie

(0o:4"). Pour Les très faùbles transferts et à la d.i f férence d.e La

figure précédente, iL semblerait nécessaùre d.tinelure Les termes drordre

supérLeur dans Le déueloppement proposé.

La troisième figure constLtue un test tnès

une énergùe des ëLectrons éjectés de Z0 eV.

s 'auère ind ispensable jusqutà OO (2"  et

auec Le traLtement de Éférenee de Z' ( O O 
(

séuère" puisque réalisée poun

LtùncLusion du terme dtordre 3

anéLi.ore grandement L' accord

3 0 .

La dLfférenee obseruée entre Les calcuLs du deurième ondre en X2 et en X.X

pose en fai,t un problème : La mécanique quantique nous oblige à prendre en

considéxatùon Les deu"æ possibilités de ealeuL auec Leurs poid.s statisti-

ques respectifs, selon une pr.ocëdure proposée par Boltn ; d.one ùci une

moVenne doi't être effectuée entre Les deur ealculs. Mais Les complLcations

entraînées Wr Le caLcul en X 2 du terme du d.etnième ordre sont te|.Les

qu'i l  nous a. semblé uti le, pour une applieatùonultérieure au.æ gaz rares à

plus gnand nombre d'éLectrons (angon, krgpton et æénoù ,'de li,mi,ter L, éua-

Luatùon du seeond ordre au seul caleul de x.x , plus sinple à effeetuer
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(éqwtions (Irr-34) et (Irb36)). La prùse en compte d.e tous Les termes du

déueloppement ( Iff-24) ferait di.sparaître cette diffùeulté.

2) Diseussi,on des résuLtats des différents modèLes

Ltexonen des troLs figures précéd.entes a montré La concondnnee entre

Le ttaitement eract (soluti,on coulombùenne) et Le mod.èLe proposé Lneluant

L'ordre 2. ÏL est ùntéressant de eonstater que les mod.èLes impulsùonnel et

onde plane, ne dùf fénant entne eu.r qu'à faible transfert, sont tout à fd.it

incapables de dëcrùre La secti.on effùcace trùplement d.ifférentielLe sauf

dans Le domaùne du régùne Compton où k : kn.

L'i,nsuffùsance de ces deu.æ modèLes est eneo?e éui.d.ente sun Les figures ?

et 8' reproduisant o6) en coondonnées polaires. Deur situations

pratiquement sgmétriques ont étë choisies : elLes eneadnent respectùuement

à gauehe et à dnoite La régi,on du matLmum obserué à ed = 6:zs pour une

énergie des éLeetrons éjectës de 100 eV.

Dans Le pnemùer eas (f ig.7" 0d = 5") Les modèLes inpulsionnels et onde

pLane surestùment Largenent o6) aLors que Le traLtement proposë, mâme

Limùté à sa eontri,buti.on du pnemier ordre, donne déjà un escellent aecord

auee Le modèLe de référence (onde couLombienne).

Dans Le deuæième eas (fig.Br 0d = 225 ) Les modèLes inpulsionnel et onde

plane sous-estLment eette foi,s-ci largement o(0 aloz.s que Le tnaùtement

ptoposé et Limité au premien ordne donne déjà un eæeellent aceord auee le

modèLe de référenee. Cecù corrobore La conc|,usion du pragraphe précéd.ent.

Lt ondne L du déueloppement du tru.itement proposé ntt suffi,sant, pou?

décrùz'e Le rëgime compton - ou impulsLonne| - proche du matùmun ae Jîl nt
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uoisin de k x kn; i'7 est nëanmoùns nécessatne d.,adjoi,nd.re Le terme

d.' ord,re Z pour La d.esenipti.on de qG) a faLble transfent, ou régùme

dipolaùr.e.

Additif

Des résultats eæpéninentaue absolus d.'Ehrhaz,d.t et collaborateu,s ont été

publi,ës juste apnès La frappe initi.aLe de ee manusct.Lt.

Bien que réaI,isés pour une ënergie i,ncid.ente beaueoup p\us faibLe ( 250 ev

au lieu de 8000 ev) iL mta a.pwvu inténessant dty consae?er quelques wges
regroupées à La fin de cette thèse.
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V APPLTCATTONS A L' ETTJDE DE L' IONTSATTON DE L' HELII]M

Troi.s séri'es de mesures princLpales ont été réalisées auec Lthëtiun

par Le groupe d')nsay auee une énergLe des éLeetrons éjectés respecti-

uement de 100 evr 46 ev et 20 ev [4grB1]. pour ehacune d'elLes, un certa,Ln

nombre d'angles de ùLffusion ont été sélectionnés afin de couun.Lr un

donaine s'étendant du régime dipolaire à. La région Compton.

Une autre sénie de mesures réalisée à une énergie des éLectons éjeetés de

33? e.v t49l pour un angle de d.i f fusLon de ïo=Izoa étë effectuée afin

de tester La conuergenee de tous Les mod,èles étud.ùés poun Les hauts

tzunsferts.

7) AnalAse des résultats eæperùmentaur

Toutes ces sénLes de

[49] en uti lùsant La règte

L'angle solùde dÇln relati f

t 11
| --4_' & Q"
j a o, act",t(ilz)

neaures sont pLaeées su? une échel le absolue

de somme de Bethe (II-68). Si. Lton intëgre sur

à  L 'é lee t ron  é jee té  :

' ,
o" o (v-1)-.-------:-;--;-

âe" a(rj lz)
auec dQn = Zrdleos 0u | ,  ce qui suppose une symétri,e cyl indri,que

autout' du transfent k (hypothèse tout à faùt justi,fiëe dans Le eadre de La

premi'ère approæùmatùon de Born). Les résultats de seetion effùeaee diffé-

rentielle de dùffusion dt otdre 2 étant déjà placés sur une éehelle absolue

wr applùeation d.es reLatLons ( rr-68 ) et ( rr-z i. ) , in eoef fici.ent de

norma\i'sation relati.f à 6G) e* ai,nsi d.ëter.miné. Cette méthod.e pemet
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une prëcision

obsenués dans

de L'ordre de 10%

dt autres eæpéri,ences

100% [82,83J et  20% tS4]

2) Résultats de calculs relatù s au.æ di érents modèLes

L'héliun présente une

autnes gaz rares : l, état

et stécrit  auec €r= Z/ao

Qrrr, = (e:/ rr )'''*p{-er*) 0-z)

L'approæùmatùon du coeur. geLé (Hgp.rr) attribuait à L,ùon Les mâmes

orbùtaLes que celLes utùLisëes pouï, Ltétat ini. t ial,  soit i .ci ,  :
.  L = 4

Q rrrt = Q"{r) -- I n{elt n lt'*p{-ero) (v-s)' 't' 'I 
;To 

L\ 1/

quL représente La foncti.on d.'onde caleulée p.n C|,ementi, tSSl. Les modèLes

onde plane et onde couLombienne ont été également caLculés en ternnt

eompte de ff-z) ' La différence de ealcul étant de toute façon ici minime

si L'on applùque La relation (v-3) (moins de 5%). Ce dernier tésuLtat

eonfirme ainsù 7a ualidité de Ltappnoæination du coeur gelé pour LthéLiun.

Les eæpt'essions fi.rnles des caLculs résuLtant des mod.èLes répertoriés dans

Le tableau 7 sont l,es su.Luantes :

- modèLe impuLsi.onneL (expz.essùon (IIf-1L) )
(sl , ,1, f +-4 

1zo'o) (zlt<,t<^ (z)l , fl'a, e 
'r', 

| ft-4)' | - | n o | - - r-r---:-, rZ -l\aJ k.p+ Li ,o F (r i  *  pr)

au Lùeu des

(e12e) .

situatùon remarquabLe qui l,e distùngue iei d.es
, t ,

final V. dn L'ùon He+ est eæactement eonnu

B)o

et

2

ne

^ttz,
ô A

;

) = 4

t_

J .o

( (rrr-12)

.  € t . t z
L L

(v-3) ) :

(t i + k ""),
Ai  A  i  I  (e  i tà ) ' ' ' _\l

1'll
J  / J

a+*w
2

(v-5)

( r+t , )1 f  o  r -o '  -L (cr+er) '
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-  nodèTe onde p lane ( ( I f i -12) (v-2) ) :

d{a
et

9 l L
E i

7

(\!'*11 l-
\  ( t"+e)1f 

L
_12

- modèLe onde pLane orthogonalisée 1 ( (In-L4) et (V-3) ) :

Ji l_ rtu*u (z)f l  n, zlt ,  6ttz ( - I- - - - ; - - : - - | r - : - -

ai k+k; 
-L:= ,. o 

' 
\(t "' 

+ P')'

+ = ! ËL ni nl I (t itù"' .\12
(t i"*k" ') '  ; ;  )* 1e,rt tr)t  f  I  + k'  

l" /  l
V I  

r_  
çe ,+e 1) ,  ,n_r ,/\ lru-'

\  , ; ;  n ( t i "  + k:)r /

(t] *p')'

(ti +kj)z lo r

(tr'*t<!)' l t +

l '

4

rl- 
n"-tî | I

1 t .+ t l L '  
- J

( t  
" "  

+  k : ) "

(v-6 )

et (V-2) )

facteur

et (V-3) ) :

( € :

8A.n1( t i
çe ^rts) I ' t  r 

(#),1,

- nodèle onde plane orthogonali.sée i. ((UFi.4)

Le résuLtat est i.dentique à ft-Z ) multiplië pan Le
r  L = 4  o
|  \ -  ,q  .  ç  . t / ,  s l tz  Fstz  I  

z
|  )  ' ? '  -L  c  ' z  

I|  /  - - - - - -  -  |
L i ;  @, + e;)3 _]

- modèLe onde plane orthogonalisée 2 ((In-lS)

eæpressùon identùque à (V-Z )

- modèLe onde

kt ,)
6" '  f k - k  ( q l

d e  \ 4 /

o z  k 4  k ,
o +

f.f,thooonalisée 
2 ( ( rn-L5)

t (st;(', ' i) ' ' ' \ Ai
i ' o  \  çc r+É i ) t  /

(v-2) ) :,:'' t
et

q i l?
â

r
t r 4r
t :  o

i ' 4
r)
/:-
+ :  v

plane
t = 4

Ir
l /

L 
t 'o

-1

+ P')'

t  ) t ' '

(eJ + kJ)'

- t 2

IrJ

^
12 /+t
l/L

/  \  r . o

27 tzA;  t l l z
t ,  ( € i ,  

" k : ) ,

8A, (É, f ) ' ) '

1;nt')

(V-B )
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Les eæpressions analogues obtenues d.ans Les mod.èLes utiTi,sant une ond.e

couTombùenne et ft-Z) ou (V-3) figurent, en naison de Leur T,ongueur, dnns

L'anneæe V.

IL est ùntér'essant d.e noter que Les d.eut nod.èLes ond.e plane ot,thogonatisée

L et 2 conduisent à d,es résu|tats ùd.enti4ues auee Lthgpothèse du eoeur

gelé ; i'Ls se différencient Lorsque Lton tient eompte de L,état finaL

exaet d.e L'ion He+.

3) Etude dëtaiLlée du modèLe proposé

Du fai-t de La présence de deuæ éLectrons dans La cible, Les nelations

(rrr-20) et (rrr-s4) écrites dans Le cas d.e L,hgdrogène doiuent âtre

neconsidév'ées. L'i.dée de base que nous auons retenu est d.e nous Lùmùter à

un formalisme nonoéleetronique grâee à La pnésence drun paramètre z

(eharge uue par L'éLectron éjecté) déterminable.

Dans un prenùet temps nous alTons neeonsi.d.érer Le terme d., ordre zét,o en

étudi.ant Les contnibutions inter,-éLectnoniques. Ces d.ennières

ùnteruùennent à faible tnansfert et LL est intéressant d., ëualuer leur

impoTtanee dnns l.es colLisions (er\e) ëtudiées ici quù présentent

certaines sùtuatùons de ce tApe.

Dans un seeond temps nous procéderons au calcul complet du terme du

premùen ordre afin de Le comryrer à un caleul approché eontenant Le

paramètre Z' puùs nous enleulerons Le tenne dt ondre 2 en X.X pour tester

La eonuengence dtt déueLoppenent.
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a) terme dt ordne zéro

Dans Le cas de L'héLiun, Lteæpressùon (III-26) d.euLent, en consùdétant Le
J J

terme eæp(ùk.r)-1 (III-56)

dia - tloo" (z)l (oru) Q.e)l - I + e'7.i0 lr.k',,4 5_-_-___--_== ,/" 
4k .o1- Lt rr .r_, enyn'

X æ: l-t re'( ' lo lÔ'r ' tsQ'e)
\ ( zn ; t t t  

; ) J  )  . , , .  ,  )  1  j J  r

+ (1,^?) ôo@ | -7 + eio '" lt: i> ( t: '? l-t + 
"ik' ', lQ,u)ô,rr\ I' \ 

(v_s) (2")* , \(z di/t I

êt, si L'on utiLùse (pour. simp|if ier Les calculs), La simple fonetùon

d'onde hgdrogénotde pour L,état initial

Ôrrrl = reJ /t l ' '*p{-€.r,) (v-ro)

auec Eo =  (27 /76ao) ,

o@- * ponn

q: kLk+
t4
L G: +n'

7 (|çe.a

ê-ql'[r+f -r*t 
-

(t,î * k"')'

(v- I1  )

z e.t
rT2

)lX

é
I
I

2l
lk:)

r
I-t7,
l@\ff 

- 
çe;4çz1z 

'r

au Lieu de (st L'on néglige Les contributùons inter-éLectronùques )

Ja
(t: +

(v-12 )



L'étude de Ltinf luenee des contrùbuti,ons inter-éLeetronùques a été

réali,sée de façon systématique pou? 0e fùæé, puis pour 0o fùæé

(tableaux 2rS puùs 4r5 et  6) .

Tableau 2 : ùnfluence des eontrùbutLon.s inter-éLectroniques dans le

calcul de Ltondre zéno du déueloppement proposé pour 0n = 82"; ku = Z.7lu.o
L ,

E. = hk;/r^ = 8124.6 ev, to = lt<"Vr^ = 8000 ev, En = Êin/r^ = roo ev

- 6L -

0 .
d

k  (u .a ) ondre zér.o

eæpression (V-12)

ordre zéro

erpressi,on (V-L1)

L "

7 "5

2"

2 "5

? '

3"5

4 0

4 '5

5 "

5 "5

6 0

6"5

? "

7 ' 5

g "

.465

.665

.87  0

1 .07  I

1  .28B

1 . .500

1 .7  10

1 . .92L

2 .132

2 .344

2 .555

2 .7  67

2 .97  I

3 .190

3 .402

.1B6

.130

.105

.095

.09L

.092

.093

.094

.092

.08  3

.07  0

.052

.035

.02  L

.012

.L75

.121

.098

.088

.085

.08  5

.08 I

.089

.087

.07  I

. 066

.049

.033

.020

.0L  L



TabLeau 3 :

= 4 6 e V ( k  =
e
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Légende identique au tab\eau Z sauf

1 .B4  u .d .

F
4

=  8 0 7 0 . 6  e V

e tE
e

e.
a

k (u.a) ordre zéro

eæpressi.on (V-L2)

ordre zéro

eæpression ff-lL)

L 0

7 0 5

2"

2 " .5

3 "

? t E

4 0

4os

5 "

5 0 5

6 0

. 437

.645

.855

1 .06  6

1 .277

1 .48B

1 .7  00

1 .912

2 .L23

2 .335

2 .546

.3L6

.7  B6

.560

.430

.335

.252

.1 .77

.  LL3

.065

.033

.015

L .252

.7  3B

.520

.397

.307

.230

.160

.  L00

.056

.0  27

.012

TabLeau 4 : Légende i,dentique au tableau Z sauf UO = t"

ordre zéro

expression (V-12)

ordre zéno

expression (V-11.)

3 .578

8 .686

.010  4

.0L03

8 .355

5 .67  I

L .657

10  
' '

10-?

L 0 - t

I 0-3

10- '

L00"

g0 '

B5 '

B0 '

75 '

? 0 0

60"

4 .205  L0 - t

g .636  L0 -3

.0L  15

.0L  13

g.287 L0-3

6 .455  1  0 ' '

2 . L01  L0 -3
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Tableau 5 : légende i.dentLque au tableau 4 sauf tO = U"

Tableau 6 : Légende identùque au tableau 4 sauf UO = O"

ondre zéro

erpressLon (V-1L)

100 '

90 "

B5 '

8 0 0

7 5 "

7 0 "

600

. 0540

.0830

.09  L6

.0929

.0865

.07  42

.0438

.0496

.0777

.0860

.087  2

.08LL

.0692

.0399

A La Leetune de ses tableaun, on stapençoit que lteæpression !-i.i.) d.onne

une di.ffénence généralement de moins d.e j.0% wr rappott à ft-rz) et ne

sera plus pan La suite pri,se en compte.

0
e ordre zéro

eæpresst)on (V-L2)

ozdre zéro

erpression (V-1L)

700 "

90"

8 5 0

g 0 0

75"

70 "

6 0 0

. 0293

.0592

.0687

.068  L

.0577

.0425

.0  L66

.027  0

, . 05  59

.06  51

.0645

.0544

.0  397

.0148

ordre zéno

expression (V-12)
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b) terme dtordre L

Le calcul complet a été egeetué de manière à âtre conpané à un modèLe

plus sinple ne comportant qu'un opétateur monoëLectroni.que (formaLisme

hyfuogénotde) . Poun diminuer La Longueur des 
,calculs, 

nous auons à nouueau

utiLisé contme fonetion d'onde inùti,ale L'eæpression (v-10).

sù L'on reconsùdère l 'eæpnessùon (rrr-2L) appliquëe à LthéLiun :

oe)
: 

( z/ao tt tro ,( tl r -t+eæpt -iî.;t I ) 6(4-4+K r-E ,) 
( -l+exp[ iP .itr) I 9)

krkn

auec K, - - Ar/z - Lr/z - Z/(aorr) - Z/(aorr) + I/(aonnr) (v_i4)

puùs, si, L'on utùLise (Ifr-ZZ) on obtient :

t ( !z  -n l tz  -Kl  -  r r )  = l / (zn) la t  n*pr t t (p+ Kt-c  -kzn/z)  (v- ls)

où P= lr )+ (É'" '? t '2 '  t  'v '-]6)
J '  o -  *ù+  Kn ) / '  (

Cette dernière reLatLon traduùt La eonseruation de L'énergie lors du choe

(er?e) ; r, dési.gne ùcL L'énengùe d.'i,onLsatùon. La eonstante c eæprine

La différence entre I, et L,ënergi,e E, de L,état fond.amental de

LthéLùun :

c  -  E ,  * l t , l  ( v -12  )
t J

0n retnouue aLnsi La relation généraLe (III-24) où X est maintenant un

opérateur biéL eetronique

, ç=K , - t - k t - / z  f t - l s )
J E '

La eontnibuti,on du prenien ondre s, écrùt

q = 
ilf:;rJi: 

eryz?tp ) [n Krl t -ueæp{ -iî.}, ) ] ùtx,"t#!r-,,,

<".il{;f;P I t -t+exp( ùÎ'i1 ) t,,ù (v-1s )

2Z (v-13)
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L'Lntégra

r =(Qrr
et fourni

r -  4
dofl

d ' o ù  :

S)rtt _ zz ko z llt ",r,æp) | à"(4 rntlr-uerp(-tï.iot tt,
qurkrlr- J I

ê-z + t)ls'u'.t)yt:11-l-- -L-] (v-zz)
\o3 eort / | gZn'1)tz ./ /\ rr LIa:+fl, 

- 
Cj;6I

0n peut Temarquer que Ie terme 1'/z - 2l. /ao+ Z/aj =-.0488/al est faLble

et le terme entne parenthèses de L'expression (V-22) est prattquement

ùdentique à :

-7 / (aore l  
l l  

*  [  1  + eorn ]eæp(-Z e, r r  l f

soit un terme anaLogue à -Z/(aort ) ot) i  (z(e qui résulteraLt de

L'appli .catùon dt un opéxateur monoéLectroni.que :

x, - - L1/2 - z/(aore) ft-23)

auec X' = X, - t"n/Z ft-24)

La déternLnation de Z steffectuena

L'eæpression finale prouenant de ff-22) et

A parti,n de (V-22) on obtient :

tùon sur La uari,able LndLcée 2 concerne Le

z)l  -  Az/z - z/(aorz) + L/(aorn ) l{  rrr)
t Le terrne (anneæe Vf)

I  t  -  e '2t ' 'o ( t"ro + I)+ é: -  zc,
Llzq-

terme

(v-20)

(v-21)

alors par _comparaùson entre

le calcuL auec (V-24).

(e3 * k!)
o?)r t t

ct
z2 kn , l 'o, eæp(ùt1) t'"',,

O @
l - )

lou"
J--

14
rr:rtt 

+ 
çs:47

+zlo{4 7 \ l
le-rr

x C o

2 € o4 ,  6e3 6E3
6':Tn' rut*, 

- 
AlW

(€: d"lz - 28"

v zt'"t"'',1 t
/ \  n l ( t : r t t ) ,

7
(t: + k:)z

(v-25 )
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puùs ùntégrant p,r, parti,es ( (III-30) et (rrr41) ) :

4oB)( u zz at<S<n €: 1
+

t ' L o kt G: + P')3

4

k" ' (e !+k" l ) t

'l<. (t: +p)'' ( eî + çi) [ Ç a
I  L / ,

G3 +P') aJ Gt

al  krkn

7 6(k " -kc "s (xù

k"( t Î  + P ' )a

* kn')u

4

k:)  k j ( t :+t ' )Gj+k:) 'kJ (t! + p')'(ti *

6 L

(ej r k:)n

2  ( f  .  - k  c o s ( U )

o
Z,4  ( k . - k  cos (D )

+ p ' ) ' ( t ]
+

++ +
rPz) 'z (9 t :

7-

kj)3 (5 (

2

(tÎ r

4 . r \ z(tJ + p')z (3 Ç +k"( t j+p" l (s(

2 (k"-k."s(x))

k. ( t3 + ?'))  (r :  +k"

4

(e"'+ k") 5

+ P')(e: + kt)3

4

k" (*+p ' ) ' ( *+k : ) '

7
k: (€: +p")'(st: + kt)

z  (  k "  - k  <os (7o )

k" ( tJ  +p ' ) ' (9 r !+p) '

4  (k"  -  kc"s(x1)

t j  +1.

4
k?+

) ( t: + p,)' (9 t,. + p,)' '

4

(E: +P)'(Lî +*;1t

rI

t lr') 5

7

k" ( t :

4<,
Ç

+ k:) '

+ 6EJ

+

+
+k j ) ' (s*+p ' )

+

" \z

k, " ( t3+kî ) ,  (9*+k: ) ,

4 (k "  -kc .s (x ) i )

k" ( r Î  +p13 (3  t ] f i ) '

,k : ) ' (3e j+k j )(e :+k : ) ' (9*+k: ) "

+k) t  (9c" .+p ' ) '

kJ (r:k:),k3 (g e! + k])(Ç +

_4 (k "  -kc"s (x ) )

+ k!)k" ( t3+p ' )7(s* rp ' )
()
ét ++

+ k:)3 e j  + k : ) '+ k" ' ) '  (

+
(r:

+

2 /d"l

+

8 (k . - kc "5 ( xs )

4

, ) ,(9e3+p

I
1-

8

2

,ç

2 )

P'

KeI
?-

e

k.

t -
\k

+ P')

2€o +

( t" ' r*î) t  (gr:

2r. l  a" *f  2
) k"'  (  É, '  + k]) +

+-
E:

, )

+

\l/lk. (€"' + kt), (S * +p),

2

kÎ (rÎ+fl,(x{ +k})'

kT GJ + p)'(
8+ +

ï P')'k ]  ( t !+  k ] ) ' (s t !

4
( t? +p) ' (gel  +

+4

4

(r: +k"(E:+p ' ) ' (9e!  +  p ' )z

4(k" -k .os f t ) )
ko (e?+t) 'Oe: + k;) '

4  (k"  -  kc ,s l ) )

++
(r:k:)3

(v-26 )+



De même pour

oB)r t t zz
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kÎ (e"' + p.))

1

(v-24)

B k . k
a e

F ' Z

+
t-
Lo]  k i kn  , r ' uo

4
*j (tj+P")'(tj+k.)

4  (k" -k ros(xù
k" (t j + p.)i (e", + k!)

--1
I

I

l

ojz)r zt

k:(t:: + k"')'
6

( €," + k"")4

6 (k"  -  k  c"s(  i l )

+++

k. ( c Î '+ 1tz) +

J  (  k "  - k  c "s (  7 ) )

k- ( t ;  +p ' ) "  ( t :+  k : ) "

(v-27 )

c) terme dtoz,dre 2

Apnès auoùr détermùné Z pour ehaque série de

caLcul du temne du deuæi,ème ordre steffectue,

application de La relation (fII-34)

mesures eæpér,imentaLes, le

eonme pour L'hgdrogène, par

(olr - unrn r -ti.i, ) t itx' | "rr, oÈuloù
(2 n)ttz

) t itx' lV) (v-zs)

P
I
I
I
J-

J
T1- 4

z2 t r .  z
CT

c. ;k tF
J

(eæn(Lkn.

0 - r
l dk
l e
J

+- )

eæp(t)

,)
æ a

I
) l t -1

tF) dt

n

+eæp(

(7 n)trz

auee Rt = -Ar/z - z/(ao*o) - nl tz.

Ce caleul figure aussù dans L'annexe Vf.

n est ànoter que Les ealculs des termes dtordre zéro, un et deur ont été

effectués auec La fonctùon d'onde de Clementù tBSl également uti.Li,sëe pour

Les autres modèLes.

Cette dernùère façon de procéder aera nepni.se pou? tous Les autres gaz

?area étudiés pl La suùte.



- 68 -

4) Comparai,sons auee Les résultats eæpérimentaur

Cette p.ntie un peu fastidieuse est destinée à eouunir de manière

systématique Le eas de LthëLiun à trauers L'eæamen de tous Les résultats

eæpéz'inentaur eæistant à ce joun t4g,BLl .; Le tabLeau zj. page j.1B en

t,éswne Les faits essentiels.

a) angLe dtéjeetùon f iæé

DLsposant de z,ésuLtats expénùmentau.æ pour 0n = B2o (auee respeeti.uement

L00 ev et 46 ev d'énengie pour. Les éLectrons éjectés), une étude

compLète a été entz.eprùse afin d.e testen d.tune part, Les Limites

d.t applicati.on d.e notne tnaitement ëtablies pnécéd.emment pour L, hgdrogène,

d'autre pant, de uérifien La eonstanee de Z poun Les modèLes uti,Li,sant une

onde coulombùenne et pour notre tnaitement.

Le tableau 7 
" 

page suiuante, montre La constance du paranètte Z" La uaLeur

Z = 7 pez'nettant à Lt etpression (V-27 ) de d.onner Le même résuLtat que

eelle fournLe wr Le caleul eæact à tout angle d.e dùffusion, ercepté au

mazimum ( 0O = 5".75 ) où Z = j..Z semble plus approprié.

La figure 9 établùt une comwraison entre Les résultats

notre traLtement (Z = 1.0) (ordre 0 .. .  ,  ordne 0

ordre 0 + 1 + Z - . - . - . - .  - / ,  Le modèLe onde coulombùenne

et Le modèIe impulsi,onnel (-

expérùmentam (I),

+7 t

(Z  =  1 .91  ( - )
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Tableau 7 : comparaison entre Le caLcuL eæact et approché du terrne du

premLer ordre da traitement pnoposé.

(0u = 82o,  E.  = 8L24.6 ev,  Ed.  = 8000 ev,  En = 100 ev) .

oa ordre L (V-26) (V-27)  Z = L-0 (V-27)  Z  =  L-7 (V-27)  Z = L.2

7 0

2"

3 0

4"

5 0

6 '

7 0

- . 1486

- .07  0B

- .047  3

- .0320

- .0L3L

5 .5g  L0 - r

. 01L7

- .1436

- .0697

- .0480

- .03  37

- . 0  14B

4 .7  g  L0 -3

.0  1L6

- .1568

- .07  67

- .0528

- .037  L

- . 0L63

5 .27  L0 '3

.012B

- .  L7  LL

- .0837

- .0576

- .0404

- .0  L7  B

5 .7  5  10 - t

. 0L39

Ltappoi.nt de L'ordre 2 pernet au traitement proposé d'être en bon aecond

auee Lteæpérience et auee Le modèle onde coulombienne, Le modèLe

inpuLsùonnel ne eoncordnnt qutà. haut transfert (0a) 7').  0n peut

toutefois remoz'quer une Légène di.fférenee entre Le modèLe onde

eoulombienne, Le trai,tement proposé et L'eæpér'ùence pr,ès du ma,æ'Lmum

(0a- 5:75), faLt déjà obsensé dans La f igure 4 (cas de Lthgdrogène).

La figure L0 reprend Les poLnts eæperimentaun précëdents comparés auec

d'autres modèLes

Le modèLe onde plane (-- .), Le modèLe onde plane orthogonalisée L

( - , , - . . - . - / ,  Le  modèLe  onde  p lane  o r thogona l i sée  2  ê - .  -  - - )  e t  Le

modèLe impulsi.onnel eouLombùen (-).

SeuL ce dernier modèLe est en bon aeeord auee L'eæpéniënee ; on eonstate

que pour gr) n" Les nod.èLes uti ,Lisant une onde p\ane n'améLionent pas
d /
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Le modèle ùmpuLsLonnel de base. Ce fait est surprenant a priori : La

nécessité de remplacen L'onde plane par une onde coulombi,enne auait été

jugée au déprt i,nuti,Le (HAp. fff), L'énengi,e des éLectrons éjeetés ëtant

de L00 eV. Ceei confLrme L'tmpontance de La correctLon du pnanien ordre du

traùtement proposé, Lequel prend aussi en compte L'influence du potentiel

de La cible sun La trajectoi,r,e c1e Lt éLectron éjecté.

La figure LL permet une compaz.aùson entre Les points expérimentaun

précédents et, ttois modèLes utiLùsant une onde eoulombienne : Le modèLe

onde coulombùenne (-) , Le modèLe onde coulombLenne onthogonalisée L

(--- --) et Le modèLe onde coulombienne orthogonalisée 2 (- ' ,-  -- ' .  ) .  Ces

trois ealculs ont ëté égaTement confrontës d ceuæ de Bonham et Brothers

[77] et en di.fférent de 2% à 4%, ees derniers auteurs tenant compte d'un

terme d'échange par La formuLe approehée :
2 t  I

t - k/k; + k/k'". ft-29)

L'aeeord auec LterpérLence est t rès bon,

modèLes étant mi,nimes, néanmoins i,L faut

prùse en compte dans Les deur modèLes onde

I  =  1 .1  au  L ieu  de  Z  =  7 .0  pour  Le  modèLe

Les dLfférences entre les tnois

noter La ualeun de La charge Z

coulombienne orthogornlisée :

onde eoulombi,enne-

L'étude précédente peut être reprise pour Les résultats expénimentaur à

0e = 82" et une énergie des éLectrons éjeetés de 46 eV- Le tobleau B,

p.ge sui,uante rmontae eomme Le pnéeédent La constance de Z ( égal à L sauf

Pour  0O =  3 " ) .

La fùgure L2 nous donne La possùbnlité de eomparer Les.résultats expér,i-

mentaun auec notre traitement (Z = 1.0), Le modèLe inpuLsi,onnel et Le
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modèLe onde couLombLenne (Z = L.0).

Tableau I : tégende Ldentique au tableau 7 sauf E^. = 8070.6 eV et

Ee = 46 eV'

A
d.

ordre 1 (V-26) z 1.0 ft-27 ) Z = 1. .1  (V-27)

L "

2"

3 0

4"

5 0

6 0

7 0

- . 617

- .  L49

-4 .1g  r c -3

.054

.046

.020

5 .59  L0 -3

- .664

- .17  0

- . 132

.052

.0  47

.02  L

5 .56  L0 -3

- . 73L

- .1B7

- .014

.058

.0  52

.023

6 .11  n -3

L'accond est remarquabLe entre théorùe et erpéri.enee sauf pour Le modèLe

isnptlsionneL" LequeL réalLse un meil leur aecord à part ir de 0a) 5".

La figure L3, analogue à La figure L0" montre Le désaecord entre tous Les

modèles utili.sant une onde plane et Lteæpérience, Le modèLe inpulsionnel

eoul,ombùen néalisant un aceord moAen pour Ua) 5o. Nous pouuons en

déduùre que Les modèles impulsionnel et i.mpuLsi.onnel côu\ombien coneordent

pou? un transfent éLeué, La transformée de Coulomb-Fourier deuerwnt

identique à celle de Fourien.

La figure 14 établit, comme La figure 17, le bon aecord des modèLes onde

eoulombienne (Z = L.0), onde coulombienne orthogonalisée L et 2 (Z = 1..L)

auec L'expérùence.
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En conelusion, les deu.æ études réalùsées à un angle d'éjection fi.æe ont.

permis de montren :

- T'eæeellent accord de notne tnaitement ealculé auec 2 = 1.0t du modèLe

onde eouLombi.enne Z = 1..0, et des modèLes ond.e eouLombienne onthogonaLùsée

1. et 2 (Z = 1.1.) asee L,eæpérienee.

- Le désaeeord. entre tous Les mod.èLes uti.ti,sant une onde p\ane et Les

modèLes inptlsùonnels auee L, eæpérience.
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b) Enengie des éLectrons fùæée

E  =337eV
e

cette eæpëri,enee néalLsée auee des éLeetnons éjectés "rap.Ldes" auaùt pour

but d,e uénLfi.er La eonuergence d.e tous t à" mod.èLes pz.ésentés à haute

énergùe. L'angle de diffusùon (0O= 1Zo) lut déterminé d.e telle façon
(<l

que 6'"'soùt marùmaL. Le tableau I montre qu'ùL est cette fots difficLLe

de choùsio une ualeur préeise de z, Lequet est compris ent?e 1.0 et L.1.

Tableau 9 : eomparaison entre Le ealcul eract et approché pour Le

terme du preni,en ordre du déueloppement proposé.

,d = tro, E,L = 8361.6 ev, Eo = 8000 ev, En = Tsz ev.

e
e ordre 1 (V-26) t  =  7.0 (V-27) Z  =  L . 1  ( V - 2 7 )

720"

LL0 "

L00 '

900

850

B0 '

? 5 0

70 '

600

50"

400

L.20  rc '6

3 .12  tu -6

2 .05  n - t

2 .11  L0 -4

5 .26  L0 -+

B .69  n ' 4

8 .20  n -+

4 .51  n -+

5 .32  L0 -5

L .63  L0 'e

1 .67  r c ' 6

?  . 2 3  L 0 - ?

1 . 6 0  L 0 - 6

1 . 3 7  1 0 ' t

1 . . 8 L  L 0 - +

4.82 rc-+

8 .20  n -4

? .7  1  L0 -+

4 .L0  L0 -+

4 .04  L0 - t

3 .L5  1 .0 ' 6

s .35  L0 '?

7 . g 5  7 0 - ?

L . ?  6  L 0 - 6

1 . 5 L  L 0 ' s

2 . 0 0  L 0 - 4

5 . 3 1 .  L 0 - 4 '

g .02  n '+

8 .48  L0 -+

4 .50  70 -+

4 .45  n ' s

3 .46  L0 -6
- 6

1 .03  10
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En fait, La di,fférenee due au choiæ de Z est négl,i.geable, Le terme dtordre

0 étant pnépondér'ant i.cù. Nous auons donc ehoùsi, arbitratrement Z = 7.0

pou? notre tnai,tement. 0n pouuai,t s'att.endre, en raison du faible effet

cornectif apponté par L'ondre 1., à ee que La contributùon de L'ondre 2

soùt négligeable. Néanmoins, La pnùse en compte de Ltordre 2 modifie Légè-

rement Le nésultat du traùtement proposé dans la régioncompton (0u= 7so

(uoir aussi Les fùgunes 41 5 et g relatiues à L,étude de L,hydrogène).

La figare 1.5 montre L'eæceLlent aceond entre le traitement proposë (Z = 1)

Les nodèLes onde coulombienne orthogonalisée L et 2 (pnatiquement

confondus) et L'eæpérience. 0n remarque cependant que Les modèLes onde

coulombienne orthogonalisée et onde cou\ombienne (non neprésenté ùci)

sous-est,ùment Le ma^æimum de JA, et eecù pour toutes ualeurs d.e Z.

Les autres modèLes rendent égaTenent bien eompte de L'eæpérùenee (fLg.L6).

En eonclus'Lon, La conue?gence entre tous Les modèLes est fornelLement

établie dans ce cas pz,ésent (éLectbons éjectés rapides), Le traitement

proposé réalisant Le mei,Lleur aecord auee lteæpënience.

E  =L00eV
e

Cinq séries d'eæpérùences ont été effeetuëes auee des angles d'incùdence

de 8", 6", 4" , 2" et L" , permettant ainsi de couuyLn un Large domaùne de

ualeuns du transfent k. Les tableauz 10, 11, 72, L3 et L4 donnent La

possibiLitë de déterminer La ualeur de Z, en eomparant Le ealcul eæaet et

approehé du prenien ordte du déueloppement proposé.
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Tableau 10 : mêne Légende que Le tableau I sauf 0d = Bo, E. = 8724 eY

Ee = 7oo ev'

0
e

ondne 1. (V-26) Z = 7.0 (V-27 ) Z = L.1 (V-27)

LL0 "

L00"

95"

90'

B5 '

B0'

75 '

700

600

g.23  n '+

2 .86  n ' t

4 .48  L0-e

6.20  n-3

7 .32  1 .0 -3

7 .23  L0-3

5 . g B  L 0 - ?

4.24  L0 '3

L . 5 4  L 0 ' 3

8 .42  70 -+

2 -7  L  r c ' t

4 . 33  n ' 7

6 .0?  L0 - t

? .27  L0 - t

7  .1 .2  70 -e

5 .85  10 ' t

4 .0g  70 -7

1 . .43  L0 - )

- 4
9 .26  10

2 .gg  L0 -3

4 .77  n -3

6 .68  70 '3

? .93  L0 -3

7 .83  L0 - t

6 .44  r c - !

4 .50 1.0 ' t

1 . . 58  n -3

Tableau L7 : mâme Légende que Le tableau L0 sauf 0d = 6o.

0
e

crdne 1 (V-26) Z = L.0 (V-27 ) Z = L.1 (v-27) Z = 7.2 (V-27 )

LL0"

L00"

90"

85"

g0 '

7 5 0

7 0 0

g . 3 g  f i - 4

2 .1B L0-3

4 . 6 6  L 0 - t

5 . 5 L  L 0 ' 3

5.45 rc- t

4 .53  L0 ' '

3.23 L0-3

5.82 rc -+

L.6? rc-3

3 .g1  1 .0 - '

4 .?  L  1 .0 '3

4.65 L0-7

3 .?  I  L0 - '

2 .5g  L0 - t

. L
6 .40  10

L .83  L0 - '

4 .30  n - '

5 . 18  n ' '

5 . 12  L0 -3

4 .1 .6  L0 ' t

2 .85  L0 - t

6 .gB  L0 -+

2 .00  L0 - t

4 .69  n - )

5 .65  L0 - )

5 .5g  1 .0 -3

4 .54  r c - t

3 .11  r c - t
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: nâne Légende que Le tableau L0 sauf 0d = 4o.

lableau 1.3 : même Légende que Le tableau 70 sauf 0d = 2'.

0
e ordre 1 (V-26) Z = 7.0 (V-27 ) Z = 7.L (V-27)

LL0"

L00"

900

85"

9 0 0

75"

?0 "

6 0 0

-g .63 70- '

- . 0L90

- .0287

- .0315

- .03L9

- .0298

- .0258

- .0155

-9.98 rc-'

- . 0199

- .0301

- .0331

- .0335

- .0313

- .0270

- .0162

- .07L0

- .0218

- .0331

- .0364

- .0369

- .0344

- .0297

- .017  B

0
e ordre 1 (V-26) z  - -  1 .0  f t -27 ) Z = 1.1 (V-27)

LL0 '

700 '

90"

g5 '

B0'

75 "

70 "

65"

60"

-900

-700"

-1.70'

-7200

- .0323

- .0487

- .0635

- .0687

- .07  77

- .07  22

- .0701

- .0658

- .0595

- .0L39

- .0142

- .0142

- .0137

- .0315

- .0478

- .0625

- .0677

- .0706

- .07  L2

- .069L

- .0647

- .0585

- .0124

- .0127

- .0127

- .0123

- .0347

- .0526

- .0687

- .07  44

- .07  7  7

- .0783

- .07  60

- .07  L2

- .0643

- .0137

- .0L40

- .0739

- .0135
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Tableau L4 : mâme légende que Le f,ableau L0 sauf 0d. = 1".

e
e ordre I (V-26) Z = 7.0 (V-27 ) Z = 7.1 (V-27)

700"

90"

g0 '

75 '

70 "

65"

60"

550

50"

40"

30 '

-L00"

-L05 '

-L  70 "

-71.5"

-720 '

-L25"

-L30 '

- . 094

- .127

- .  L53

- .162

- .168

- .  L69

- .  L67

- .  L60

- .  L50

- .  L23

- .090

- .067

- .069

- .07  0

- . 070

- .069

- .068

- .067

- .090

- .  L2L

- .1.47

- . 156

- .161

- .  L62

- .  L60

- .1.54

- .1 .44

- .1.1.8

- . 08  6

- . 06  L

- . 063

- .063

- .064

- .063

- .062

- .061

- .099

- .  L34

- .L6L

- .771

- .777

- .77 I

- . 17  6

- .  L69

- .  1 .59

- .129

- .095

- .067

- .069

- .070

- .07  0

- . 07  0

- . 069

- .067

L'eæamen de ees résultats confirne Les Ltmi,tes déjà trouuées poun Z :

1.0 (  z <1.L sauf pour 0O = 6" où z at te int  i . .2.

Ceci conrespond également auæ ualeurs utili.sées dans Les modèLes onde

eoulombi,enne.

Les tabTeaur L3 et 14 eontiennent des nésultats p?opres au Lobe seeondnùre
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(0e<0 ), Lequel eæiste pour des tnansferts

?etna?que, à ce propost eue Les ualeurs de Z

Lobe bùnaire et 7e lobe secondnire.

/
fa ib les (k(  /  u .d.  0n

diffèrent très peu entre le

t o  =  t o

Le tableau 1.0 indique f .0 < Z < 1.7 mais, en ineluant 7,' ordre 2, Le

L'accord auectraitenent proposé auec le choùæ de Z

L'eæpérience dans La négùon proche du ma.æimu anJS) (fLg.lz).

Les modèLes onde coulomb'Lenne, et onde coulombienne orthogonalisée se

eonfondent pratiquement auee Le traitement proposé. fl est à nemarquer que

Le choi,æ de Z = L.8 augmente L,anp|itude de chaque modèLe, améLiorant

ainsi, L'aeeord auec Les poi.nts eæpérùmentaun au voi.sinage du mari,mum.

Cette uaLeur de Z = 1.8 correspond à T.tamplitude maæimale des modèLes

utilisant une onde eouLombienne.

Les modèLes utili,sant une onde plane pou? déenire L, éLeetron éjecté

(fig.18) sont en désaceord auec L'eæpérienee dtun facteun proehe d.e Z.

ceci démontre eue, nâme à haut transfert, et poun un angLe de dLffusùon

différent d.e celui correspondnnt au naæi.rmtn de Sil f ea = s3zs), Les

modèLes onde plane sont i,nadéquats.

0n a tepnésenté également sun La fi,gure 18 7,e modèle inpulsi,onnel coulom-

bien auec Z

utilùsant une onde eoulombùenne poun)us d'une ualeur identique d.e Z. Ceci

montne qu'il est pLus inportant à haut trunsfert d.e d.éeri.ne correctement

La tnajectoine de LtéLectron éjecté ptutôt que L,état firnl de L,ùon.
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0 .=6 "a

Le tableau 1L indiquai,t Les Limùtes d.es ual,eurs d.e z : i..1 (, ( 1.2. Le

fait de pnendne L'une de ces deuz ualeurs n'amenant pas d.e grand.es

dùfférenees, nous auons consenué Z

accord obsen)é entne L'eæpérience, Le traùtàent proposë et le mod.èLe onde

eoulombienne orthogonalisée 1 (Z = 1.1). Les troùs autres modèLes

utilisant une onde coulombienne sont pratiquement confondus auec Le

précédent et ne sont donc pas représentés. Sur eette mâme figare Ig on

peut noter Le désaccond auee Le modèLe inpuLsionneT, nestrei.gnant eneore

La ualidùté de ce modèLe à un angle de diffusion eorrespondant juste au

nanimun de oB) , od. = s:zs .

La figune 20 démontne également L'i,neffieaci.té des modèles ondes pLanes

orthogonalùsées L et 2 mais, curieusement, Le nodèLe onde plane donne un

bon accord auec L'eæpénience.

ud. = o"

Le tableau 12 fiæait La ualeur de Z à Z = L.0. Nous al)ona toutefois

teprésenté Les nésultats affénents à notne traitement pour deun valeurs de

z : Z = 7.0 et Z = 7.1t en ineluant Le tertne d'ondne 2. 0n obsemte aLors

un mei,l'l 'eur aecond pour La uaLeur Z = 7.1 (fig.21), notre traùtenent se

eonfondant alors auee le modèLe onde eoulombienne orthogorulisée 1 (ehange

Z = 7.L). fL est possible que eette ualeun de Z Légèrement différente de

ceLLep réuuepa rLe tabLeau1 .2so i t d l l eàune f f e td ' e fonc t i ond , , o r l de

Les calculs fùgwnant dnns \es tableau,x ont été néali.sés avee une simple
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foncti.on d'onde hgdtogénotde, alors que les caLculs fùrnw de notre

traitenent (auec Le teme dt ordre 2) L'ont été auec La foncti.on dt onde de

Clqnenti tB5l.

Les modèles onde coulombLenne et onde cou'l,ombLenne orthogonalisée 2 se

eonfondent auec le modèLe onde coulombienne orthogonalisée 7 repnésenté

sur eette même figare 21.

La ualeun déjà pl,us faible du transfert (k = 7.77 î1.a., ke = 2.71 u.a.)

établ,it La Li,mùte de ualùdi,té du modèLe impulsionneT coulombien (non

repnësentë ùeL ed? d.ùfférant dtun faeteur d.e 2.5 en anplùtud.e), et

confùrne L'impui,ssanee des modèLes utilisant une onde plane à déerire Les

situatùons eæpénimental es.

IL est à noter que nous ntauons ps tenu conpte d'un point e,æpéri,mental

unique du Lobe de reeul, d'anpTitude très faible, préférant reponter eette

étude à des tnansfents pLus faibles (pour 0O = Z"et 7") où existent de

nombreur points eæpénimentaun.

uo = '"

Le tableau 1,3 ne perrnettait Ws d'effeetuer un ehoiæ entre Z = L.0 et

Z = 7.7. En i,neluant L'otûe 21 7,t indétermination subsùste et Z doit être

proehe de La ualeun internédi,ai,ne Z = 1.05 eonme 7.e suggèrent Bonham et

Brothers t771. Nous n'auons ps uoulu dépassé dew chillres signi,ficati,fs

pour Z et donc ehoisi. Z = 7.7, ualeur dëjà utilisée préeédemment.

La fùgure 22 æpose Les nésultats de troi.s modèLes eompan,és à L'eæpénience

notre tnaitement (tenne d'ordre 7 et terrne d'ordre 2) et le modèLe onde

eouLombienne orthogonalisée 1 (Z = 7.1). 0n note l,'Lnfluenee non
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néglùgeable de I'i,nelusùon du deuæi,ème ondre dans notre tnaitement,

démontrant aLnsi son importanee pour Les faibles transfents (k = j..00 u.a

ici). L'aceord est très bon, mâme poun Le l,obe d.e recul. A rema?quer,

eomne préeédemment, que Les tnoùs modèLes onde coulombienne (Z = 1.91 et

ondes eoulombienne orthogonaTisêe 1 et 2 ,(Z = 1.1) sont pratiquement

confondus. Nous ne tenons pkus compte des autres modèLes, diffénant de

Lteæpérience d'un faeteur, 2 à 6.

0  "  =  L "a

Le tableau L4 Laùsse Le choi^x entre Z = 7.0 et Z = L.1. Afin de conserue?

7 , , honogéné i . t édespésuL ta t sp récéd 'en t s ' nou8auonaeho i . s i z

L'inelusùon du terme d'ondne deu.x est iei absolutnent nécessaine (uoin

figune 23). L'aceord obsensé auee L'eæpénùenee est bon pou" Le Lobe

prLnei'pal ou lobe binatre et moins bon pour 7.e lobe secondaire ou d.e

reeuL .LemodèLeondecouLomb ienneo r thogonaL i ' sée1 (z

l'aecord duec Lteæpénience pour Le Lobe secondnire sans toutefois

interpréten corneetement tous Les poi.nts eæpérimentaur. Les d.euæ autres

modèLes (onde coulombi,enne Z = 7.L) et onde coulombienne onthogoruli,sée 2

Z = 1..L) pnésentent de peti,tes dùffénenees auec l,e nodèle pnéeédent mais

n' améLi,onent pas L' accord auee'1,, eæpérienee ( f ig.Z4).

La faible ualeur du transfert (k = 0.46 u.a.) senbl,e indùquer La néeessi,té

de prendre en eompte Le tenne d'ondre tnoLs dans notre traitement. D'autre

Pa?t, Ltabsence de sgnétrùe autoun de la dùreeti,on du tnansfent k obseruëe

pour Le Lobe .seeondaire montre L'ùnsuffi.sance de La pneni,ère appnoxi.mati,on

de Bonn, fai't déjà obserué poun des énergùes ineidentes beaueoup plus
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faibl.es [86,87].

En concl,usùon de eette étude réalisée auec une énergi,e des

éjectés fi.æée à L00 eV, on peut remarquer Les points suùuants :

La uaLùdité de notne traùtenent ùncluant Le tetme dt ordre

établùe sauf à très faible transfent (k = 0.46 u.a. et 0d =

charge Z a été fùæée, quelque soi,t Le ttnnsfent, à Z = L.L.

éLeetrons

deu.x est

7 " ) .  La

Les troi.s modèLes utùLùsant une onde eoulombi.enne sont eun aussi. en

tnès bon aeeond auee l'expérience, sauf pout, Le Lobe seeondai.re obserué à

1.". Les charges Z ont été nespeetùuement fùxées à Z = L.L pour Les nodèl.es

ondes coulombiennes orthogonaLùsées 7 et 2, et Le plus souuent à Z = 7.0

poun 7,e modèLe onde eoulombienne.

- le dernier modèLe uti.Li.sant une onde couLombienne (modèLe imptlsionnel

eoulombiei l  est en désaecord poun Les moAen et fai,ble transfert (e'(a"

7,a charge étant Le plus souuent fiæée à Z = L.0.

Les aut?es modèLes utùlùsant une onde plane sont en désaeeord total

auee '1,'expéri,enee, quelque soi,t Le transfert k, La sùtuation s'anéLi'orant

au uoisinage de 0d, = 5:75 qui eorrespond au mati,mun de a6) (oég;^u

Compton ).
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E  =46eV
e

Ces expér'Lenees, réalisées pou? une fai.bLe énergie des électrons éiectés,

constituent un test ùntéressant pour notre traitement. ELLes uont

ëgalement pemnettne de vénifùer 7.e doman)ne de ualeurs de Z obseruées

pnécéd.enrnent ( 1.0

coulombùenne et pour notre tnaitement.

Les angles de diffusion ont été fàæés à 6o , 4o , 2" et L", Le tnansfent k

uori,ant ainsi de k = 2.55 à k = 0.44. Suiuant La procédure définie dnns Le

paragraphe 2 (nelatùons ff-22) et (V-24) ), nous auons tenté de déterminer

Z Wr comparaison ùLy,eete entne le calcul eæact du terme d'ordre un et Le

calcul apg,oehé. Les quatnes tableauz suiuants regroupent l,es résultats

obtenus

Tableau L5 : Légende identique à eelle du tableau I sauf 0d. = 6',

Ei, = 8020.6 eV et Eu = 46 eV.

0e ordre un (V-26) Z = L.0 (V-27) Z = 1.1 (V-27)

LL0"

1.00"

95"

9 0 0

85"

80 "

?5 '

? 0 0

600

6.04 L0-3

.0L28

.0L65

.0L93

.0205

.0796

.0L7  0

.0734

6 .4g  L0 ' t

5 .g5  L0 ' )

. 0L28

.0766

.0796

.0208

.0199

.0L7  2

.0135

6 .40  1 .0 - r

6 .54  L0 -3

.0141

.0183

.0215

.0229

.02L9

.0  1 .8  I

. 0148

7 .04  10 - '
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Tableau 16 : Légende identique à celle du tableau 15 sauf UO = Oo

Tableau L7 Légende identùque à eelle du tableau 15 sauf td = ,"

e
e ordre 1 0-26) Z = 7.0 (V-27) Z =  L .L  (V-27)

1.20"

L70"

100 '

9 5 0

900

850

90"

75 "

?0 '

60 '

5 0 0

. 0L1  L

.02L9

.037  7

.0457

.05  L7

.0543

.0527

.047  4

.0397

.0235

.012L

.0L03

.0  207

.0363

.0444

.0505

.0531

.05L4

.046L

.0383

.0223

.0  LL3

.0  104

.0228

.0400

.0488

.0555

.0584

.0566

.0507

.0422

.0246

.0L24

0
e ordre L (V-26) Z = L.0 (V-27) Z = 1.L (V-27)

720"

LL0 '

L00"

90"

85"

90"

75 "

7 0 0

60"

500

- . 043

- .078

- .  L74

- .141

- .14B

- .1 .49

- . 744

- .133

- .102

- .065

- .050

- .089

- .  L30

- .767

- .  L68

-. L69

- .  L64

- .152

- .7L6

- .07  4

- .055

- .098

- .143

- .L77

- .18  5

- .1 .86

- .180

- .767

- .1.27

- .08L
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TabLeau L8 : l,égende identt)que à celle du tableau 75 sauf 0O = L"

0
e ondre 1 (V-26) z -- L.0 (v-27) Z = 7.1 (V-2?)

1 .L0 "

700"

90 '

85 "

80 "

75 '

70 "

65"

600

50"

4 0 0

- . 335

- .462

- .566

- .602

- .624

- .630

- .62L

- .597

- .559

- .453

- .325

- .360

- .497

- .609

- .648

- .67  2

- .67 I

- . 669

- .643

- .603

- .488

- .350

- .397

- .547

- .67  0

- . 713

- .7  39

- . 7  47

- . 7  36

- .7  0B

- .663

- .536

- .38  5

uo= u"

Le tableau 15 Lndi,quait La ualeur Z = 7.0 mais" si L'on ti,ent compte du

te r ' r ned |ond re2 'L ,aceo rdauecL ,eæpér i eneees ta l néLLo répou rz

(f ig.25). Les nodèLes onde eoulombi,enne (Z = 1.2) et onde eoulombùenne

orthogonalisée 7 et 2 (Z = 1.15 se eonfondent iei et néali,sent également

un bon aceord auee L'eæpérienee. La figure 26 montre Ltincapcité de tous

l,es autres modèLes à décrùre coryeetenent Les résuLtats erpérisnentaux" ee

qui était préuisi,ble a prLoni, uue La faùble énergi.e des éLeetrons

éjectés.

7

--<<::''
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to = o"

Le tabTeau L6 Linùtant Z à Z = L.0 ou Z = 1.L, nous auons ehoi.si,  Z = 1..7

pour consen)en une certaine homogénéité auec Les uaLeurs précédemment

tnouuées. La différence entratnée W" Le ehoùr de L'une de ces deuz

ual.eurs reste tnès faible ieù.

Ltaceond entre notne tran)tement, Les troùs nodèLes utilùsant une onde

eoulomb'Lenne (Z = L.7) et L'expérùence est bon sauf pout'L'uni,que poùnt du

Lobe seeondai,re (fig.27). La fi,gure 2B montre aussi un bon accord entre

L'eæpérienee" Le modèLe onde plane et le modèLe inpulsionnel eoulombùen

(Z = 1.11. Les autres modèLes (ùmpulsùonnel et onde plane onthogonalùsée)

donnent des nésultats Légèrernent supérùeurs à ceu.æ obsenués Lons de

L'eæpénùence.

Cet accond obserué entre tous Les modèLes présentés et L'eæpéni.ence

s'eæpli,que Wr Le fait que L'angle de diffusi,on de 4" eonrespond à lq

valeur mozùmal,e de La section effi.cace tripLement différenti.elTe (région

Compton).

ud. = '"

Le tableau L? fiæe sans aueune anbigutté La ualeur dz panamètre Z à Z = L.

Nous auons eette fois-ei suiuù ee. ehoix, La uaLeur Z = L.7 donnant une

trop grande dLffénence. L'aceord auee L'eæpéri,enee et Les tnoùs modètes

ut+Li,sant une onde eoulombienne (Z = 7.0) est eæcelLent (fLg.29).

Les autres nodèLea ne sont Ws nepnésentés i.ei," leur désaeeord auee

L'eæpérience étant eonsidérabl.e. Ceei est êui.denîîtent du à La faibLe ualeur
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du txansfent k

éjectés.

uo= t "

A eette ualeun de l'angle de diffusùon correspond une ualeun du tnansfert

eætrémement fat)ble (k = 0.44 u.a) , ualeun qui a été eonsi,d,érée eomme

l'imi'te dtapplication de notte trattenent dans Le cas de L,hydrogène

(fng.5). Les calculs ont été effectués auec Z = j..0 poun notre traitement

(tableau 18) et Les tnoùs modèLes onde eoulombienne. L'aceord anec

L'eæpénience est bon (fi,g.30). Cependant l,es poLnts enpénimentaun ùt Lobe

secondaire i,ndiquent une Légène dùssymétrie autour de 7.a dùreetion du

transfert k, fait dëjà remaz,qué poun Le cas Ee = 100 eV et 0d. = 1".

En conclusion de cette sérùe de mesures néalùsées auec une énengie d.es

éLectnons éieetés de 46 eV., on peut obseruer Les poùnts essentùels

suiuants :

L'ineapacLté des modèLes utili,sant une onde pLane à d.écrùne

eorreetement Les nésultats eæpéni,mentauz (sauf pour 0O= 4o et k = k").

Le désaecord auee l,'eæpérùenee du modèLe i,mpulsi,onnel eoulonbien à

moAen et faible transfent (0d< 4").

L' eæeellent agnéement entre notne tm,itement, Les tnois mod.è\.es

utilisant une onde coulombienne et L, expérùenee.

Ces troùs points eonroborent eeuæ d.éjà eæposés dans L'étud.e réalisëe auee

une énergie des éLeetrons éjeetés de 100 eV.

- La di,ffé?ence de ualeurs de Z : Z = i..1 (0d = 6" et 4") et Z = i..0
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( 00=  Z "e t  L " ) .

En=  20  eV

ces eæpériences ont été réal.isées poun deuæ,angles de diffusùon : z" et

1225, ce qui' perrnet d'attei,nd,re d.es ualeurs très faibles du tz,ansfert k

(respectiuement 0.85 et 0.53 u.ù. Le résuTtat attendu de ees eæpénienees

est d'obtenir La confùrnatùon de Lteffet de di,ssymétrie autour de la

dinectùon du tm.nsfert k du Lobe seeondaine, faft déjà obserué pour des

énergies de L'électron éjeeté ptus éLeuées (100 eV et 46 eV).

Les tableauz 1.9 et 20 pernettent , conme précédetmtent, de fiæer la ualeur

de z' Lequel interuùent dnns Les modèl.es utilùsant une onde coulombienne

et dans notre tnaùtement.

Tableau L9 Légende identi,que à celle du tabLeau L5 sauf 0d = 2',

E .  =  8044 .6  eV , Ee = 20 eV'

ee ondre 1 (V-26) z 1.0 (v-27 ) z -- L.L ft-27)

1 .70 '

700"

95"

900

8 5 0

9 0 0

7 5 0

?0"

6 0 0

. 27  0

.358

.392

.4L4

.423

.41.8

.398

.366

.281

.27  0

.359

.394

.4L7

.426

.420

.400

.367

.287

.297

.395

.433

.458

.468

.462

.440

.404

.309



o?dre 1 (V-26) Z = L.0 (V-27) Z = L.1 (V-27)

L 70"

L00 '

9 5 0

90"

85"

800

75"

70 '

65 '

600

50"

.347

.424

.457

.481

.494

.495

.484

.461.

. 430

.397

.302

.308

.382

.4L2

.434

.445

.446

.436

.476

.387

.353

.27  4

.339

.42L

.453

.477

.490

.491

.480

.458

.426

.388

.301

- L 1 L -

Tableau 20 : Légende ùdentique à eelle du tableau L9 sauf od = 7"'25

0 , = 2 o
CT

Le résultat de notre traùtement auec Z = 7.0 est représenté sun La fùgure

3L : Ltaecord est eæeelLent pour Le Lobe bùnaire mais tnès mauuais pour Le

Lobe seeondaùre. fL est surprennnt de eonstaten que Le tnaùtement arrâté à

I 'ordre zéro se confond auee celui, incluant L'ondre deur, tout aumoins en

ce quù eoncerne le lobe binaire. Ceci. est du au fait que Lton se trouue

dans des condùtions teLles que k - kn, régi,on où Les nodèLes uti,Lisant

une onde pLane s'auèrent généralement bons. on renapque également La

eontnibution inportante du terne d'ordre deu.æ (de màne grandeur que celle

d'otdne un) , ceei eonfirnant La eonc'Lusùon de L'étude nel.ati.ue à

L'hydnogène : Les terrnes d'ordre trois ne sont pLus à négliger Lonsque
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Lténergi.e des éLectrons éjectés est inféri,euxe ou égale à 20 eV.

Les trois modèles onde coulombùenne (Z = 1.0) onéLiorent l'aecord auee

L'eæpéni.enee pour Le lobe secondaire sans Le rendne eæcellent pou? dutant:

iL manque un faeteur deu.æ auæ nésuLtats du ealeul pour concorder auee Les

poùnts axpérimentauæ.

La figune 32 montre Le bon aecord entre î.es modèLes onde plane,

ùmpulsionnel eouLombien (Z = L.1) et L'eæpér,i,ence pour Le Lobe bi,naine.

Les résultats des eaLculs relatifs au.æ deun autres modèLes ondes planes

orthogonalùsée L et 2 donnent une onplùtude trop i.mportante au Lobe

binaine, de mêne pour Le modèLe tmptlsLonnel, qui n'est pas représenté

ici,, deuant être rédui.t d'un facteur trois pour fùgurer.

Finalement, aucun nodèLe ne permet de rendre eompte des points

eæpéninentauæ obserués poux Le Lobe secondaire.

- L14 -

od = 1 i25

Nous auons ùei ehoisi Z = L.2 pour notre traitement. La

Z = L.1 et Z = 7.2 est faible pou? le Lobe binnine mai,s

Le Lobe de recuL (facteun de 4) : iL semble que

eætrémement sensi,ble à La uaTeur de Z et à L'incl,usùon

différenee entre

consùdénabLe pour

ee dernier soit

de termes d'ondre

supérieur dnns Le déueloppenent proposé.

L'aecond est eorneet avee L'eæpérienee (fng.33) poun Le Lobe binaùre, et

tnès mauuais pour Le Lobe seeondai.ne. Comme Wévu ùL semble indi,spensabLe

d'inconporen le terme d'ordre troi,s dans notre traitement. Les troùs

modèLes utl.i.sant une onde eoul.ombùenne (Z = 1.2) qnéLiorent L'aeeord ansee

L'eæpérienee, sans tout,efois pouuoLr nendre compte de La dissymétri,e
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obsenuée pour Le Lobe de neeul autoun

autres modèles stauèrent incapables

erpérimentau,æ : Les faibles ualeurs de

expliquent cet échec.

de La di,reetion

de repnodutne

k  e t  k  ( 0 .53  u .ae

de k. Tous Les

Les rësultats

e t  1 . .21  u .a )

En conelus'Lon, ces eæpëniences montrent Ltùnsuffisanee de La premi,ène

approæimation de Born qui nespecte La sgmét)ie autour d.e La di.rection du

tnansfert k. fL resteraùt à éLaborer un tnaitement ineluant d.es effets d.e

second ordre (di'ssymétrie et augnentatùon de L'atnpli,tude du Lobe de necul)

IgBrggJ.

Conelusion génénale

Le tableau 2L 
"e7?oupe 

'l,es 
faùts essentLe1,s obsemsés Lors de la

confnontati.on théori,e - eæpérience.

L ,eæamendeL ,ensembLed .esnésuL ta tseondu i . t a tnpo i .n t ssu ,Luan ts

La ualùdité de notne tnaitenent, prêuue d'apnès L'étude théorLque

réalisée pour L'atome d'hydnogène, est i,ei étabtùe forntellanent. Nott'e

tran)tement donne d'aLlleuns un aceord aussi, satùsfaisant auec L'expénienee

que Les modèLes uti,Lisant une onde eouTombi.enne.

La posstbùLi.té de déterniner La eharge z, sans faine appel altr

résultats eæpérimentaun, est pratiquement toujouns vérùfùée. 0n peut

noter, à ee propos, que z uanie fort peu (z = j..0 ou z = r.j.) et que eette

ualeun eonuùent dans tous Les cas aur mod,èLes uti,Lisant une onde

eoulombienne.

- La Limi,te d'applieation de notre tna'Ltenent (nestneint à L'ordre deu.æ)



-  1.1.7 -

est aussi uëri,fi,ée : Eu ) 20 eV. Dans ce dernùer eas, ùL semble

nécessaire d'i.nclure L'ordre troi,s et, de plus, les effets de dissymétr'ùe

prouerwnt de La seconde appnoæi,mation de Born.

l,e mod.èIe ùmptlsùonnel, qui pernet de relùer dùrectement oB) à fo

densité d'impulsions, ne s'auère justifié quu pour une haute énengi,e des

éLectrons éiectés (Eu 
) L00 eV), et une uaLeun du transfent k très

proche fu kn.

ees dernùènes eonditùons s'applùquent aussi aw nodèLes utùLi,sant une

onde pLane, LesqueTs améTLoy,ent toutefois L'aceond auec Lteæpéni,enee pour

des énergies des éLectrons éjectés pïus faibles.

Le dernier nodèle étudié, modèLe inpulsionne1, eoulombten, qui rel.èue

d'un caleul, de transformée de Coulomb-Fourùer de ltorbi.ta\e d'où se?d,

éjecté L' éLectron, décrLt eornecternent L' eæpénienee pour

change Z Le pLus souuent f iæée à 1.1.

t< ) ke duec une
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VT APPLTCATIONS A L,ETUDE DE L,TONISATTON DES COUCHES EXTERNES DE GAZ

RARES

Le but de ce ehapitne est d'eæaminer La uaTidité de notre

traLtement appliqué à Ltétude de L'ùonisation d.es eouches eæternes 2p du

néon et 3p de l'argon. De nombneu"æ rësultats, obtenus Wr L'équùpe d'1rsag

[90,91J, ont étë publië néeemment (198311985) et uont nous permettre de

confronten des modèLes décnLts précédemment ((UI-L1) à. (m-17)) ainsi

que notre traùtement ((m-24) à (1n46)).

7) Couehe extenne 2p du néon

Nous auons dtabord ëtudié dew séries de résultats eæpérinentatn

obtenus en f i ,xant l tangle d'ëjection à BBo et 67" et enuariant Ltangle de

di,ffusi.on ed. L'objeeti.f poursuiui était de tester La constanee de La

ehange Z, uti,Lisée dans Les mod.èLes faisant appel à une onde eoulombienne,

et uériftée dnns Le cas de L'héLi,un.

La figure 34 perrnet une eompanaison entne L'ezpérienee (EU = 8221..6 eV,

Ed = 8000 eV, Eu = 200 eV et, 0e = 88o), Le modèTe onde eoulombi,enne

orthogonalisée t92l (fl = 4.5) 5 Le nodèLe inpulsionnel et notne tnaùtement

(Z = 2.9). SeuL ce dernùer est en bon aeeord auee Les résultats arpérimen-

tauz pour des angTes de diffusi.on supénùeurs à 2". La ualeur Z = 2.9 a été

ici déterrnùnée pa? eomparaison directe auec L'eæpéri,enee. La méthode

pnéeonisée dnns le ehapi,tre V (relations (V-22) et (V-24) ), qui, donne une

méthode de ealcul de Z, peut s'appliquer sans diffùeultés partieuli,ènes"
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mis à pant La Longueur des eæpressi,ons analyti.ques.

Le fai.t Le plus su"pnenant est Le dësaecord obsem.sé entre Les modèLes onde

coulombienne orthogonalisée et L'eæpér'Lence. tJne des expli,cations

possibles de eet éehec pnouient de L'uti,Lisation de L'approæisnatùon du

eoeu? geLé (h,gp. If), ualidée dans Le cas de L'héliun (eæpressions ft-|)

et (V-3) ) (tes nod.èLes ond.e eoulonbienne )nthogonali,sée étant alors en

très bon aceond auee L'eæpéz.ience), mais'non uénifi,ée dnns le eas du néon.

I1 est à ?enarque? que Le modèLe onde eoulombienne résultant des

eæpnessions (IIf-12) et (IfbL6) donne égalenent un mauuais aceord auec

L'eæpéni.enee (i.L utùTi,se Luù aussi. L'hypothèse du eoeur gelé), bien que Le

choin de La eharge effeetiue eor?esponde au meùLl,eur ajustement possible

auee Les résultat,s e,æpérimentaux [92].

Le modèLe inpulsionnel donne un aeeond satisfai.sant auee L'expérienee pou?

un ang\e de dùffusion 0a) ?o , fait déjà obserué dnns Le ces de

L'héLi,um.

La figure 35, néalùsée pour Les mêmes eonditùons que La fi,gure 34 sauf

ee - 67", confi.rme Les obs.eruations précédentes :

bon aeeord global de notne tnaitement (Z = 2.9) auee ltetpérùenee"

eæeepté à fatble transfert où ltappoint des terrnes d'ordre supénieur du

dëueloppement est eertai.nement néeessa'Lre.

- désaeeord des modèles utili,sant une onde eoulombienne (Z = 4.5).

- accond noAen du nodèLe impulsionnel poun des angLes de dLffusi,on teLs

que  0O)  2 " .

Leoe L'étude de ces dew fùgunes, iL appanaît que not"e modèle est pLus
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approp?té pour déerùre les situations eæpérimentales (sauf à très faùble

tnansfert), eecù étant certainement du au fatt qu'il n'utilise ps cette

hgpothèse du eoeur gelé. r'1, resterait à expliquen La ualeur de La eharge Z

trouuée ùei : Z - 2.9, qui, eorcespond d'aiLTeurs à celle détertni,née par

SLater.

Nous auons ensuùte étudLé deuz autnes sérùes de résultats obtenus en

uori,ant L'angLe d'éieetùon 0u, et en fùæant eeLut de diffusùon 0O à

1. :27 et  9 :44.

La fi,gwre 36, réa|isëe dnns Les mAnes condùtions que Les fi,gures 34 et 35

sauf 0d = 1:27 , correspond à une situati'on de faùbTe transfent

(k = 0.636 u.d 
" 

et indique Le désaccord entre notre traitement (Z = 3.5),

Lemodè leondecouLombLenneo r thogonaL i . sée t92 ]oùz

L'eæpénùenee. La uaLeur Z = 3.5 a été ehoisùe de façon à ajuster au mieun

Les points eæpéri,nentauæ du Lobe bùnai,re ; iL est eentain, au uu des

fi.gures 34 et 35, que notre traitement déueloppé uniquement jusqu'd

L'otdre deu.æ ne peut correctement décri.re des situatùons eæpérimentaLes à

faible transfert. De même, La uaTeur Z = 4.6 du modèIe onde eoulombi,enne

orthogonalisée correspond à un ajustanent des points eæpéninentauæ du Lobe

binaine et ne pennet Ws une deseripti,on correete des points du Lobe

seeondaùre. 0n peut noter à ee propos Le mùninun obsensé dans Le traeé du

Lobe secondaùre du modèLe onde coulombienne orthogonaLùsée, qui n'est pas

uéri.fi,é pæ L'eæpérùenee. Le modèLe onde eoulombienne, uti.Lisant également

L'hypothèse du coeur gelé, est Lui, aussi, en désaecord auec L'eæpérùence

(Z  =  4 .6 )  [ 92 ] .
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L'autre situation expërimentale (0O = g:44 et k = 4.04 u.d. !  ke)

connespond à La régùon compton des a:rpërùences (erze), d.oma,Lne où

général'anent tous Les modèLes donnent un bon aeeord.. Effectiuement, Le

modèLe impuLsionnel réalise un bon aceord auec Lteæpérienee (fig.s?), d.e

mâme que notne tnaitement (Z

déueloppement anrêté au premier ordte sugit Lci Largement, Le terne du

deuni,ène ordre n'apportant qu'une corceetion txès faibLe (eeci auait d.éjà

ëté obserué poun L'héLiwn). La sunpnise uient du nodèLe ond.e eoulombienne

orthogonalisée (z - 8.5) t92l, ùncapable de reproduire La forme eomplète

de la courbe eæpénimentale malgré Le uaste ehoùæ de ualeurs d.e Z essayées

(L0 > z > 1). Le modèLe onde eoulombùenne d.onne Lui aussi un très mauuais

aeeord auee 7,'eæpérience tgZl.

Ltétude de Ltioni,sati,on de La eouehe 2p du néon nous apponte finalement,

Les eontributions suiuantes :

- Le modèl,e inpulsi,onnel reste uaLable dans La région Compton (k = kn)

les modèles utilisant une onde eouTombienne et L'hgpothèse du eoeur

geLé sont en désaccord auee 7,, eæpérience.

Le déueloppement proposé et Linité au deuti,ème ondre agrée

l'eæpérùenee sauf à très faùble tnansfert fn ( I u.d.

IL reste à eæpliquen Les ua|,eurs de Z détermi.nées en ajustant Les

t'ésultats des calcul,s auï ualeurs expénimentales : z = 0.4 à z = s.s,

ual'eurs di.fférant de eelles trouuées précédemnent pour l,héLium où

7.0 < z <1.2.
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2) Couehe ertenne 3p de L'argon

Cornne poun 7e néon, nous auons proeédé à une étude succinte de La

couche externe de L'argon, ilLustrée par dan figures : L'une décriuant

une situatùon à fai,ble tnansfert (0O= 1")r,I 'autre une situation di.te

Compton (k  = kn)  et  0O= 7o) .

La figure 38 nous montre une si,tuation dùte dipoLaine : Le Lobe seeondaire

A est d.t i,mportance égale à eel1.e d?,t Lobe bùnaire ; l,es modèLes onde

eoulombLenne (Z : 2.4) t92l et notne tnan)tement (Z = 2.3) déueloppé à

L'ordne 2 ne réa'l,i,sent, qut un aeeord très mo7en auec les points

eæpérinentaun du Lobe bi,naine et très mauuais pou? ceuï du Lobe

seeondaùne. Pire, 'l,a 
forrne du Lobe secondaine'est tout à fait différente

de eelle préuue pr le modèLe onde coulombienne : L'inexistence du mùnimum

est i,ci, eonftrnée (eas égal,ement du nëon pour 0O = llZZ ).

Quant à notre traùtement, L'appoint des termes d'ondre supéri.eun du

déueLoppement senai,t ùei nécessaire.

La figune 39 (0d = 7") co?respond à La fùgure 3? du néon :

- Le modèLe impulsionnel donne un eæcellent aeeord poun Le Lobe binaùre,

maùs demeure insuffisant poun 7,e lobe seeondnire.

Le nodèle onde coulombienne orthogonaT.isée (Z = 7.1) t92l est en

désaeeord auec L'eæpéni,ence aussi bien pour Le Lobe bLnaLne que

seeondn'Lne.

- notne traitement ( Z = 0.3) anéIiore L'aeeord auee L'eæpéni,enee pou?

Le Lobe bùnaire sans rendre eompte toutefoùs des points eæpérinentauæ du

Lobe seeondaire. 0n peut remarque? La ual,eur du pnanètre Z, très proche

de eell.e trouuée précédemment pour Le néon : (Z = 0.4), malgné'La
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différence d'énergùes des éLectrons ëjectés : 200 eV (néoù pour 1.00 eV

(argoù.

Cette étude de 7,a couche 3p de L'argon confirme Les obsemsations

présentées pou! La eouche 2p du néon :

Le modèLe ùmpul,sùonnet dëerit eorrectement le Lobe binai.re dans La

négi,on Compton.

Les modèles utilisant une onde couLombùenne sont en dësaeeord auee

L'expérienee.

- Le tnaitement proposé (auee des eharges Z uori,ant de 0.3 à 3.5) permet

de décri.re Les poùnts eæpérimentatæ du l.obe binaire sauf à très faible

t ransfer t  (k  <1 u.d.

Cette étude somma'Lre de L'ùonisation de eouehes eæternes de gaz

rores nous a permis d'établùr Les condi,tùons de ualidùté et de justùfùer

L'intérêt de notne trai.ternent, Le seul actuellement pernettant de rendne

compte des sùtuations eæpérimentales uariées (des fai,bles aur grands

tnansferts). fL resteraùt à eæpliquer Les fortes uaniations de Z pan une

méthode préconi,sée dans L'étude du eas de l'héLi,um : ealeul eæaet du terme

du pnemi,ez. ordne du déueloppement p"oposé et détermination di,recte de Z

Wr companaison auec Le æl.cul approehé effectué ùei.
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wr APPLT:ATTINS A L' ETITDE DE L' rlntsartov DES coacHES TNTERNES DE GAz

RARES

n nous a semblé utile de eonsaerer que\ques Wges à L, étude des

eouches internes. D'une W?t, Les résuTtats etpérLmentau.x relatifs à ces

dernières sont ranes tgl à g5l êt, d.tautre wrt, ils constituent un test

très i'ntéressant poun notne trait,qnent da.ns La mesure où ce dernùen prend

en compte uniquanent La couehe où se produLt L'éjectùon. Cette procédure a

été iustifiée poun Les eouches eatennes, étudiéee précédenment, mais peut

paraître a pri,ori di.ffùcLle à enutsager pour des couches ùnternes : un

éLectron éjecté de ces denni.ères est en effet plus sensible à son

enu'tronnement inmédi,at, et en particulier antz eouches externes.

Nous auons d'abord ëtudié Le cas de La couehe 2s du néon où n'existe

qu'une situatùon erpérinentale [91], puis Le eas de La couche 2p de

L'angon pou?uue de nombreut résuLtots expérinentau.æ tg6l.

Couche 2s du néon

La fùgure 40, néalisée pout, une ënergie des éLeetrons éjectés de 200

eV et un angle de di,ffusi.on de 0d. = g:44 , pernet de eonfnonten 7,e

modèl,e impu7.sionnel,, notne trai.tement (Z = 6.2) et un modèLe inpulsi,onnel

coulombien (Z = 3.2) tg?1. Cette figure montne d.ew faùts int'eressants :

Le dësaecord que présente le modèLe impulsi,onnel, alors que noug

soîtmea tout de màne très proche de La régi,on compton (k : kn). La seuLe

eæpLiu.ti'on plausible de ce surprend.nt désaccord ui,ent de l,a ualeun du

1 )
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Tapport de L'énengie d'ionisatLon à L'énergi,e des ,éLectrons éjectés soit

rO / En = 48.5 / 200 = 0.245 beaueoup plus importante que eelle

obseruée dans Les eæpér'Lences précëdentes sur La couche zp du néon :

ri / En = 0.L0. Ceei ùndiquerait une limi,te beaueoup plus séuène quant

à La uaLidité de T,tapproæimation de L'i,mpulsion pour des eouehes internes

k  z  kn  e t  En )  10  I . .

le désaceord de notne traitement, pouruu d'une eharge Z = 6.2 plus

inportante que le panamètre d.'éenan d.e L'onbitale 2s du néon (2.g2) auee

Lteæpérience. Nous ntauons, pour Le moment, aucune eæplùcati,on de ee fait

ean Les ternes d'ordre supénLeur ne deuraùent pas interueni,r uue l'énergie

inportante des éLeetrons éjectés (En = 200 eV).

- Le bon aeeord du modèle impulsionnel coulombien (Z = 3.2), confirmant

La ualidité de ee tnaLtement pour des tnansferts impontants (si,tuatLon

déjà obseruée pour L'héLium).

rL est regrettable de eonstater que eette étude réalùsée pour Le néon 2s

ne stappuie que sur une seule sëri.e de nésuTtats eæpérinentaur, les

surprenants désaecords de notre tnaùtement et du modèLe ùmpuLsùonnel

dernandent une eonfirrnation que L'on peut obtenir en neprenant des

etpérienees du même tgpe mais auee des angles de dLffusion uari,ant de 2" à

10"  .

2) Couche 2p de L'argon

Ces eæpéni'ences reeouurent un large domaine de ualeuns du transfert

k  (0 .73 <k <3.06 )  Les angLes de d. i , f fus i ,on choi ,s i ,s  uar iant  de I "  à  2" .
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L'énergie dtionisatùon de eette couche (f.  = 248.5 eV), et Lténergie des

éLeetrons éieetés choisi,e dans eette étude (En = L50 eV) donnent un

rappont tU / nn de Ltordre de L.6" alons qu'une Limite raisonnable à

La uali,dité de LtapproæimatLon de L'impulsion imposerait un rapport 10

foi,s p\us faLble. C'est poun eette raùson que nous n'auons pas reprësànté

Le modèLe inpulsionnel, Lequel donne une anplùtude de beaucoup supéri,eure

à ceLle obsentée dnns L'expérienee (sauf pour 0O= ?"). Nous auons done

eonfronté notne trai,tement (arrêté d L'ord.ne 2) auee Le mtod.èLe onde

coulombienne orthogonaTisée ou non onthogonalisée de Bonham et Brothers

[92] et auec un traiternent tr,ès réeent de Grun-GrzhimaiTo [98] prenant en

compte La dùstorsùon de La fonetùon d'onde de L'éLeetron ëieeté. Ce

dennùen traitement repnend le modèLe éLaboré par Balashou [99-L00] pour

déerùre Les eoll,Lsions (er?e) nelatùues aun couches erternes du néon et de

Lt  argon.

La premiène sùtuatùon eæpérimentale étudLée eorrespond à un angLe de

dLffusi.on gd = 1o (k = 0.73 u.ù et est Ll lustr,ée par La f i ,gure 41.

Notre traitement (Z = 2.9), Limi,té au terme de deuzième ordre, ne peut

éuidemment donner un bon aeeord pour un si faLble transfert. Le modèLe

onde eouTombùenne orthogonali,sé (z = 9) donne un meilleur aeeord sans

toutefoi,s nendre eompte des poi,nts erpérLmentaur du Lobe seeondnire. Le

modèLe de Balashou n'est pas repnésenté iei, L'amplitude du Lobe bi,nai.ne

étant deuæ fois supérùeure à eelle obseruée expérimentalement tgBl ; pa"

eontre iL déerit eonreetement Les tnois poLnts du Lobe seconda'Lre.

La fi,gure 42 montre une sùtuatLon eæpéntmentale très proche : 0O = t325

et k = 0.802 u.a.. Notne tnaitement (Z = 3.L) rend mi.eut eompte des poùnts

eæpéninentantt sans pourtant bien représenter 1.es deur ninùmas sépanant Le
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Lobe secondaire du Lobe bi,naire. Le modèLe onde eoulombienne (Z = 10.2)

orthogonalLsée donne une bonne descri,ption du Lobe bi,naire mai,s se trouue

en défout pour Le Lobe seeondai,re. Par eontre, Le modète de Balashou

s'aeeonde auec L'eæpéri,enee pour le Lobe seeondaire [98] mais se trouue en

défaut pour Le Lobe binai,re et n'a pa.s été représenté icù.

Lt étude de ces deuz si,tuations eæpérLmentales réaLisées à Taible transfert

(k ( I u.d montre qutùl reste eneore un trauail inportant à effectuen sur

Le pLan théorique à partir dtune approche dùfférente, pui,squtaucun des

trois modèLes proposës donne une deseription globale de L'expérience.

La fi,gure 43 nend compte d'une si,tuati.on expérimentale effeetuée pour un

angle 'de d i f fus i .on 0d = 2o et  un t ransfer t  k  = 1.045 u.a. .  Notre

trai.ternent (Z = 4) donne un eæcel\ent et surprenant aeeord, aussi, bLen

pour Le lobe bi,naire que seeondaire. IL est d'ailleurs intëressant de

constater Les différences de formes entre La eourbe iLLustrant notre

traitenent à Ltordre zéno, ceLLe ineluant 7.e premier ordre et enfLn celle

ineTuant Le deurùème ordre. Ces obseruatùons démontrent une nouuelle fois

Ttimportance eonsidérabLe du terrne de deurLème ordre pour un transfert de

L'ordne d'une unité atomi,que. Le modèLe de Balashou donne iei un très bon

aeeord auee L'eæpénùence, à Lt'Lnuense des modèLes onde eouLombLenne

ineapabLes de reprodui,re simultanénent Le Lobe seeondaire et Le Lobe

binaùne (non z,eprésenté i,ci).

La figure 44 illustre une si.tuatùon eepérimentale réaLisée auec un angLe

de diffusi,on 0O = 4o et un transfert k = 7.875 u.a.. Notre traLtement

(Z = 4.6) et Le modèTe de Balashou tgBl ne rendent pas eompte de

L'amplitude des poùnts expérimentaun du Lobe seeondaire, moi.s donnent un

bon aeeond auee L'expér'ùenee pour Le Lobe bLnaire.
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La f igure 45, réali .sée à grand transfent (k = s.0s6 u.a.) et un angle de

diffusi'on 0, = ? " 
" 

pewnet une confrontati,on d.e tous Les modèLes d.écritsd.

au début de ee paragraphe. Cornme attendu, 7e mod.èLe impulsùonnel ne peut

décnire eette situati,on eæpérimentale, mai.s d.onne néanmoùns une forme

gLobale du Lobe binaire eornecte. Notre traLtement (z = 1.61 améliore Lt

accord auec Les poùnts eæpéz'imentaur du Lobe bi.naùre, maùs ne nend. pas

compte d'e ceur d.u Lobe seeondai,re. Les d.euz derniens modèLes, eeLuù d.e

Balashou [98] et celuù de Bonhan et Brothers tg|J rend.ent mieur compte de

Lt eæpér'tenee, L'anplitud.e du Lobe secondai,ne obtenue par ees calcu\s

demeutant toutefois insuf fisante.

Cette étude des eouehes ùnternes montre que mâme à moyen et haut transfert

aucun modèLe ne perTnet de rendre eompte d.e tous Les faits expérimentantr

obsenuës

Le modèLe onde coulombienne orthogonalùsé d.onne un bon aeeond auec

Ltexpénience pour Le Lobe binaire, à Lraid.e i.L est una,L d.run paramétnage

de z non justùfi 'é et non justi , f iable aetuellement tgzl.

- Le modèLe Le plus éLaboré, eelui de Balashou, sous-est|me Le Lobe d.e

necul pour k = 1.8L5 u.a. et k = 3.056 u.a. et sunestLme Le Lobe bùnai.re à

très faible transfert.

notre modèLe se eomporte honorablement pour une sLtuati,on

interrnédi.ai,re (k

expénimentau-æ du Lobe d.e reeul à haut transfert. De p1us, ùL resterait à

expliquer Les ual,eurs obsez,uées de z (4.6 > z ) 1.0), par une procédune

déjà mi,se en oeuure poun L,héLiun.
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CONCLUSION

L'étude des collisi.ons (e"2e) asgmétriques offre aujourd'hui au

théorùeten de nombreuses possibilLtés de eonfrontatLon théonùe

eæpérienee. Ainsi, notne trauail a pt justifier sans aueune atnbi,guùté Le

modèLe impulsionnel, eomme terme fondnnental d'un déueloppement en

perturbation éLaboré pa? nos soins. Ce dennLen traitement, qui eonstitue

L'oz'i,ginali,té de ee trauaùL, s'est auëré dtune remarquable efficacité dans

L'interpnétation de La plupart des situations expënimentaLes. IL reste

supërieur auæ modèLes ut|Lùsant une onde coulombienne comme desentption de

L'éLeetnon éjeeté, ineapables de nendre eompte de L'erpénienee pour Les

gaz rares autnes que L'héLi,un. rL est néanmoins Limitér surtout à fa.ibLe

transfert d'impttLsion, d'une part par la Longueur des erpressions

analgtiques néeessaLres a'u ealcul de termes d'ordre supérieun du

déueloppement proposé, d'autre part par La compleæité mâme de ces

situati,ons qui nécessùtent, entre autre pour t'héLi,un" La prLse en compte

du terme de second ordre de L'approæimatLon de Born. La supériorité de

notne tra'Ltement rési.de auss'L en La possùbi,Li.té de détenn'Lner La eharge Z

agissant sur L'éLectnon éjecté sans faite appel à un ajustement auee

Lteæpénienee, aetuel défaut des modèles basés sur Ltuti ,Lisation dtune onde

eoulombi.enne.

IL nous reste maùntenant à améLiorer notne traiternent à pLus faible

tnansfent en A ineorporant des effets de eonnect'i,ons de Born de second

ondne, susceptùbles de rendre compte de L'apparùtion d'une dissgnétrùe

autoun de La dùrecti,on de k et de L'augmentati,on de L'anpTitude du Lobe de
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!'ecul ' afin d'eæpli.quer les résultats eæpénimentauæ à plus basse énergie

obtenus W H. Ehnhardt et ses col\aborateurs.

Des déueloppenents sont en coura sur ce dernùen problème et feront L'objet

de pubLi,cations uLtérteures.

fL est souhaitable à t'auenir, que des etpérienees (er|e) soient réalùsées

aussi bùen sun L'atome d'hydrogène, terraùn idéat de eonfz.ontation théori.e

- eæpénience, que sur des gaz rares de struetures plus complexes (krypton

et æénon) et sur des moLéeutes (hgdnogène molécuLaire). Dans ces d.eun

deTniers cas, Les conditions d'appli,cati,on du modèLe impuLsionnel établies

dans ce truuaùL 
" 

pernettront de d.ëterminer auec grand.e précision Les

densLtés d' i'mpulsions de chaque eouche ëLectronùque étud.i,ée, résultats

d'une ùmportance consùdérable pour Les théorici.ens.
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ADDTTIF

1) Nouueauæ résul,tats sur L,hydrogène atomùque

Très réeernment t1011 Le groupe d'Ehrhard.t a obtenu des résu|tats absolus

8u? L'hydrogène atomùque. La proeédure de normalisati,on uti,Lisée d.i.ffèr'e

sensiblement de celle appLi,quée par le groupe d'Trsay t4gl. A faible

transfert et à énengi.e incùdente éLeuée i.L a été établ| [61"102] que la

force d'oseillateur généralisée (II-69) est proponti,onnelle à L'eæpr.ession

t  + per(cosX) (Ad-r )

où p aësigne Le p.ranètre d, asymétrùe ( p = Z pou" un ëLectnon éjecté de

type s et F = I pou? un êLectron éjeeté de type p) et Pz Le poLynôme de

Legendre. Dtautre part, lorsque Le transfert k ) 0, Lassettre et eoLlabo-

rateurs t 1031 ont montré que Lt i.nfluenee des termes suceessi.fs de

LtapptoæimatLon de Born est négligeable d.euant Le terme d'ordre un. Ai,nsi,

La seetùon tri'plement dLfférentLelLe deuient stnictement proportùonnelle à

La force dtosci'Llateun génér,ali,sée et donc à L'expressi,on (Ad.-r).

Ehrhandt et collaborateurs ont alor.s d.éterminé expérimentalement Les

forces d.' oscùtlateuz,s généralisées pour T = 0 fî."ttil et X= n (1."n - fr,

sachant que pour k ) 0 ees deun quantùtés donnent Le même résultat en

uertu de L'eæpz,ession (Ad-r) (Fng. 46) tr04l. La Limùte k + 0 ne pouuant

être atteinte etpér,i,mentalement, (k mùni,mun - kL - kl , il faut proeéden à

une extrapolatLon des résultats (Li.gne conti.nue de La fi.gure 46 obtenue

par ajustement poTynômial en U. Fano [ 105J et Stanaee t 106] ont montré

que eette mâme force d'oseillateur génér,ati.sée est propor.tùonnelle à La
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sect,Lon totale de photoionisation, laquelLe

de 3y" [10?ri07] et permet une pnocédune de

erreu? de noins de 1S7o I j .0 j . ,10g_1j.0].

est eonnue auee une préeision

normaLi,sation entaehée drune

Les rësultats ezpërimentaur montr.ent t10rl sans aueune atnbiguïté Le
décaLage des positions du ma.æinun du Lobe bi.naire et secondaLre (Le

t,ansfert k uariant de 0.zz u.a à 0.6i. u.d. ceci ne peut srerplùquer que

wr Le ?ecou?s du terme d'ondre deut d.e L, approæination de Bonn
(erpnessùon (rr-6s)). La figure 42 t1111 consti.tue un eremple typique d.es
t'ésuI'tats d'Ehnhard.t et coLlabonateurs. on remarque que Le modèLe EBS tljzJ
pt'oposé pa? Baron, Joachain et pitwun eæplique pa,faùtement ie| Les
déuiati'ons angulaùres d.es positions des matimums. De mâme, Ltinsuffùsanee

de La premièr'e approrùmation d.e Born (anplùtud.e du tobe bùnaire surestimée

et atnplitude du Lobe secondaùre sous-estùmëe) apparaît c\airement.

ce trai'tement EBS prend. en compte Les termes de Bot n d., or.dre deur et de
Bonn d'ordre trois, ee d.ernier étant calcuLé dnns L,appnoximation de
Glauben t1131. Le terme d.e Born d.,ord.re deu.æ est i,cù calculé à Lraide de
La relation de fenneture sur Les états j de La eùble ti\zl, ee qui

néeessLte L'Lntroduetion d,un p.ramètt,e w qui coz,nespond à une éne,gie

moaenne d'eæcitation- r l  est f ixé à a = 0.5 ?1.a, maùs ces uariatùons

éuentuel les (0 '5  u-a. (  D (  L  u.a)  n ' in f luencent  res résuLtats  que dans une
proportùon modeste de 5"1,[L7ZJ.

En eonelusion, iL est maintenant bien établt que Ltapport d.e termes

dt ondne supéri'eur de Bonn eonstitue aetuellement Le seul moyen d., erpliquer
quali'tatùuement et quantitatùuement Les résuLtats des eæpérienees

asymétrùques d, Ehrhatdt et eo|Laborateurs.
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2) Nouueau,æ résultats sun l'héLium

Le groupe de Katsez'slautenn (Jung t1091 et MûLter-Fiedler tj.j0l) a

égalemenb publié une séri.e de mesu?es eæpérimentales absoLues pour

LthéLiun. La procédure de normalisatùon reste identique à celle uti.Lùsée

dans Le eas de L'hydrogène. L'énergie incidente ne dépasse pas 600 ev et

cel le d.es électrons éjectés 1.0 eV. La f igutre 48 t1141 constùtue un errs

typique des résultats obtenus sur L'héLLum. 0n remarque eomme précéd.emment

Le nôLe ùmportant du terme de Born d.' ordre d.euæ, Lntenprétant d nouueau

Les déuiations angulaires de positions d.es nanimums des Lobes binaires et

secondn'Lres 
" 

et corcigeant Les différences d'anplitude de ees deur Lobes

obtenus Lorsqu'on utùLi,se la seule pnemLère approæi,mation d.e Born. fL est

à noter ici que le tnaitement EBS ne compo?te p.s Le terme de Bonn d.,ordre

trois, et que L'ëtat f inal a été orthogonalisé à L,état i ,ni, t i ,al p.r La

pnocédure de SclunLdt (relati,on (IIf-13)).

En conclusion, Le traùtement incluant Le seul terme de Bonn d'ordre deur

donne une i.nterpr'étation corcecte des résultats eæpérimentau.æ, une

anéLionati,on possible serait d'utùLiser une meilleure d.escription d.e

L'état i.nitial et de l'état final mais complùqueraLt eonsidérablement Les

ealculs.

Je tùens icù à remerc'Ler Les Professeurs H. Ehrhardt et C.J. Joachai.n qui

m'ont permùs d'utilisen Leurs plus récent,s tésultats dont eertains ne sont

pas enco?e publi,és à ce jour.
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ANNEXE T

Propz.iétés de L'opérateur éuolution U :

Pan défùnitùon, Lt opérateur éuoLution st écrit

a(t,-til = e.æp[iKt/h] eæpt-iH(t+tO) /h] eæptiKt,/fil ( A-r-L )

auecU(- t6 , - t l  =  1 (A- I -Z)

fL uérifùe l' équation diffénenti,elle suiuante

ih è!(t '-t/ = eæptiKt/hl v eæpt-iKt/hl u(t"-t i l  = v tJ(t,-tf (A-r4)

On démontre facùLanent que :

u+{t , - tp = IJ(- to, t )

a ( t , - t l  =  U( t , t t )  a ( t , , - t0 )

I t ( - to, t )  = r i '7( t , - t i l  = u?t,- to)

dtoù La proprùété dtuni.tari.té de

Cet opérateur peut

a ( t , - t l= i . -L /h

u(t , - t i l=L-ù/h

(A-r-4)

( A-r-5 )

( A-r-6 )

L' opé.rateun éuoluti.on Il.

s'eæprime? Wr une relati.on intégrale :

v(tt  )  u(t ,  ,- t i l  (A-r-7 )

exp[ ùKtt /h] V(t.' ) erp[ -iH(t'+t]/h] e.æpt iKt"/h7

( A-I.B )

ausst)
f t
I  d t '

u-to

[tt
I  d t '
I
u-to



-157 -

ANNEXE IT

Foneti.ons d'ondes hydrogénotdes et de Slater

1) harmoniques sphériques

ELLes sont défùni.es paz, :

IL rm (0r to )  =

e t s ù m ( 0 :

RTro (n)

R zro (y)

Rt  ro (v)

R z r t ( n )

R  3 r t  ( n )

R+1(n )

,41).
(L-rù!l erpt LnqJ str'{n omv

,m (A-II-1,)

t + n  9 7
d . sin. '"O
a.o"ib

1  - /
(  -1)  :  (  -L  ) " '  (  (  2L+1 )-zLtl- 

\ 
-z;

T
IL ;m =  ( -L ) " '  IL

n=3

,; (æ)

n)o

L = 0 t t f t = 0  
|  L = i t f r = 0  |  l = 7 r m = ! 7

Yo,o = 1/ (4n)1tz  I  ro ,o = (s /4r f ' 'eos l  I  to , ro=+(3/Bn)eæp(t i .ç)s in |

2) Wrtùes radiales

Rn,L(r,) = - 
H#tl'{ 

r/oot/' ( zs/n)L exp(-p/r) ;^u,'; ( zs /n)

dL)ec ?= Zr/a, et

Ll = f-ttn (n/n-pl (rn'F - q@-P)æq-F-a +
\

où r! désigne Le polynôme associé de

.  - - - )

, L=1 .

= 24(æ -  4)

n=4

13, ræl

u(q- j . )  k- i l  k-n- l )x l Ï  
'

/ . i

Laguerre (A-II-2)

t t = 3

L: (æ)

L=0

-3 (æ ' -  6æ +  6 )

L=L

-60 (xz -1.0æ +20 )

= z ( z/a"|t' erp[ -zr/a o]

( l/aft'(z/a"1'' t, - zr/aol espf-zr/zaoJ

z/(Llt'{27o"1'' tz(zr/ao)z - LnZr/ao + zz I eæp[-zn/3ao]

( 1/z4ltz ( z/aoi'' I ro7oo] erp[-zr./zao]

(4/st) ( t/e i ' '  (z/a"T' t rro/oo - (zr/aofl 
"rp 

L-zr/ t"-oJ

(1/256) (1/rc l t1 (z/aol ' r  r rn/o"f  -  z0(zr/ao)L + Buzr/aor ex p t  -zr /4o'"J

n=L"L=0

11, h) = - l

n=2 "L=0

Li(æ)=zæ-4

n = 2 r L = 1 .

Li (æ) = -6



-158-

3) foncti,ons hAdrogénotdes

Seules figurent iei Les fonetions hydnogénotdes pouuant i.nteruenLn dans
Les æ.Lculs pour Les atomes d'hgdrogène, d.'hëLiun, du néon et de L,angon.
Pou t , s impL i ' f i e rL ,ëcn i tu re ,Lano ta t i onsu 'Luan teaé téadop tée

0o = (e)yri ' '*p[-rrx| = z(EtÎ ' '*pt- Err] roro duec €.t = z/ao.

Qro= (e1/ r1 ' ' t l  -  er r \  eæp[-8"r , ]  =  z(er j ' '  t l  -  €r rJ  yoro e"^p] - r ,1  (Lvee Er= Z/La,

Atr = (.1/.31 r el/n.ltzt 2(e ,r)z - 6 ern + sl e*pt- €rt,J ,
A-= (2/3)(€3) ' ' ' [2(err ) '  -  6ern + 3]  e-xpt ' -er r i  y" ra auec 1= z/sao.

|ry"= ( e]/n)''tr.o cosl eæp[- €rn] = z(sft'( Erf'' ,"r eæpt-€rr] yaro .

Qrrt,= +(el12nl ' ' rro sin| enp[! iq] eÆpt-€"r] = z(31'ztrr eæp[-€,r] y1,1o.1tr)t/ ' .

Qrn= lzçr3nl, ' ' "op^o [ze,r -  (err)a I  enpt-€rn] ,
Qry.= (4/s)(El/2)" ' tzern - (Érn)t Jra,o'c.pi- i r i l  .

Orp,;;.  (e?/gni ' 'sin| eæptl ial IZtrr - (€rr)2 ] eæpf-ert,J ,
Q4tt= (4/S) tert /z)n' ' IZerr - (err)r i  eæpt--rrr] y 1r '14.

!or= lÇ151)" ' , "^os0 [ ( .qr ) t  . -  s(1or) '  +  s€ar ]  exp[- tonJ duee €+ = z /4ao.
Q+r.= 2G+)/1.5) ' ' ' t  ( tnn) t  

'  
-  s (  qr ) "  + s  rnrJ  io ,o e ip f  -Enr1

!u,; ,_t {-tlonjj'sùnl gnt! ie} [ ( eor)i - gl rnr)z + 5 enrl ?Æpt- tor] ,
0orr ;  2( t r t /751 ' ' [  ( rnr ) '  -  s(€+r) '  i  sqr l  *pr - ror ]  t ) , rq  j  

-v

4) orbitales de Slater:

elles ùnteruLennent dans Ltutilùsation des tabLes d.e Clementi et di.ffèrent
des o_rbùtoles hydnogénotdes par Leurs fonetions m.dLales quù ne dàpendent
queden :

Q n'Lrm = N ,''t eæpf-rrl rlrm , auec N eonstante d.e normali.sation.

O)'", QIr:. nt Q)),"onstent identiques à Q,^" Qrr" et Q7,1a.

Qi", = rttsnl''o *p[- r,n] = zre l/sl''o nxp[- r,r] yo,o.

OI; = rz{rusnî''o'æpt-E1n} = rîtltesl' ' i eæpt-Ern} yo,o.

Oli;-- rzelttsnl''t 
"o"e 

eæpt-€,rJ = rîrlnsi' 'f eæpt-€rrJ ya"o.
. ç c .  a  i l 7

Oirr-- + r4/lsrri''r'sùnl eæpftù,e ] eæpt-Ern] = rttltesi''r"enpf-€rnJ y.1,t1.

Oii,-- reÏ/tosri' 'o'eosl e.xp[-e4rl = (z/3) trl /ssl' 'ot ?Æpt-tqn] ya ,o.
. J 0 .  q  , l

0;;r '= +(t\/zton)' '  o' 
"irr 

eæptli,ol æpt- €qr1 = (z/3) f ei/ss|' 'ot eæp[-errl ra,14
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A/IINEXE IIT

L) transformées de Fourùen d'orbitales atomiques; onbitales de L'espd.ce
des inpulsions

Si Q (r) désigne une orbitale queleonque d.e Slater :

Q fol = N ol 'k*pJ-tnt,J ylrm (0r+) , N étant La eonstante de normati.on,
transformée de Fourier en p s'éerùt sous La forne généraLe :

Xrôt -  w(l /znl '4 n (zL) '  , ! , ' .  i i r '  
t  I

f,')L ',###.#e)
orn" f, = h(È.e - îl et h = 1 en unités atomi,ques, 0,
pl rapport É La direeti.on de /.

Ainsi

x,,(pl (le',1''' _
WF-+4iz

\ !pt  -  (zei t l^"  -41
L,- næ;Zfjr--

4!pt - (z?eît/Lts' a. + sel - rcelp'l
n  [ p ' + t r ' ] 4

X.-(p) - (ze"ftttipl cqse^ ornà p 
"o,i?.' - n-lozl777r p

X-tpt -re1di,(:7. r ,f+i:#o 
erpr!ùaoJ

X.^tpt - t:yt{i ' ' [ ip\ tp' - €,2 ] eos e-
3po- - P

( A-rrb1)

nt np sont pnis

ep
-k  eosL  - ke t  X=

J +
(ke  I  k )

x4

x4

(p)

zl'^rpt - (274f'rsrl - o't
n (3)',1 [p, + tr" ] t

f )  ,o,  -  to(r ,T' t r ' ,  -  p ' l
9 t -

t') rot - to(erl,tipr tsel - p'r cose^
7 ? o -  -  P

(p) -i16(€+i''rU tspn - ruiti * ltil t neæ_nftier)t i  0  
- r :



t,,,
5 P t 1

4;0,=
xl,?;

- 1.6 0-

+ ( z erÏ'' t tpl- t s-gi,n; p,' I g?ry,q , eæpt! iart
n  ( iS ) ' , r I pz  +  E r2  J4Y

(s.zt/ l l ' ' t i .pl  tse'o - sp' I  "oso,n  ( 3 5 ) ' t , [ p ,  *  t i  ] ,

t rcfs i i i ' ' fd f  st  o,  er ' { t i t+p)
n ( 351t ' [  p '  + É42 ]  5

,F, [a, b, el -

Ces eæpressùons, quù ont été caTculées pan de nombreuæ auteurs et figurent
dnns de nombreu.r pr.ogrammes, ont été rappelées Lei dans des perspeetiues
dtutilisatLon ulténieures liées notamment aur caleuls analytLques
impliqués poun la méthode de perturbation mise au poLnt dnns ee trauan)L.

2) transformées de Fouri,er-Coulomb

La méthode de caleul exposëe cL-dessous reprend Le formalisme dëueloppé
par Bonhan et Bnothers en prenant eontme are 0z 7a dinection du transfert k
et en uti.Lisant Les coordonnées sphéni,ques.

La transformée de Fourien-Coulomb (T.F.C.) est défi,nie W? :
J - l

L (k,ke) - N ( i . /znT'eæptnzTztr" l  l r t  -  orTrr" l l  eæpti .d-tr l .?l  ot 'kn*pf-enr: '  Yt,n(o,o)- d

x gr[iz'/k", L, i(keo * t".]l l ù. (A-rrr-z)

et si 1. 'on utiLise La relation ùntégrale

x ri,L.l = u. qp{!P/?4.llto"l ,'L'kexp[-t^n] yL,m eæp[ùd,-i"t.] + i(knnu+Ê."./ vtJ
(zny,r(izlk-Jl" J 

;rh;n,, - uirrir,a]. (A_rrr_4)

Prepant. cow.ne di.reetion pnùuilégiée celle du uecteur f, où:
d = È - È^rt -  ut ni  F = en" - ik^u

auec  q '+F '?  k '+  k ! -  Zkk "cosx  +  t ]  *  ? r tùkk " "os t  -  zk :  -  Z i rnk " )

X rË,i.") -w eæptnzTzk.ll o"l nL'keæp[-p r] yr,m e*prtd.]l uttr,'t(, - ,;'//h-tr -TziÛfftùQ| 
J (A-rrFs).

0n est ai,nsi, zumené au ealeul d'une transfornée de Fouri,er n, f, æ on peut
alors utilisen La relation (A-ITFL) du panagraphe précédent.
L'i,ntégration en u s'effeetue à Ltaide de La relati.on :

l 1  ,  -1  c - t r -  1
I u (L - ù 

'(t 
- *oi" d.u = l!b)!!pb) F[a, b; e; u) (A-rrr-6),

Jo  P (e )

Les foncti,ons hgpergéométri,ques [80] préeédentes seront ensuite eæprùmées
en fonction de pol.ynômes de La uaniabl,e w.

d transformée de Founi.er-Coulomb de l'onbi,tale Ls

f rat lj*rrrut un-n (j
r (ù r ,  (b-dl . '

x,:î 'ù",=ff i","IYo,"eæp[-prteæptd.}lu;i/*..t(1.-uji;/u,i l
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et,  sù L'on appLique 7a reLat ion (A-I IT-6)

X^o{k,kr) - fi/n)eæptnù/zt<"1 f tt - t?:/kel rzQ'f'z< f I
d tn l  A

auee A l- !u = g, '*P. ' :  
"?!t  !  

=t]  * k '  + ki  -  Zkk"cosr
e t  B  =  Zkk "eosX-  2k ; -  Zù t r ku
A partir de La définitùon de La fonction hypengéométrique :

F(a,b;e;a) - 1. + ab u + e!_ql)!!p!l_)_p2* ...
e 

--- 
ek+û--A

Ft1.,p;1.;wl = (1-w)-!

X,,ri,î"1 - {2el)tt'e*ptn z7zk"l f r t - izyke l
n

-2€ .  e t  d (A  +  B )  - z i k  +  Zc- a
cl  E,

= (z €172 ( Un) eæp[n z2zn"]f t t-tz./t<n] Â4r"''{ a *

= (z trlt ( 1/ il eæptnzTzk"lft rtdtt<.1 î;/r,-'{t *

3rr* 
ùf {+ k'+ t<!-zt<t<"cosx.) + rr(Zkk"eosl

Ft 1,iz\ke;t;-A/Alf

-a fÏùr"'t(A * Bi'i/r"1
d€'L l

( A-III-7 )

auee d A
G,

7,fi,i.)
8O1, t ) :4

Lro(k,k")

- ;ùr"- e t
B) TAGr+z) + BGr-itoz'fr-.")J

ur_;i lr" 
_.t

-  zk:)  -  z4z'
+ i(2k.2*tr- zdqkcosX - Zt;k"i1

Des uénifieati,ons pat'tielLes^4ç ees résuTtats peuuent âtre réali,sées.
Notamnent si. z*) 0 X.to (F.rT") redonne La tT.ansfornée d.e FourLen de
l. 'orbi.tale l ,s ; et, si t< j"o ei à =€, alors Xno{Ê,î..) + 0.

b) transforrnée de Fouri.er-Coulomb d.e Lt orbitale Zs

rln ri,trIJi,i") - (zdtsf'rttn)axptnù/ztcnt ltt-tz7r<"t q=6u"to * u)^"/o)

f rî,i. t =
it

r rî,iot = r z 4ts j''{ r /n) nrpt nz7zk, I lr rdtp^, o?al;:, ( A + B)^''t'" 
-z

el t ' [  l - iz/ke

-;--z
a-Ê.d

Xl-zat+ n'{aei+ 16ep.+ 42"- atàt<.) + Azn(ziz7k"- 4) + AB'(zùn7k"-z)

+ AB(-i.6i.zVk"- a*"zl\+ ftti+ aep) + a2{ael- er;z'iÇ-tztê,27n;]

rî!i,i") = (zejtsl'ttn)exp[az7zt<n]ftrtz'/t<ul Â"r'ln * ûûr-r,ft *^st 
J

ù = -znt + nz{a{ + zle.z*+ 42"- gk"(kcosL - k"))

+ a{s{Ç- szt lz '-  loelz"- at(keosL - kJt+ 16kr(kcosl -  kn)(z:,z*+ zei l)

+ 16€:(kcosl - t<"t'ru<! - z'1 - rceirzn]l - z"t: + 6e,àk"{keosL - ku))

3 =  4Az( -k "z '+  àkeos l  -  k " )  +  Zerk " )  -  A (46 t .2 ' ) ( kcosk  -k " ) (Z t r+ù)

+ i lBk"ùkcosL -k")'+ 16t,kl(keost - krl - ze{àt<"- sztlk")

+  L6 t l t - (kcos l  -  4 t ' f  sù<" )  +  3e lk .z '+  z€L(kcos t  -  k . ) (z* " -  zk r l
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Lrr
Fouri.en de Vro(r).

De màne :
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^ , 5 0 .  -
,Lh(krkJ redonne La transformée de

X,"ti,i.t = X.r,(i,i,) - (l/'XI,rË,i"t auec €o= €, = € .

x,^{î,i.t = (ze'ltIh)eæptnzTzt<"tlrt-nzTker oi&'ln * ,'iÙt-ia+ ti )
à= a3(4e +  zù  +  Î [ (kcosx  -  k " ) (16k .e+ ek .à)  -  Be ' -  zEtz ' -  Eà 'e ]

+ AI(keodl  -  4|rckle+ f teosL -  kn)(-4lkutz ' -  sz]kJ -  i .6rkz"+ sztaz'+76iZ"J

-16et(kcosr, - n"Îra<! - z' i + loe'tzkle'- z'L'+ oràkn(kcos/, - ke)l

$ = nzt f teosx,  -  kn)(-aeù -  i .6eake| + A(-16k"2*e(keoi l (  -  k")L )

+ A[-32etk!(kcosl  -  kn) + (keos/-  -  k")(16e2ùf z,  *  ù l  *  szet àk.  + sze4k,

-  i .6es tkeosX -  k r ) '  f -sà tcn)  +  3ezk"z*+  z t (kcodt  -  k " ) (z* ' -  zk : ) l

0n peut uér,Lfi,er que si z ) 0, L"^fîrir) redonne La transformée de Founiet,

ae Qr,ft); et, si, k ) 0 et z*= 2e, alors ,i = -B = 0.

c) transformée de Founierloulomb de Lt orbitale Ss

xlrt"ri,i") - (z/BrtrelTsltzurtnzTzk"tftrtitr<.t -ëa,l ;ùoio * ,,
d e l '

{^ri,L"t = ( z/ 3rr) r tl/ sj'' u*pt n i/ zr<"t f t t-tz\t . t r -Àù'-ln * u'i'îr'jt

( A + a )3 a el{ -+zrt/t<l + oz-'/tt"+ 1,LùZ/k" -6)

+ rzt,(A + af n(-2"/t] * z - sii/ke)

+ A3 (a + B)i.zG, - iku)(tz7ke - z"/t<j)

- ÊB{t, - ùkuir-tz"/n! - 32'"/4 + zizTke)

+ 6A'(A + B)z (4t,- zLke) tz"/t<! + tù/t<")

+ A(A + B) '  (Ztr-  z ike) (L2ÇtZ"/ t  !  -  362' i ; /k:

+ 6t,Az (A + B) (ztr- zùke)t f -tz.7t<!" - izTke)

- r ! 0 . t  4  a  l t t
X-,""'tl,l; = ( i.6/s rl t el / s f'zeæptn d/zt<"ll' r rtù/t<"1 Âor''o{ A *

- iz7 p. - l
I

-  znÇtz7t  
" t

ui"îr" 'f,;t+J 3i
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, , t  = -gA4(er+ ù + a3f(kcosx -k")(-gàk.-  L&rk")  + 6Ç+ so{z '+ lzr ,z* '+ àt-zt iz ' I

+ A2 [ (kcosL - k")' (6€12*'- oàt<! - 36Ek'r)]

A2 (keosl  -  k")  (361k, + 120Ç àtr .  *  tzz ' \k")

a2r-azlz*z- so(z*-  er lz*)  + s le lk j l  + A(kcosl  -  k" f  ( -zatr t  + tzrrz '*T")

A(kcosr - kJ' {-soelz" - tzt}2" + zlelk! + f izrl i t<l l

A(kcosl  -  k")  { -2161àk"-  tOAt l rut  n+ 72€:kl)

A( s6tt, z"+ i.z t l z" - z zelt i - ooearù<] I

+ 4B(kcosX -  kuf  { -2 . ï lk .  *  € :k t ;  +  z4(kcosr .  -  kn) ' { (2"  -  t t t lz 'k : )

+ i.44(keosl - ku) {tl z"k, - ,lk'") + 8(11rir't ! - tlz"t)

3 = t t(keos! -  ku)sù(z'+ 4e - sà'k" + rctrzk"l

+ Az[(keosr - k")" (4ztz*kn + oz. 'k" l  -  so{tr"- za/rù<" - oe z'z*."1

+ Az(keosl.  -  k")(4612'- ABiTr '-  6trz" + eEdni + zzÇkl l

+  A(kcos l "  -  k r )  {zz{z* '+  ze/ ,2 '3  -  i .44t lpJ -  rco lz . t l t

+ A[(keosk - k. l t  fsagàt<i) + (keosl -  ku) '(-zztr 'z"kn - naz't lk,  + zzÇkj1

errcaàelt<" + 4atl z"k" - zerlt"t

(kcosL - kr)t (aÇz" - aaz'eltci) + (kcos/ - k") 'ulfr]z"kn - elni l
(kcosL -  ke)24{t tesrk:  -  { rz")  + as{&: -  d 'k")

0n peut uérifier que pour z ) 0 L!rrt,L.) r,edonne La transformée de

Fourier de Lt orbitale 3s.

+

+

+

+

De mêne :
'X- 

rod.,l.rt

X.,,d,i,ot

x,1L,î")

( 8 ,  =

+

+

-tt, ̂.5Q t2 s0 tI_
=  (1 ,0 )  -  

L ld  -  2 (3)  L"o+ Lro .

= ( j./ln) rzeltL*ptnz'yzk"llrrtzTkl Âù''nra + a)-iz'lkn 
-3

[a;,t]Q, + ai.t\ - uA(A+B)€(,I:* t B!,t + sA'(A+B)z (,,tu+ tsùJ

= ( t / sil ( z t /'e.xpt n z7 zk, I I t rtzTt<"1

E,  =  E t  =  e )

itrr'?o * i)fro'fty û;1.
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f r r ,  =  nS  (se  +  sù  +  Aa [ ( kcos t  -  ku ) (54ek "+  nàk r )  -  4Be ' -  g le ' ï

+  A7  [ ( kcos [ .  - k " ) ' ( 10Bek '  +  I zz * t l l  -  ( keosx  -  ke )ke (Lz t t  +

+  A3  (48 {+  ss6e1z*+  i . 44 t t  z ' 2+  Be tz "  -  L0Te ' k l  -  l *à t< i l

+  Az [ ( keos l  -  k r ) t  ( zz&) " )  +  ( kcosL  -  k r ) ' zE (E€ tz * ' -  l s t ' d t< j

+ AL(keosL -  k" ) (2BAeek,  + 1632t{àk"  + 2gBe'd ' ,ku -  Z lOetk l l

-  d2 (zgBt6 z*+ sB4€t  z"  *  4 le4z '? -  sze et t ! .  -  L6aeoàt  i t

+  A(1g2)  (kcos l  -  k" ) t  {e 'à 'k .  -  Zet t< l l

+  A(keos7"  -  kr ) ' ( -Zgï t tù '  -  g6rnZ" *  SZOetk j  +  nZOe4àkl l

+  A (keos /  -  k " ) ( - l zza r6àk ,  -  1152esà ' kn  *  l l szc ' t l l

+

+

+

+

+

+

+

+

+

0n peut

Founi.er

- iù4

-  tztdul

L5  t ' z '  + tz - ' )24

- znl kl)

+ A(zBBEt z* '+ g6tt  dt -  szoe'oi -  zoae6z'kl)

+  B€ ' [ (keost  -  kn) '4BGtt l  -  ià 'k" )  +  (keosL -  k , ) 'z4( ta  i t  -  t t /ù<! ) ]

+ 8t2[ (keosl  -  ko)144( ts  à ' t ,  -  t ' t< ! l  -  a t 'ù t  +  aat6àÇ] .

3ro = d4t(keosX -  ko)( - rc tà l  -  s4€ 'ke\  + At  (keosL -  k" ) '  { -zzkntà)

nt  [ f teos l  -  k r ) ( -z i .Gt ' k " '  *  i .gze 'z* *  ?z iù ' )  +  zBBt4kn +  z IG!àk . ]

Az[(kcosl  -  kn)t  ( -zzeàt i l  *  (kcosL -  kn) '24(-gi t<1" *  zs?;k."  + 6k.z* 'E')

Az(keosL  -  ke ) ( l t sz /k f ,  -  zB l t t z ' -  480€4 t ' -  4 r r td t  +  e56e 'à t i l

A2 {-z88e6kn -  soof àt<" -  144eaà'ku *  zzeonl l

A(keos l  -  k " f  [ (keosr  -  kn) (526e 'ù t i l  *  t t sz /k l  -  864{e 'àk"  *  à 'k " rn11

A(kcosL -  k")  ( -1152 rnk:  -  211.2e' i t<!  + 526t6 2"2 + 192rt  àt  )

A(-sB4e' t l  *  s64J;k" + 4Boe6à'k.)

(keos/.  -  k") '  (6 l ts f t  -  zoletù<i l  + l i .Lz(keosr -  k,) '  (É6 à'k"  -  t ' t t " t

(kcosL -  k ) ( - tsz t 'à3  +  z11zerà t< ! t  +  384(É8kZ - {à 'k ; .

uétifLer que pour z ) 0 /-r1i,l."l red.onne La transfornée de

de L'orbi ta le 3s et ,  pour k )  0 auee Z'= 3t  / -"( î ,1,)  )  0.

û tnansforrnée de Founierloulonb de L'onbùtale Zpy,t

( L - y )  
=  S q i q  = I  t t : r  ( 0 r r t P 1 )

( q z  +  P ' ) '
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+ zi(t I'k" si.nL eïptt ùQ, J eæp[n ù/zt<"]
n r t i,z7k"l

et en utilisant la relatùon (A-III-6) :

X,, ,çî ' l . ;_+Wleæp[nz7zt<"]Lrr i4.L- . l ! tz- tzrkn}F(2, iùx, ,2; .8tn)
dt A' |  t ' [  2]

auec l[z] = r jr tz-tz7t<ul = (L-iz'Jk")ftt- iz\t<"1 et FIi.,p;L;w] = (i. - rlF

UtLli.sant la relatùon L5.2.7 page 55? tS|l

4-  t (1 -  w) Ft l , iz7ke;L;uJ I  -  - (1 -  i?: /k" i  t tz, t i /k" ;Z;uJ
& ù  

.  r .

soit FI 2,tù/t<, ;z;w] = ( 1 - u)- 'z 
/x'

n ,  , J J  g L  ,  r
tr rrr{kl,k:" ) = + z!gÏ' kusint eæp[t ùe"] eæph i/zk. llt t-td/tce I ( Fni/k" )-L

et -d- t(A + a)'ùn'ù"-'l - z(A * iiù' 'A'' 't*-lorr, * à) * B(ze -dzyke)l 
dE

de
-t -) çtL

Trrlf 'Ol") = 1(a/n ) {ti'' k" si'nr eæp[! L tt"]eæp[n zTzt<r l lt t-td/t<. I

X jzTu-, (t + al 'k'-t(,. f t  + t i)

û  =  p2 (z t  *  ù )z '+  zE tz '+  2 rku ( -skuz '+  z rk "+  3àkeosx )  -  *à t .

3  -  p ' ( ze  *  ù4+  €kn (ze '  +  4kk .cos / -  -  4k :  -  | t z *+  zz '2 )  -  z tà ' keos t .

on peut uéni,fier que si, Z') 0, Xr,rrfîrin) nedonne La tnansfonnée de

Fou t i . e r  d .e  L 'o rb i t a le  Zp t tê t ,  s i  k  l 0  e t  Z * - )  Ze r , f -=  0  e t  3=  0 .

otdr-r(0, B1-,{t,

d transformée de Fouri,er-CouTomb de Lt otbitale Zpo

Xrr1t,î"t = (€s/n7oil4yitzo",loo, ; '&-',7-ui' i /r 'Bni. -4. e,r1.oÇ0-q,rttq)
f ttzTt<"1 J. de fu411'-

Tr,"{1,î.) = tffi7rqz7zke, -rL, 
i,l:", 

(uau/a)' |ùr"-n (i.-u)iitk"(k-k.cost['r-ù)7

P I ;z' lt,-t
ï t = | du u (t-uit'|Ç(unu/ai' = ftizTk"lftt-tz\t<ul F(z,i.z|/4 ;r;-B/n)

ù^
enappLLquan tLa reLa t i on (A - I I I - 6 )e tàL ,a i l ede1 '5 -2 -3page55? [80 }

+@" F(a,b;c ;wù = o wo' t  F(a+L;b;e;w)
AD

soit iei :

4 (u r(t,n?:/k,;t;") = F(2,i27k.;1;a)
au

,p*n{i ' l ; -
t- d  l du

&lo

;ù t . - t  _ iz / rc r  I  _?

u'"  (1-u)  ( I .+BqA)
A ,
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on obtùent :

F(z , iùke; r ;w)  = w ùz* /kur l  -  r i 'ù4 '1  + (1 -  r f " 'u '

Calculons à pnésent Le terrne f":

-  f '  -  , t t  ̂ ' " - ' t .  - iz ' lk, t l  -z ^ + , i  l  r
ro

"  J o  É - J ù | L - L e - -  -  ' -  ' '

,  f . .  - i t tu
auee F(2,L2/kè;2;-B/A) = (1 + B/A) Tre\ation établi,e pnéeédemment lors

du calcuL de La transformée de Fourier-coulorùb de Ltorbùtale Zp*r)

1 /  ' J J  1 s : I t 2  t  n  '  ' z t r ' z  - t z ' / r r '
Xrr"ri,i. I - x zlt f'eæpfn z*yzknl lr rtzTn. ] + [ (k-k"cosr ) î'''''( A*a i-' i t-tz7 *"'t

de

+ kiz7k,  A' ' ' r ' - t (  A*Bi 'û. . - i .

,  . j  J  . .1 , t  _  v .  _ k--7 _ i i l t "_Z ^Lr1i,i') = 4i/n{2€')1"eæptnzTzk"lfrrtzTt<r, i' '"' (a + a) 
' (,,t+ i.B )

&. = nzt(k -  k"eosr)(Dt *  ù *  pù + zAk;? 
"ol t  

-  z*Lk"eos.(  + kàê)

+ ZA(k-k"eosl) [ (keosX -  k.)(4ek" *  ùku) -  e i (5,  *  ù l

+ 4(k-k"cosb[t (kcosx. - k")' e'] tzrkJ - à't l - 6l àk"{kcost - k.)l

3 = l ' (zez' .osz + z '"cosl)  -  za(ùzt2eosr + kkuz.t-  k"zteosl)

-  zA(k -  kreosl) [4e'k"  + z '€k" + (keost -  kr)z ' (St  + à)]

+ 4(k -  k"eosl) [ t  (kcosl  -  ko) ' -  e ' ] ( -seàku) -  ztz(keosÀ. -  k")(zk:  -  à ' ) l

0n peut uérift)er que st z') 0 /. rryi,îu) redonne La transformée d.e Fourùer

de L'onbi ta le Zpo et ,  s i .  k )  0 et  Z ' )  Ze t= 0 et  3= 0.
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ANNEXE TV

1) CaLcuL du terme du second ord

La pnani,ère étape consiste à d.éterminen L'élément d.e matriee uil on est

appTùqué l'opétateun Xz en prenant eonme point d.e départ les relations

(III-24) et (III-36)

JIJL - e!.) '<ô(r,)eæptùi, . ;"J(-!+ 1t l  r-a--J -  k: ; l
2 -  

T^  o , r l  Z  r t  n  I*f <ôtu,)eæptùi .;" J (-! + tr,, I 
,-o; 

i 4,' l*oÆr,;;,t >
Jn - ,#,'<n rr-r,te,/'{nrpr-tî.îot - 1)1,- + 

- 
+,- #,,-*^,.r#,",,i,t>

et - A-r(-e47tr3rt".?ot t = eæptùl".int r A( ! ) - tÉrt t - tj".i, I
2 rn(2n)"2 (Zn) t t ,  Z  r ,  Z r ,  Tnt

soit :

t , û P i,)(L =l -L&L eæp[-nt](expt-i.î,]rl - t)eæpti,l..irl a]rt +t(1 ) + i .- uÈ^.]rl
J ràPrFi  

a-  .  -7-  - ' - - -F-  -  -e- -  -  z  r t  r ;  r r '

auec :

|,|
r,t = 

f'eænt-roJ 
eæpti/.)ol {t/ort' a}, = la az,ctg p

r, = 
I*o,-", 

J eæprtf .?1 ar/e lr t/nrù do = -z n

13 = 
leænt-rnl 

expti/.ip r-tÈ..?rt tr/nl = ank'../ [1 - (arets il/p]l/o'
d'où Lteæpression f inale de uW:

- (it)z çî''rÉrîl1 - argts p)l
l z  

' p ,  
p

Le terne de second ondre donne alors La contri,buti,on sui,uante :

ot't)= kt k., (i.t)' ,t l - r- ) dn'r, - arc,lg p)
k r4n ,k*  2  l (L  +pr ) '  (1  +k i ) ' )  pz  p

-  8! t . . ,  ( l  +.  )( !4 t  n, f  -  t  -  -J .  " l l l^-  arcts f l (kk.cos1^-k')krn,  k* kodke k,  dk,  
-  

l (  I  + p" ) ,  (  1 + k:)1Lp2 p,  l

Posons :

f  -k" l - r  _ I  I-lrl-;V,'-rt * ue fJ
g = (1/p') - (arctg il/p1 et h=kk "cosX-k "
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1 41 - 1 - eJk-e.---L99Ê-D ,. 4ko -f ")
î"il"- Ç1 + prz- 

-1lJ-o,f- - 
TJl +T.rzr (1-lÇ1t --

l d  lU -  L  7  _ ! ( k " - kcos l )  __4_ -
k"&" i"atr;  

-q(1 
+naz- 7rtS1 * Trzst- k!(L + p,)) k"(7 + pL) '

, 2a!l1ç--:-kpp-x)'* I - - 24ko -. - f("'+ kJî-l prrÇ- 
' 

t<;t + t Pt 
- 

n-*lti+

! 4q.= - 2(k, - .kcosu + sJ|=-JcpS]- )gplsr - !4; ]<ceÊp. - s(''
kedke- k"pa k"pt k"p+ ( 1 + p' )

Jd  149 - -  2  , 2 ( k "  - kco -QQ, .  B (k "  - kcos / , ) ' - 3gLç !g - -p .
k"dk" kedke- k! p+' kl po k! p, k] p'

_ 3(k. -  keosX)arctg p
k î  P '

té!_t<_z__!go_Êf targlg-p
k!  p '

2) Çalcul du terme de troi,si,ème ol4fe-!_\t.x)_4y_!gqi_tement proposé pour Le
eas de Lthltdrogène atomique

, 3(k" - kcosx)l - 1. - !k---lçc-psD-+ 
ryih + p, 

-  
i :pr-(I-+ p')  

.r-  
kjp'n ;  pt)

,  4(ke - kcosX)z , 2(k" - keoslJ' - g' ''  
k tp ' (7+  p ' )  ku 'pn ( l  +  pz ) '

I d,h - Le9ÊI - 7r6t et I 4- I & _ -kee-ax - h(')
kedke -  ke  kndk "  kndk "  

-  
kn t

d'où f i .nalement

dt'?\= klkes I tl"gh * fg'oh * fgiln + zlt'gwh + z/^'gil" + zfi"h,'J
k ; n ' k +  k o

Pnennnt en compte Le résuLtat pnécéd.ent, Le terme d.e tnoi,sùème ordre (X'.Xl

donne La eontni,bution suiuante :

J?'@ - k,tk" @É)' z'''f J- - * i ff a" ï,il t - anets ill-  
k r4nL  6  k '  [ t  +  kn ' )  (L  +  p ' )  )Lk '  p ,  b  j

soit

d\t-_ - t<!4- I  d- 1L t-  L(f"eh)'  -  
k rn 'ka3  k"dk  k "dk ,k "dk ;

auee :

f"=n"f t  _ r _l" lnift 
- (T +T) l

g et h agant été défi,nùes dans Le p,ragraphe L) de cette anneæe.



k e (  1

141"-_
k "dk " -

!u.
kudk"

1d
i ,&"

+ kTf qi n çnain;r ,rft, = rJ'

fui= ryf; r, qâ-.8, r uf:t#';zq!) -

-16 9-

_4_ ?_,
t

e

,  21(k"  -  kcosX)'  
\yTt + ,ii

_ 22(ko -  keosl )
Çp " ( t  +  p , ) '

SkeosX 7F)-Tj- -

ri""ot * f"d"h * f,glt' + sjli''n +

* |in)gh'''+ Sfijrhte + 6/o'çit'ht'J.

zk. f '4
(1. + k!) '

* B(k. - kco-s-tr)'
k " ( 1  +  p ' ) '

1d 1d t r
k "d4ked \ke

1d  Jd -
kedkek"dk

7&_
ekedke

24(k"  -kcosU -  -_2_1_ t  _48k"_ - l |Og*-__kcp1tr l t  - f '
k f (L  +  p ' ) '  k . (L  +  k l ) '  ( L  +  k " ' ) a  k i ( l  +  p , )a

6, -6(k" - kcost) _ Z4(k, - kcosx)z _ 9_-ggetg_p_
k! pn k"'  pn knn p' k! p'

9 (k. - kcosX ) arcts _p - -3 !!" - kc_qg U - 2.1 (_lS. _: _lSppçtJ'
k j p '  k5 "pa (1  +p ' )  k ! p6 ( t+p , )

* 45(k".-. kqos|) '  aretq p , __3 _ _ 6_(l!" _- _kcosx)'
knop '  k l po ( I  +p ' )  k f pa ( I  +p ' ) '

= k"-o"x)'_ L5(ke -
P8 kut

E(I + nt'

t:SoB!ançle_p
p''

24(k.  -  keosl )
ku' P'

B (k-n

.1Q8(19"_ lepsUlarg:tg_p - 8?LlS- - kcostr)'1 - ' .  -n l  
pn-  

- ; ' r tn  
*  p l

- QGu I kqgsx) B(k. - kcosÀ-)t - g(t '+  
kr -p in  + pr ,  

-  
k : i i (T*  p i ) j  -

Ld  1d  1dh_
k"dk \dk k,,dk;

é'(t) = kr"4
k, n'k4 s

s/lsil^' + sfod'il^* sli'é"n
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ANNEXE V

L) RésuLtat du modèLe onde Coulombienne pour Le cas de LthéLiun

Le modèLe onde Coulombienne (Iff-L6) 
" 

en tenant compte de L'eæpressùon

(V-2),  eonduit  à L'eæpressLon suiuante :

a (  l l znz'/ko
l-eæp[ -2nZ7k" ]

7 ,u o

4 ka.k"frzt:
n'  ka kr l

+ L: ' f  l. t

-  2L : (21 :  -

-  L ' r i f  tA .A j (e iE j f ' e rp [z ' { v i  +  o f  ) / k , ]-  i  j  T? iW,

A;Ai(r^ t ;  ) i t '  eæpfz'(  4;  + ei  ) /kr]  Tz
?, f t (  , f  ;  , r t  j ) '

L' t )E L A;A. i (e ie i )4 'eæ4ù v i  +  v ,  ) /kr l
i  t  ( . ' i t  g2  . t t '

! 4

r,l

auee r. = rc:c; + oiooteos(Q;" - <rp + tnici - cio)tstn('?^" - ,r;)

T.  =  (CÀCi  +  D^Dr )eos fQ ;  -  e i  +  (27k " )Log (dc1  ? ; /? t , r t ^ t ]

+  (DrCn -  CrD))s in t  e i  -  e j  +  (27k, )Log( ,Xi  p ,  /e t  L f t ;  ) l

T3= (c :c t  +o ior )eos[ 'P :  -qâ +  (27k, ) r 'og( ,4 /u) ]

+ (oic, - ciDr)sin[ qi - qt + (27k")nog(,&,/ g, ) ]

et  C,  = t lz '  +  k)1 -  k"kr reosX -  (Z '+ t^  ) (  t ;2  + p ' ) /2

cl = r^2 z'+ klq -(z*+ e,) (ei + t<jl/z

D^ = €,  z ' (keosl  -  kr )  +  k" t i  e t  p |  =  - t ràk,  + k . r l

q = - anctg [Zk"t, /(tr '  + k' - k:)] ,  9, = -arctg [Zk,t"

&^=  (  t ^ ' +  p ' ) / 2  ,  Q ;  =  (1 /2 ) [ ( t ^ '  +  k '  -  k j ) '  +  ak l r z14 tz

*^"-- er" = (1/2)( t^' + kj)

trti - r<itt

f
4

_T
4

4; zst" eit' ; L,a =
( 2 + t ; ) t

2 s t z € r t l '
( 2  +e . ) t  [ L  +  ( k7 (2  +€ ) ' )  ] "

où A^ et €^ ont été déternLnés par Clementi [85], et Er= Z/ao= ].
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i l

Partant des relations (rrr-rs), (ru-i.6) et (v-z) te modèle ond.e

CouLombi .enneor thogonaLiséedonne7, |eæpressùonsuiuante

o't'- znz7k"- (l-eÆpf:zn%:D 4&.
n ' k i k +

+

T4 x L: lzzulrt:o tr)'' 'ezp[zlv,*,ti)/k"] T z'  o 
L, I A^ftrl,i it

t F(u t' I I "W*, Ë'eæpr 
z?u," +,r) ) /k,J ro

-2 F(U t L A iAi ( t; t, f 
'enp[ 

Z( o.' 
-l

; 1 ,x,,(;h: F- :+ Qr) /k.t 
" 

1

auee F(k ) :  I  I  B  4 . iA i  (e^q ! t ' ' (  e^+  q )
i  J  [ ( t ;  + t 1  ) -  +  k L J " '

e t T o  _  i .' - (I - rl

? t = 
,, 2t249 -L I T niûlEJ2't'eæptd{ oi- (l-exPr:ziflTJt m, î f 

-fgpr- +  e j  ) / k "J  To

3) Réeultat du modèLe ond.e couLo@g_4 ppur,Le eas deu_6- y,y4!., ?e

Prenant conme point de dépant les e*pressi,ons (r:ij-ls), (:-.Ir-16) et (v_z)

on obti,ent :

otlt- **ç , ,. (?\zi/!"J,, .. ,,l t:' ZI!#a;J,,erp[2,( w^ + a1 )/ku] r,-nzk .k4( t -eæpt-z ; tTJ)  -L" i l  
e ,

+ (Ll - zF(DLl )"y 2+;4i(t,.to )t' 'enp[z'{ e," + Qi )/ke] rt,  r  (e :$  ) ,

+ zL, (1,, - \F(UL:) Z 24,!i,!t^ ti!'trexp[2,{ <f + a, t/k; rrl
;2 (p i ) reedî  -  

J
auec T, L_ rz=4Çt



A L'aide de la relation (III-17), Le modèLe inptlsLonnel Coulonbien donne

oG)= - .  2n474, =,= -  4=*^*",2IAr4t . ( t ,  t r . )"eæp[z ' (  ( ,  +{ t ) /keJ Tz
( 1-eæp[ -2nï/k" ] ) n'k;ka i i (,h (,ft; ,^;)'

-172-

4) Résultat du modèLe imrylsionnel CouTombi,en

Ranarque : Les ealeuls relatùfs duæ eas du néon et de Ltangon donnent des

eæpressùons semblabLes à celles rencontrées dnns le cas de L'hélium auec

coutme seule di,ffénenee un bien plus grand nombre de termes analgtiques.



1) RésuLtat du ealeul du
ArTnATf?tn 

-
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ANNEXE VI

terme d' ordre 0 du traitement_p!9p9Êg_p9ur_fg_ cas

la fonction d'onde

(v-27 )

k ] { t i  +  p ' ) ( t i + k " 2 )

En négli'geant Les contributùons inter-éLectronùques et en utilisant la

fonction dtonde de clenenti tgsl pour L,état inùtial,  on obtient, au Lieu

de L'expressùon (V-IZ)

d') = ryW"lf A.(e^i" ( - l_ _ _ __! l '-  n 'k;k '  L;  
-  

l (  e;+' i i - t ,  
-  

ETnpJJ

2) lésultat_ dU.çaLcuL du terne du_ptrent_e_f_qd.r9_@Lyglfe1nefi pr,gpo_sé pour
LeeasdW-

Partant des expressLons ft-19) et (v-24) et uti.Lùsant

de Clqnentt tBïl, on obti.ent, au Lieu d.e Lterpressùon

é"tat: aAk{ry,z L LA,At r{ rll't,l _____l_ =k,kan '  ;  i  IEG, ,+p, ) i f i7* ,1

kw:)
-  2(k"  -  kcosx)  L Z(k"  -  kcosr)  4k"( €,,i i .FGt, +V1' ' -ff ir;),+ 

{rr, * i;)Ti,-i kl) '

.ffi+
- G1;n+rr'.-n"l

2
( t,;'r-rîT€; + T:iï 

- ( €;i
.4

i k:)1G; ;  k :  )



3) Résultat du calcul du terne dtordre dew (X.X) du
pourLeeasW
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de Ltetpression (V-ZB) on obti.ent :

tlgttJ1e_ ln 9 ry W 9- pg e g

I
+ k;)t-(i;i n;t

I
ir(r' + p1)

2
k!(r^' + p') '( tf * p')

-B(k" -  keosi.)L
k! (  t ; r  + e'X 9; ç O;St

L
k!{ç  + k: t (e;  , )

_ _ _ _  I  _
(  t ; '  +  k : ) 1 (  , i  *  p )

__2
k i {e r '+  k } ) ( r , '+  p ' ) '

- -qlk. --Lc-osl)
k r ( t ; ' +  k r ' ) z ( t t '  +  p ) '

B(  k "  -  keos l ) '  Iwrl

A partir

d'1.; : LBktk" ?z
rP  k^ko

k ] ) ' ( e  , "+  k j )

I
( t / ' +k ) (e f * k : ) '

2(kL--kepÊt.)__
k l ( e ; ' +  p ' ) 2 ( t r "  +  p , )

k ] (  e t '  +  k j ) ' (  e n l  +  p z )

B

4-kg tY+
k i ( t ; "  +

B (k 
" 

- kcosl)z *
k j (e , '  +  p") t  (  t r "  +  p ' )  

'

k ! ( t , ,  + +  p ' )k|) ( t, '

4
kj{ rf k ] ) " ( t r ' +  p ' )+

2
k : (E ; '  +  k " . )  (  e r ,  +  p ' ) "  

'

__ _zJk s_-JeoeJ L ___.
k ] {Ç  +  k } ) ( t , "  +  p ' ) '

2
p ' ) ( t r "+  p ' ) '

-  keost )LB (k"
k i (  r , '+

w
2 ( k "  - k c o s x )

B ( k u  -  k e o s X ) '
kj{ r i  + ki)  (  r I


