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I n t roduc t i on

Lo rsqu rune  pa r t l cu le  l nc iden te  géné ra lemen t  sans  a t ruc tu re  (pho ton ,  é lec -

t r o n ,  a t o m e ,  i o n s r . . . )  v i e n t  f r a p p e r  u n e  c i b l e  c o n s t l t u é e  p a r  u n e  p a r t i c u -

l e  possédan t  ou  non  une  s t ruc tu re  i nÈe rne ,  e l l e  sub i t  en  géné ra1  une  l n -

t e rac t i on  qu l  condu i t  à  obse rve r  sa  t r a jec to l re  de  d l f f us ion .  Au  cou rs  de

c e  p r o c e s s u a ,  l a  c l b l e  p e u t  r e s t e r  d e n s  e o n  é t a t  i n i t i a l  ( f t  s r a g l r a  a l o r s

d e  c h o c s  é l a s t l q u e s )  o ù  e l l e  p e u t  ê t r e  p o r t é e  à  u n  é t a t  e x c i t é  s l  1 r é n e r -

g i e  i n c i d e n t . e  e s t  a s s e z  é l e v é e  ( i f  s r a g i r a  a l o r s  d e  c h o c s  i n é l a s t i q u e s ) -

D a n s  c e r t a l n s  c a s ,  l a  c l b l e  p e u t  ê t r e  d l e s o c l é e  e n  c e r t a i n e  f r a g m e n t e .  L a

p l u s  s l m p l e  d e  c e e  d e r n i è r e s  e i t u a t l o n s  c o n e i s t e  e n  l r i o n l s a t i o n  d l u n e  c i -

b l e  a t o m i q u e  o u  m o l é c u l a i r e  a v e c  é m i s s l o n  d r u n  é l e c t r o n  é j e c t é .

Le  p résen t  t r ava l l  conce rne  tou t  pa r t l cu l i è remen t  de  te l s  phénomènes  é tu -

d i é s  p a r  s p e c t r o s c o p l e  d e  d i f f u s i o n  o ù  l r o n  d é t e c t e  l e  s p e c t r e  d e s  p e r t e e

d t é n e r g i e  d e  l a  p a r t l c u l e  d i f f u s é e .  L e s  e x p é r l e n c e s  d e  d l f f u e i o n  c o n s t i -

t uen t  une  mé thode  d r i nvee t i ga t i on  de  g rande  i n tê re t  en  é tudee  de  l a  eÈru -

c tu re  de  l a  ma t l è re .  L rana l yse  théo r l que  des  phénomènes  de  choc  ee t  donc

d fune  lmpor tance  fondamen ta le .  O r  seu l s  un  pe t i t  nombre  de  p rob lèmee  de

d i f f us ion  admet ten t  des  so lu t i ons  ana l y t . l ques  exac tes .  En  géné ra l  ces  p ro -

b1èmes  ex igen t  des  mé thodes  app rochéee  pa r t i cu l i è res  adap tées  au  gen re  du

p rob lème  cons idé ré .  Pou r  des  éne rg ies  l nc iden tes  co r resPondan t  à  que lques

d l z a i n e s  d e  f o l e  l r é n e r g i e  d r l o n i s a t l o n  d r u n e  c o u c h e  d o n n é e ,  l a  d e s c r l -

p t i on  des  spec t res  obse rvés  re lève  de  l a  p rem lè re  aPProx ima t l on  de  Bo rn .

Sous  ce t te  app rox ima t l on ,  l e  cas  de  l r a tome  d thyd rogène  fou rn i t  l r l n té res -

san t ,e  s i t ua t i on  de  pe rme t t re  un  ca l cu l  exac t  de  l a  sec t l on  e f f i cace  de

d i f f u s l o n  l n é l a s t i q u e .



- 5 -

Une  au t re  app rox ima t i on  u l t é r l eu re  t r ès  lmpor tan te ,  d i t e  app rox lma t l on  de

l r i m p u l s l o n ,  p e r m e t  d e  r e l l e r  l a  s e c t l o n  e f f i c a c e  d e  d i f f u e l o n . d u  e e c o n d

o r d r e  ( d l f f é r e n t i e l l e  e n  a n g l e  e t  e n  é n e r g l e  d e  l a .  p a r t l c u l e  d l f f u s é e )  à

un  concep t  quan t l que  fondamen ta l  11é  d l rec temen t  à  l a  dene t té  d r impu ls lons

des  é lec t rons  de  l a  c i b l e ,  enco re  appe lé  p ro f i l  Compton .  Lo reque  l es  con -

d i t i ons  d tapp l l ca t i on  de  ce t te  deux lème  app rox ima t i on  ne  son t  p lus  vé r i -

f i ées ,  une  d l f f é rence  ou  dé fau t  compÈon  es t  obse rvée  en t re  l e  ca l cu l  im -

pu l s i onne l  e t .  1e  spec t re  expé r imen ta l  .

Une  théo r i e  a  é té  déve loppée  pou r  rend re  compte  de  cee  e f f e t s  e t  en  donne r

une  i n te rp ré ta t l on  phys ique .  E l l e  a  é té  app l l quée  dans  l e  cae  des  c lb les

a tom iques  en  condu i san t  à  des  acco rds  t ou t .  à  f a i t  sa t l s fa l san ts  avec  l r ex -

p é r i e n c e .

L e  p r é s e n t  t r a v a i l  s e  p r o p o s e  d r a b o r d e r  l e  c a s  d e s  c l b l e s  m o l é c u l a i r e e  o u

s o I l d e s ,  p o u r  I e s q u e l l e s  1 e s  c a l c u l s  s o n t  b e a u c o u p  p l u s  c o m p l e x e s .

Une  p rem lè re  pa r t i e  de  ce  t rava l l  r appe l l e ra  l a  t héo r l e  géné ra le  dee  co l -

l i s l o n s .  D a n s  l a  s e c o n d e  p a r t t e ,  l r a p p r o x i m a t i o n  d e  l r l m p u l e i o n  e s t  d l s c u -

tée  e t  l e  p ro f l l  Compton  a ins l  que  l es  co r rec t l ons  à  ce t t e  app rox ima t i on .

La  deux ième  pa r t i e  expose  un  t ra l t emen t  mo lécu la l re  qu i  se ra  app l l qué  à  l a

mo lécu le  H .  e t  don t  l es  résu l t a t s  se ron t  comparés  aux  mesu res  ex i s tan tes
z

ayan t .  m ls  en  év ldence  l r ex ie tence  du  dé fau t  Compton .  Ce  dé fau t ,  don t  on

s a i t  a u j o u r d r h u l  q u r l 1  r é s u l t e  d e  l r i n t e r a c t l o n  p o s t - c o l l i s i o n n e l l e  e n t r e

1 t é l e c t r o n  é j e c t é  e t  l r l o n  r e s t a n t ,  e x l s t e  é g a l e m e n t  p o u r  l e s  s o l l d e e .  U n

modè le  de  ca l cu l  s lmp le  en  es t  déve loppé  l c i .  Une  p rem lè re  app l l ca t l on  du

ca l cu1  du  dé fau t  Conp ton  es t  r appo r tée  pou r  l r a l um in lum,  don t  l a  e t ruc tu re

é lec t ron lque  p réeen te  dee  ca rac té r i s t l quee  l n té reesan tes  pou r  1 ré tude  du

dé fauÈ  e t  pou r  l eque l  ex i s ten t  des  mesu res  expé r lmen ta lee .
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I -  Aspec ts  h l s to r i ques  de  l a  d l f f us ion  Compton

L rexpé r l ence  fondamen ta le  d i t e  t r de  d l f  f ue lon  Cornp ton r r  e  é té  f a i t e  pa r

A .  H .  Compton  en  1921 .  En  u t i l i san t  l e  spec t romè t re  de  B ragg ,  11  a  pu  me-

s u r e r  d r u n e  m a n l è r e  p r é c i s e  l a  v a r i a t i o n  d e  l o n g u e u r  d t o n d e  A à  s u b l e  p a r

d e s  r e y o n s  X  d l f f u s é e  l n é l a e t i q u e m e n t  à  a n g l e  f i x e .  E n s u i t e t  e n  8 e  b a s a n t

s u r  l a  t h é o r l e  r e l a t i v l s t e  d r E i n s t e l n ,  1 1  a  p u  d o n n e r  u n e  L n t e r p r é t a t i o n  à

s e s  r é s u l t e t s  a b o u t l s s a n t  à  l a  r e l a t i o n  s u i v a n t e  :

AI = zhlmc t inz elz

e t  donnan t  I e  va r l a t l on  de  l ongueu r  d londe  en t re  l r onde  i nc iden te  e t  l r on -

d e  d i f f u s é e ,  e n  f o n c t l o n  d e  l r a n g l e  d e  d l f f u s i o n  O .  C e t t e  r e l a t l o n  a  é t é

t rouvée  en  même temps  e t  i ndépendamenÈ pa r  Debye  [2J ,  a i ns i  qu ten  a t t es -

t a n t  d i v e r s  t r a v a u x  s u r  l e s  a s p e c t s  h i s È o r i q u e s  d e  c e t t e  d i e c i p l l n e  [ 3 ] .

Les  expé r i ences  u l t é r i eu res  de  Compton  [4 ]  mon t ren t  éga le , i nen t  un  é la rg i s -

e e m e n t  d e  l a  r a i e  d l f f u s é e ,  é l a r g i s s e m e n t  a t t r i b u é  p a r  R o s s  à  l a  v l t e s s e

d e  1 r é l e c t r o n  d l f f u e a n t  d a n e  l a  c t b l e .  C e t t e -  l d é e  e s t  e x p l o l t é e  p a r  J a u -

ncey  [51  gu l ,  u t . i l i san t  l e  modè le  de  Boh r -Sommer fe ld  a  pu  avence r  une  hy -

p o t h è s e  e e e e n t l e l l e ,  à  s a v o i r  q u e  l r i n t e r a c t i o n  e n t r e  l e  p h o t o n  e t  1 r é l e c -

t r o n  a  l l e u  p e n d a n t  u n  t e m p s  t r è s  c o u r t  d u r a n t  l e q u e l  l r é l e c t r o n  r r v o i t r r u n

p o t e n t i e l  c o n s t a n t  :  c l e s t  l e  f o n d e ' n e n t  d e  l r a p p r o x i m a t i o n  d e  l l i m p u l s i o n .

Ce  n ree t  f l na lemen t  qu ren  1929  que  Du  Mond  t6 ]  donne  une  exp l l ca t l on  sa -

t i s f a i e a n t e  e t  u n e  f o r m u l a t i o n  g é n é r a l e  d e  1 r é l a r g l s s e m e n t  d e  l a  r a i e  p a r

e f f e t  D ô p p l e r  r é s u l t a n t  d e  l a  d i s t r i b u t l o n  d e s  v l t e s s e s  d e s  é l e c t r o n s  d e n 8

l a  c i b l e .

I l  e x l e t e  u n  e f f e t  s l m l l a i r e  à  I I e f f e t  C o n p t o n r  g u l  e e  m a n l f e e t e  l o r e  d e

l r l m p a c t  d r é l e c t r o n e  s u r  d e s  a t o m e s  e t  d e s  m o l é c u l e s . ,  C e t t e  e f f e t .  e s t
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s l gna lé  dès  1932  pa r  K lempere r  l 7 l ,  qu i  obse rve  des  p ro f l l e  Compton  su r

d e s  f i l m s  m é t a l l i q u e s ,  m a i s  n e  p e u t  i n t e r p r é t e r  l e s  r é s u l t a t s  o b Ë e n u s .

En t re  1938  e t  1941 ,  l es  p rem lè res  expé r i ences  impor tan tes  de  spec t roscop le

é l e c t r o n i q u e  o n t  é t é  r é a l i e é e s  p a r  H u g h e s  e t  M a n n  [ 8 ] .  E 1 l e s  n o n t r e n t  q u e

l a  d i s t r i b u È i o n  e n  é n e r g i e  d e s  é l e c t r o n e  d i f f u s é s  t r a d u i t  l a  d i s t r l b u t l o n

d e s  l m p u l s l o n s  d e s  é l e c t r o n s  d e  l a  c i b l e ,  s l t u a t i o n  t o u t  à  f a i t  a n a l o g u e  à

c e l 1 e  d u  e p e c t r e  C o m p t o n  d e s  p h o t o n s  d i f f u s é s .  L r i n t e r p r é t a t i o n  d e  c e s  r é -

s u l t a t s  s r e s t  a v é r é e  d i f f i c i l e  d u  f a i t  d e s  e f f e t s  d e  d i f f u s i o n  m u l t l p l e ,

a i n s i  é g a l e m e n t  q u e  d e s  e f f e t s  d r é c h a n g e  p a r t i c u l i e r s  à  c e t t e  t e c h n l q u e  e t

l i é s  à  l r i n d i s c e r n a b l l l t é  d e s  é l e c t r o n s .  P o u r .  c e s  r a i s o n s ,  l a  t e c h n i q u e

s r e s t  t r o u v é e  a b a n d o n n é e  e t  n r e s t  r é a p p a r u e  q u r u n e  t r e n t a i n e  d r a n n é e s  p l u s

t a r d .

Une  p rem iè re  t héo r i e  quan t i que  de  l a  d i f f us ion  Cornp ton  é lec t ron ique  es t

d u e  a u x  t r a v a u x  d e  C .  T a v a r d  e t  R .  A .  B o n h a m  [ 9 1 1 0 ] ,  i n l t i a n t  a i n s i  d è s

1968  de  nouve l l es  reche rchee  dans  ce  doma ine .  L ramé l l o ra t i on  des  cond i -

t i o n e  d e  d é t e c t t o n  p a r  t e c h n l q u e s  d e  c o m p t a g e ,  r é a l i s é e  p a r  W e l l e n s t e l n  e t

B o n h a m  [ 1 1 ] r  p e r m e t  d r a t t e i n d r e  u n e  p r é c l s i o n  b i e n  m e i l l e u r e  q u e  d a n s  l e

c a s  d e s  p h o t o n s .  L e s  c o r r e c t i o n s  d u e s  à  1 r é c h a n g e  l i m i t e n t  l r u t l l i s a t i o n

d e  c e t t e  t e c h n i q u e  a u x  a n g l e e  d e  d i f f u s l o n  i n f é r i e u r s  à  1 5 o  .  L r é 1 l m i n a -

t i o n  d e s  e f f e t s  d e  d i f f u s l o n  m u l t l p l e  e x i g e  a u s s l  d e  t r a v a l l l e r  e u r  d e s

m i l i e u x  t r è e  d i l u é s .  C e t t e  t e c h n i q u e  d e  d i f f u s i o n  C o m p t o n  é l e c t r o n i q u e ,

r é a l l s é e  a v e c  d e e  é l e c t r o n e  l n c i d e n t s  e t  d i f f u s é s  r a p l d e s ,  p e u t  é g a l e m e n t

ê t r e  a p p l i q u é e  à  1 ' é t u d e  d e s  s t r u c t u r e s  d e n s e s  ( l i q u i d e s ,  s o l i d e e ) ,  r n a i s

l r i n t e r p r é t a t i o n  d e s  m e s u r e s  c o r r e s p o n d a n t e s  r e s t e  u n  p r o b l è m e  d l f f i c i l e

r é s u l t a n t  d e  l a  m u l t i p l l c i t é  d e s  p r o c e s e u s  m l s  e n  j e u  ( a i f f u e i o n  e t  i o n i -

s a t i o n  m u l t i p l e s ,  r é t r o d i f f u s i o n . . . . ) .
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Des  mesu res  de  p ro f l l s  Co rnp ton  fonÈ  appa ra l t r e  pa r  l a  su l t e  un  dé fau t  du

dép lacemen t .  Compton .  En  fa l t  l e  apec t re  Compton  n res t  pas  exac temen t  re -

p rodu i t  pa r  l e  modè le  impu ls ionne l .  Une  d l ssymé t r i "  . pp . . " Î t  dans  ce  spec -

t re r  d roù  résu l t e  un  dép lacemen t  du  rnax lmum obse rvé  pa r  rappo r t  aux  p ré -

d i c t i ons  du  modè le  impu ls lonne l .  Ce  phénomène  a  é té  obse rvé  dès  1934  pa r

R o s s  e t  K i r k p a t r l c k  [ 1 2 ]  e u r  l e  b e r y l l i u m  e t  l e  c a r b o n e .  I l s  a t t r l b u e n t  c e

d é f a u t  a u x  e f f e t s  d e  l i a i s o n  d e e  é l e c t r o n s  d a n s  l a  c l b l e .  A  1 r é p o q u e  p l u -

s ieu rs  au teu rs  on t  t en té  de  con f i rmer  l r ex i s tence  du  dé fau t  Compton .  Ce -

pendan t  de  te le  t r avaux  on t  é té  a r rê tés ,  à  cause  de  l r absence  de  mesu reg

s u f f i s a m m e n t  p r é c l s e s .  I l s  n e  r e p r è n n e n t  r é e l l e m e n t  q u e  v e r s  I 9 7 7 ,  a p r è e

no tammen t ,  l es  t r avaux  de  l r l e i ss  e t  a l  [  13 ]  qu l  démon t ren t  i nd iecu tab lemen t

1 r  ex i s t . ence  d  f  un  l t dé f  au t  Conp ton r r .

Ce  de rn ie r  e f f e t  a  reçu  ces  de rn lè res  années  de  cons ldé rab les  aÈ ten t i ons

pa r  l es  expé r imen ta teu rs .  Des  mesu res  t rès  p réc i ses  de  dé fau t  Compton  on t

é té  e f f ec tuées  noÈammen t  pa r  l Je l l ens te ln  e t  a l  t 14 ]  e t  Lahmam-Bennan l  e t

a l  t f 5 l  p o u r  1 a  m o l é c u l e  d r h y d r o g è n e ,  l r h é 1 i u m ,  1 e  n é o n  e t  1 r â m m o n l a c .

Ce r ta ins  des  résu l t a t s  expé r imen taux  pou r  l es  c i b l es  1es  p lue  s lmp les  on t

é t é  c o n f i r m é e  t h é o r i q u e m e n t  p a r  B l o c h  e r  M e n d e l s o h n  [ 1 6 J ,  à  l r a l d e  d r u n e

f o n c t i o n  d r o n d e  h y d r o g é n o l d e  e x a c t e  d é c r i v a n t  l a  t r a j e c t o i r e  d r é j e c t i o n

d a n s  l e  c h a m p  c o u l o m b i e n  d r u n e  c h a r g e  n u c l é a i r e  # e f f e c t t v e :  c r e s t  l a

théo r l e  d i t e  r rhyd rogéno ide  e f f ec t l ve t t .  Une  au t re  exp l i ca t i on  du  dé fau t

Compton  pa r  dee  exp rees ions  ana l y t i ques  t rès  s imp les  e t  une  app roche  pe r -

t u r b a t i v e  a  é c é  d o n n é e  p a r  F .  G a s s e r  e t  C .  T a v a r d  [ 1 7 ] ,  q u l  s e r a  r a p p e l é e

dans  l e  chap l t r e  I I I  e t  que  p ro longe  i c i  no t re  t r ava l l .
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I I  THEORIE QUANTIQUE DES COLLISIONS

Cet te  pa r t i e  expose  d rune  man iè re  géné ra le  l e  p r i nc lpe  du  ca l cu l  de

s e c t i o n s  e f f i c a c e s  d e s  c o l l l s l o n s  i n é l a s t i q u e s  e n t r e  d e u x  c o r p s  q u e l c o n -

q u e s .  D a n s  c e s  s l t u a t i o n s  a e  p r o d u i t  u n  t r a n s f e r t  d r é n e r g i e  d e  l r u n  d e s

deux  co rpe  à  l r au t re  e t  pa r  conséquen t  changemen t  de  l eu rs  é ta t s  quan t l -

q u e s .  D a n s  u n e  e x p é r i e n c e  d e  c o l l i s i o n s r  l l  e s t  d e  c o n v e n t l o n  d e  d i s È i n -

gue r  l a  pa r t i cu le  i nc idenÈe1  géné ra lemen t  aans  s t ruc tu re  i n te rne  pa r t i cu -

1 i è r e ,  e t  1 a  p a r t i c u l e - c i b I e .  E n t r e  a u t r e s  l n t é r ê t s  d r u n e  t e l l e  e x p é r i e n -

ce  f l gu ren t  :

-  l - r é t u d e  d e  m é c a n i s m e s  r é a c t i o n n e l s  d r u n  s y s t è m e - c l b l e  e x c l t é .

-  1 r é t u d e  d e  l a  s t r u c È u r e  l n t e r n e  d e  c e t t e  c l b l e .

Les  un i t és  a tom lques  de  Har t ree  se ron t  u t i l l sées  tou t  eu  l ong  de  ce  t ra -

v a 1 1 .

I I - 1  D e s c r l p t l o n  d r u n  p r o c e s s u s  d e  c o l l l s l o n

P o u r  d é c r i r e  u n  p h é n o m è n e  d e  c o l l i s i o n ,  t 1  e s t  e s s e n t i e l  d e  d l s t l n -

gue r  en  fonc t l on  du  temps  t ro i s  phases  d i s t i nc tes .

-  Dans  une  p rem iè re  phase  (ou  phase  de  p répa ra t l on  des  co rps ) ,  l es

deux  co rps  son t  sépa rés  e t  n r l n te rag i ssen t  pas .  En  te rmes  de  fonc t l ons

d r o n d e ,  l e s  d e u x  p a q u e t s  d r o n d e s  a s s o c i é s  à  c h a c u n  d e e  c o r P s  n e  s e  r ê -

c o u v r e n t  p a s .

-  Dans  l a  deux lème  phase  (ou  phase  d r l n te rac t i on ) r  l es  deux  co rps

en t ren t  en  l n te rac t i on ,  c ree t  à  d i re  que  l eu rs  paque ts  d rondee  aê  rêcou -

v ren t .  Le  cho i x  l e  p lus  commode  d rune  o r i g l ne  des  temps  pou r  l a  desc r l p -
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t t on  du  p rocessus  co r respond  à  l r l ne tan t  o i r  l e  recouv remen t  es t  max lmum.

Dans  l a  t r o i s l ème  phase r  l es  deux  co rps  son t  de  nouveau  sépa rés  e t

d i r l gen t  ve re  l es  dé tec teu rs  pou r  ê t re  ana l ysés .

Ce t te  s l t ua t l on  peu t  ê t re  résumée  pa r  l e  echéma eu l van t  :

- to _uc Ë 6teo

Kr JCâ, i f  = 8",4 Xuî '

" ù  
t c , f  e s t  1 t é n e r g l e  d u  c o r p s  d a n s  I f  é t a t  ( a r q ) .

i n te rac  t  l on eucune

in te rac  t l on

( r r r )

( r r -a -1 )

commuten t  avec  K '  f i gu re  l l opé ra teu r  quen t i -

t e l  que

aucune

lnÈerac  t  l on

( r ) ( r r )

- a -  C a s  d r u n  s y s t è m e  l s o l é

S o l t  u n  c o r p s  ( i s o f é )  l o c a l i s é  à  u n  c e r t a i n  l n s t a n t  ( t )  d a n s  u n  v o l u m e

Vo .  Un  sye tème  comp le t  de  fonc t l ons  p rop res  de  eon  ha rn l l t on len  K ,  ee t

te l  que

Parm i  l es  obse rvab lee

té  de  mouvemen t  t o ta le

qu i

a
-f

?"y t-a1l =i fr",î
L r a p p l i c a t i o n  d e  l r o p é r a t e u r  d é p l a c e m e n t  D  =

(  r  r -a -2  )

"*p(- iâf  
. i l  tX. lcondulr  à :

6f 9ca,î  = e-xp( i i . i  )  *o, l  ,
p a r t l r  d e  I r é q u a t i o n  ( f f - a - 2 ) ,  l I  e s r  d o n c  p o s s i b l e  d r é c r i r e  ? t o , f  s o r r "à

I a forme :

{o, T
. { +

Q-,1. t
= -

(zrt)"o A^ '' (  r r -a -3)
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où  ?  rep résen te  l e  vec teu r  pos i t l on ,  . t  I ,  es t  une  fonc t l on  déc r l van t

I  r é ta t  l n te rne  du  co rps  l so1é ,  no rmée  e t  sa t i s fa l san t  à  l a  cond l t l on

-' l
O  

-  
ga  =  8 " .  Pa r  exemp le ,  s l  l e  co rps  es t  un  é lec t ron r  g "  se ra  l e

sp ln  de  ce t  é lec t ron  ;  pou r  une  mo lécu le r  g ,  déc r l t  l ee  mouvemen ts  é lec -

t r o n l q u e e  ( v i b r a t l o n s ,  r o t e t l o n s r . . . . ) .  I 1  c o n v i e n t  s o u v e n t  d e  c h o l s i r  ?

cof l rme coordonnéee du centre de masse du corps.

Pou r  l oca l l se r  l e  co rps  l so lé  dans  un  vo lume  vo r  11  fau t ,  cons t ru l re  un

p a q u e t  d r o n d e s .

K o,Ë = err)'" Jo ocî-il ui'' d^ d'r ,

, ' 1 .
a ( q - p )  r e p r é s e n t e  l e s  p o l d s  r e s p e c t l f s  d e s  é t a t s  p r o p r e s

o n  d é f l n l  l r a m p l i t u d e  d e  d i s t r t b u t i o n  s p a t i a l e  d u  p a q u e t

6 (?) = /  ot?f . ' .p(;  ë.7) are
L t é q u a t l o n  ( t t - a - 4 )  s r é c r i r a  s o u s  l a  f o r m e  s u i v a n t e  :

Xe, i  = @rc|3n'e(p ( ip* . î )  faG<i l=)Ca, l
Le  paque t  d ronde  * " rT  Oo ta  ê t re  no rmé

4 xa,Ë | Xo,? ) = '1, ,

ou

s l

c e  q u l  i m p l t q u e

J t "ci'Ër

(  r  r-â-4 )

xo,4 ,
d I  oncles par

(  r  r-a-s )

Gci l .  (  r r -a-6)

(  r r -a-z  )

(  r  r -a-8 )

(  r  r -e-9 )

f " r! = l
e t

I I acrl l ' J'. =@rc13
Nous  se rons  conce rnés  un lquemen t  pa r  des  paque ts  d londee  de  g rande  ex ten -

s l o n  ( à  1 r é c h e 1 l e  m l c r o e c o p i q u e ) .  N o u s  s u p p o s o n s  q u e  c e t t e  e x t e n e l o n  e s t

g rande  devan t  l a  l ongueu r  d ronde  assoc lée  Â  =  h /p  (ou  enco re  l r é ta lemen t

s p e c t r a l  e s t  t , r è s  l n f é r l e u r  à  l a  p r é c i s i o n  à  l a q u e l l e  o n  r é a l l e e  l a  m e a u r e

m a c r o s c o p t q u e  a e  î ) .  L r é t a t  p r o p r e  ( r r - a - 6 )  d u  c o r p s  i s o l é  p e u t  ê t r e  d o n c
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rep réeen té  pa r  une  onde  p lane .  En  ou t re ,  nous  adop te rone  dans  tou te  l a

su i t e ,  e t  sau f  excep t l on  dane  l e  cas  o i r  l a  p résence  des  cone tan tes  phye l -

ques  es t  impo r tan te  pou r  l a  d lecuss lon  e t  l a  compréhens lon  de  ce r ta ines

équa t l ons ,  l e  sys tème  des  un i t és  a ton lques  de  Har t ree  (h=1 ,  e= r ,  . o

( r a y o n  d e  B o h r ) = 1 ,  m o  ( m a s s e  d e  1 t é l e c t r o n  a u  r e p o e ) = 1  e t  l r u n l t é  a t o -

m i q u e  d r é n e r g i e  c o r r e s p o n d  a i n s t  à  2 7  r 2 1  e V  =  2  R y d b e r g e ) .

L révo lu t i on  dans  l e  t emps  du  sys tème  l eo lé  ( con tenan t  un  seu l  co rps )  es t

déc r i t e  pa r  une  fonc t l on  d  ronde  dépendan te  du  temps  Q"G) ,  so lu t i on  de

l r é q u a t i o n  d e  S c h r ô d l n g e r  :

i  ?  ûa:ê l  /  2 t  - -  R^  éa( I )  ,
qu i  s  r l n tèg re  f o rme l l emen t

/ cG)  =  qP C- ; t  K . )  *a  )

so i t  enco re

da!) = (rnY'rt '  I e', a(î '--i l
o ; É e , T  e s t  l a  s o m m e  d e  1 r é n e r g t e

t è m e  d a n s  I t é t a t ,  ( a r q ) .  D a n s  I e

Ln,4 = q ' f  eH + 2a ,

(  r r -a -10)

(  I  r - a - l 1  )

exp((, i lql(  i . i -  t" ,1@)) l^ )  
(rr-a-12)

c l n é t l q u e  e t  d e  I r é n e r g i e  l n t e r n e  d u  s y s -

c a s  d l u n  s y s t è m e  n o n  r e l a t i v l s t e  d e  m a s s e J v t

( r r -a -13)

E1e.
: / \ .iP

( i)

^? .  -+  ( r r - a - t+ )
o ,  c t  Z a t  P\ J'  2  p;7p1

-3lc
f i) (  r r -a- ts)

s 4p G-;t l l l t , . , - i )  16o,1 (n +d t  h14 2'âo,ï  v;  v i  *  . . , )  GG-i t)

En posant  e*  =  d -Ë,  e t  en  déve loppanr  I rénerg ieâa, | '  en  sér le  de  Tay lo r  de  I

â" , i  =êo1 l+ (7

I  I  e x p r e S s i o n  (  I I - a - 1 2 ) se  t rans fo rme  en  :

6oG) = (e,rc

to,i + "t/a

exP (Q/ Bl ( â. i - tn,i GD) t"

I a', ^ d) erp (;/ttë, itf ) ( ,t -l;t lehle; e; t=e",i , *...1
a?;21)

7n'zPi
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ce  résu t ra r  esÈ  ob renu  en  supposanr  que  (e /oh )  € re ;  ) t t n ,1  / zp ;2p ;  <<  ! ,

no tons  éga lemen t  que  l a  v l t eeee  de  g roupe  du  paque t  d rondee  es t  dé f l n i e

comme û  =  VpEo,È .  En première  approx lmat ion ,  on  peut  écr l re :

É"cut a cxl (,c - i  t th:, t" i  ) *",1 G c Ë- ûs 1 (  r r -a -16)

Dans  ce t te  app rox ima t i on - ,  I e  paque t  d ronde  ae  dép lace  avec  une  v i t esee

cons tan te ,  e t  son  é ta lemen t  spa t l a l  ne  change  pas  beaucoup  au  cou rs  du

temps .

Pou r  un  sys tème  cons t l t ué  de  deux  co rps  non  i n te rag i ssan ts ,  une  géné ra l l -

s a t i o n  d e  l r e x p r e s s l o n  ( I I - a - 6 )  e s t  d o n c  p o s s l b l e ,  e t  c o n d u l t  à

{a=xo,L+=l#r"J,ffiru] , (  r r - a -17 )

l e s  l n d i c e s  ( 1 )  e t  Q )  s o n t  a t t r i b u é s  r e s p e c t l v e m e n t  à  c h a c u n  d e e  c o r p s

( I )  e t  ( 2 ) .

L o r s q u e  l e s  c o r p s  I  e t  2  s o n t  d e u x  p a r t i c u l e s  i d e n t i q u e s  o u  q u r l l s  c o n -

t l e n n e n t  d e s  p a r t i c u l e s  i d e n t i q u e s ,  1 r é q u a t i o n  ( f f - a - l 7 )  d o l t  ê t r e  s y m é -

t r i s é e .

L rhami l t on ien  du  sys tème  des  deux  co rps  non  i n te rag i ssan ts  es t  K=K '+K ,

e t  l r é q u a t i o n  d e  S c h r ô d l n g e r  s r é c r i t  :

, (  Xa  =  Eo  ïn  t  ( r r -a -18 )

avec

É a ' z â n . r ? "  + â o n t T t  ( r r - a - 1 9 )

Les  deux  paquets  d londee do lvent  ê t re  cons t ru l ts  pour  chacun des  corps ,

avec  des  po ids  respec t i f s  a r ( l r -Ër )  e t  
" r ( i r :Ë)  

te ts  que,

-  {  r  ,  { ' )  ( r ra-zo)
G.(i ) = J d'( a^ct1 gtr 'q,

Ggcôr =J"tea,Q)d,f ' ï



Le  paque t  d rondee  du  sye tème  e réc r l t  donc  :

X. = J ttq., dtq, e, Ld -i) ag C î, -i) xo )
que  I ron  peu t  éc r l r e  sous  l e  f o rme  condensé  su tvan te  :

xq, = | ét1"ot1, A (i. , io\ x'o

Par  ana log le ,  l e  comporÈemen t .  dans  l e  t emps  du  sys tème

fonc t l on  d ronde

ô^(t )  = exp (- t tK)  )La -  C: tCi- i t l  Gr( ia- i rU)ra

- 1 4 -

D a n s  l a  p h a s e  d r l n t e r a c t i o n  ( a e

d u  s y s t è m e  s r é c r l t  :

H = K + V

K é tan t  l r ham l l t on len  du  sys tème  non

d  I  i n te rac t l on .

(  r r -a -21  )

ftr-"-ii.\

e s t  d é c r l t e  p a r  l a

(  r  r -a-23 )

- t "  à  t . ) ,  l e  n o u v e l  h a m i l t o n l e n

(  r r -b-1)

p e r t u r b é  e t  V  1 r é n e r g l e  p o t e n t i e l l e

. i tEa
g)

avec

*a = J6n,i, i, :nn= Ê,É.,e ; ù= îr"zo,; ù Êa =za,i^ *2^i" ..-t-a'zt+)

E n  l r a b s e n c e  d r i n t e r a c t i o n ,  p . t t )  c o r r e s p o n d r a l t  à  X "  à  l r i n s t a n t  t = 0 .

L r u t i l i s a t l o n  d e  c e t t e  s o l u È i o n  e s t  e n  f a i t  I i m i t é e  à  l a  d e s c r i p t i o n  d u

s y s t è m e  a u x  l n s t a n t s  a n t é r i e u r s  à  ( - t _ ) .

b -  C a s  d e  l r i n t e r a c t i o n  d e  d e u x  c o r p s

L révo lu t i on  eu  cou ra  du  temps  du  sys tème  en  i n te rac t l on  es t  r ég le  Pa r  t

iXVCi l /2 t  = Hq/(e)  ,  ( r r -b-2)

oùr  \y ( t )  représente  la  fonc t ion  dronde du  sys tème à  l r lns tan t  t  compr ls

ent re  - t  e t  t  .

En tenan t  comp te  des  cond i t i ons  aux  l lm l t es ,  l r i n tég ra t l on  de  1 réqua t l on

( r r -b-2)  donne :
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\p ( t )  z  € .xP ( - , ' (  t *  t " )  H )  , .xP (  i t .K)  Xa ,  ( r r -b-3)

s o l u t i o n  d o n t  o n  v é r i f  l e  q u r e l l e  s e  r a c c o r d e  a  4 d . ( - t o )  à  1 r  i n s t a n t

- t o .  Ap rès  i n t roduc t i on  de  l r opé ra teu r  (un l t a i r e )  d révo lu t l on

ULo,  -â ' )  =  exp( - i t "  H )  cxpC;e"Rl  ( r r -b-4)

L r e x p r e s s i o n  ( I I - b - 3 )  d e v i e n t  :

qG' ta  eKp ( - ; t  H l  U(o,  - t ' )  Xe =  ex?( - ; tH)  f t  ,  ( r r -b-s)

â v e c

f '  =  U(  o,  -êo)  X.  = V (o)  ( r r -u-e )

L e  s i g n e  ( + )  s i g n i f i e  l c i  q u e  l a  c o l l i s i o n  e s t  d é c r i t e  s e l o n  l e  d é r o u l e -

m e n t  n a t u r e l  d e s  t e m p s ,  à  p a r t i r  d e  l r l n s t a n t  - t o  ( s c h é m a  p r é c é d e n t ) .

L r o p é r a t e u r  U ( o r - t o )  q u i  v é r i f i e  d r a p r è s  ( I I - b - z )  1 r é q u a t i o n  a u x  d é r i -

v é e s  p a r È i e 1 l e s

;2u(è, - t , ) /2 t  =v( i )  t { (Ë,- t ' )  r  ( r r -b-7)

p e u t s | é c r i r e a v e c { ( f , ) = e i t , x V i i t , K ' s o u 8 1 a f o r m e s u i v a n t e

, "  'è ' l 'H 
. .  : î t 'K

t ) (o , - t . \ - - .7 - i l  . JÈ '  u (o ,  t ' ) v ( t ' )  - -  7 - ;  l , l t ' ë " ' v  ë "  
n  

( r r_b_8)' r-Eo /-a

I 1  en  réeu l t e  lmméd la temen t  que  :

l "  =  Xa -  i  [ '  4r '  cxp(  ic 'H ) 'V.  exp ( - ;  t 'R)  Xa
i t o  (  r r -b -g )

= xo - ) J d'1, d'q, A (i- i , l  l i" lr '  o*p (;t '( H - Eù)v. ra .
L r u t i l i s a t l o n  d e  p a q u e t s  d r o n d e s  l i m i t é s  d a n s  l r e s p a c e  e t  d a n s  1 e  t e m p s

/+ermet  f ina lement  de  conc lu re  t lS ]  que ce  résu l ta t_es t  lndépendant  de

I to f  (nor r r  
f to l  >y ,  l t .D  e t  que la  l im i te  ( - to  peut  ê t re  p r lse  éga le  à  -  ac

. t  .  . +
A l te rna t lvement ,  on  pour ra i t  cone idérer  que ,  l ' '  =  { i : "  

f  ( .  t )  ,
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f-(.,u) = xc - i  !  drq" ol?q" AG,, i ,  ) Ltr 
;t '(H'Êa' ' i?-)u 

*n, (rr-b-ro)

exp ress lon  dans  l aque l l e  l f i n t roduc t l on  d run  te rme  t t d l amor t i ssemen t r l

exp (1 t )  équ l vau t  pou r  l es  t e rnps  néga t i f s  au  cho i x  d rune  fo rme  pa r t i cu l i è -

r e  d e  p a q u e t s  d t o n d e s  t 1 8 ] .  L f i n t é g r a t i o n  s u r  l a  v a r i a b l e  t f  d o n n e r a i t

a l o r s  f o rme l l emen t  :

f * ( ; t t ) =  ( a *  (Éq+ i l L

où  l ropé ra teu r  (Ea+ i1L -H) -1

1  r h a m i l t o n i e n  H .

-Hf tv)x* .  ( r r -b-11)

rep résen te  l a  f onc t i on  de  Green  assoc lée  à

c -  Ma t r i ce  6  (ou  de  t rans i t i on )

1 1  r e s t e  à  d é c r i r e  l a  p h a s e  f i n a l e  d e  l a  c o l l l s i o n  d a n s  l a q u e l l e  l e s

p rodu l t s  sonÈ  à  nouveeu  sépa rés  ap rès  avo i r  évo lué  ve re  de  nouveaux  é ta te

p r o p r e s  c o r r e s p o n d a n t  à  u n  h a m i l t o n i e n  K r ,  e t  q u i  r é s u l t e r a i e n t  a i n s i  d t

une  réac t l on  de  t ype  A+B- - . *C+D dans  l aque l l e  l es  p rodu l t e  l n i t i aux  ee -

ra ien t  d i f f é ren t .e  des  p rodu i t s  f i naux .

U n e  n o u v e l l e  é n e r g i e  p o t e n t i e l l e  d r i n t e r a c t i o n  c o r r e s p o n d r a i t  a l o r s  à  :

V r = H - K l

o i r  K r  rep résen te ra i t  l e  nouve l  ham i l t on len  du  sys tème  don t  l ee  nouveaux

é t a t s  p r o q r e s  v é r i f i e n t  :

k' x| , Es T,'a .

P a r  a n a l o $ i , e  a v e c  l r e x p r e s s i o n  ( I I - a - 1 1 ) ,  o n  t r o u v e  q u e  :

Ô's  ( t )  =  c 'xp  (  - ;  t  K ' )  X ' l  . (  r r -c -z)

On peu t  a lo re  éc r l r e  i den t l quemen t .  l r exp ress ion  ( I I - b - I l )  en

(Eo* t r r ,  - r ) ' ?  =  (  Ec  * i r t  -K ' ) ' r  (  4  +y '  (  6c .  i r t  - l t ) ' t v )  ,

(  r r -c -1 )

(  r r -c -3 )

de  eo r te  que

r* ( . r r )  :  
[ r -  

,Ee*, '  nJ-R' ) '1  (  v+ V' (  Éo *  ivy-x l tv)  
]
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|  . -a - l
= lo*CÊa+in-R ' ) - - '6 ! . ' xo-  t  ( r r -c -4)tJ '
e n  d é f i n i s s a n t  p a r  :

G: V+v ' (Éo+i rL-Hfav t  ( r r -c -5)

l r opé ra teu r  d i f f us ion  (ou  de  t rens i t t on ) .  Ce t  opé ra teu r  commute  no tammen t

avec  l r opé ra teu r  quan t l t é  de  mouvemen t  t o ta le  f f rT rG l  =  0 ,  ca rÇ .o rn r r r -

t e  p a r  h y p o t h è s e  a v e c  H ,  K  e t  K r .

- - \ L a  m a t r i c e  6  e s t  a u s s i  d é f  i n i e  p a r  s e s  é l é m e n t s

<b 'b  I  G /  2co)  =  1?cL t  v+ V '  (  Ea + a  L  -H) ' tv  |  [o )  .  ( r r -c -6)
=t

En tenan t  comp te  des  p rop r i é tés  de  commuta t i ons  de  G  e t  de  Ep  ,  on  pou r -

re  y  f a i r e  appa ra Î t re  l a  conse rva t i on  de  l t impu l s lon  to ta le  au  cou rs  du

c h o c  [ 1 8 1  s e l o n ,

1%'b l6  /  F-)  = 6 (  Ë-â)  Tu^ ,

où i lp xo =Tovcu *  d* n 'y = F5 ?c 'y .  ( r r -c-z)

Les  é lémen ts  de  ma t r l c "  Tb "  son t  a ins i  dé f i n i s  po r r ,  ËO=Ë.  La  con -

s e r v a t i o n  d e  I  I  i m p u l s i o n ,  q u i  a p p a r a î t  d a n s  l r e x p r e s s i o n  ( r t - c - 7 )  p a r

I ' i n t e r m é d l a i r e  d e  l a  f o n c t i o n  d e  D l r a c  5  < Ê O J i " l ,  e 6 t  a l n s i  e x p l i -

c l t e m e n t  a e s u r é e .

d -  M a t r l c e  S  d e  H e i s e n b e r g  e t  r e l a t l o n  a v e c  l a  m a t r i c e  Z

Dé f i n i ssons  un  nouve l  opé ra teu r  évo lu t l on  pa r  :

L t ' ( h ,o )  !  q \ p ( i tK ' )  c xp  ( - i l t f  )  ,  ( r r - d - l )

Cet  opé ra teu r  (un l t a i r e )  se  rédu i t  à  U ( t r0 )  quand  K=Kr  r  e t  pe rme t  
' de  

ré -

é c r i r e  f i n a l e m e n È  l a  f o n c t l o n  d r o n d e  t f ( t )  s o u s  l a  f o r m e  s u i v a n t e :

V(t )  -  axp( - i t  H)  f  +  
=  . l .p ( - iàK ' )  U ' (  t ,ù  f+  ,  ( r r -d-z)

P a r  a n a l o g l e  a v e c  1 r é q u a t l o n  i n t é g r a t e  ( f f - U - g ) ,



u ' (  t ,o )  =  4

on  en  dédu l t

Ll ' t  t ,  o)  r+ =

I.  t '
- 1 )

9ue r

r*-

- 1 8 -

Jt '  axp (  I  t 'K ' ) .V ' .exp (  - ;  Ê 'H)  ,

t
i Jt-f t axp ( i t'K').Vie ,tp (- i |'H) f 

+

i !* tr 'cxp ( ; t 'K') v' tt, ( É') .

(  r r -d-3 )

(  r r -d -4)

(  r r -d -7)

z f ' -

Cd résu l t a t  es t  t ndépend -an t  du  temps  (pou r  t  >>  t . ) ,  l es  p rodu l t s  de  l a

r é a c t i o n  s o n t  s é p a r é s  e t  c e s a e n t  d f i n t e r a g i r ,  d o n c  V  V ( t ) = 0 .  P a r  c o n s é -

quen t  un  nouve l  opé ra teu r  S  i ndépendan t  du  temps  peu t  s t l n t rodu l re ,  t e l

que :

5 Ko = U' ( ,ë ,  e1 f *  j  pour  r .  >> r .  ,  ( r r -d-s)

cet  opéra teur  joue un  rô le  lmpor tan t  dans  la  théor ie  des  co l l i s lons .

L e s  é q u a t i o n s  ( I I - a - 2 1 ) ,  ( f f - c - + )  e r  ( I I - d - I )  p e r m e t t e n r  d r é c r l r e  :

5Ka = . . rp( iÊK')exp( ' - i tHt [X^ *  (Ê.a+i t -x ' t t  AX^J

= it* 'd'ruVo *qJ) teo*ie-srfn lrr) <?cLlzlx">]

=Ju'?",th, Aq,i,l dt(K-6') t%a) +|9.J) # 
wi> <r\t7rl,r!:lr',

En p roJe tan t  su r  l es  é ta t s  p rop res  y t  ,  on  cons ta te  que  l e  p rem ie r  t e rme

de  l r exp rees lon  c l -dessus  ne  donne  de  con t r l bu t i on  que  s i  1 ré ta t  S '1  - - I a i  où

D 6 ' e s t  l r u n  d e s  é t a t s  à  p a r t i r  d e s q u e l s  o n  a  c o n s t r u i t  l e  p a q u e t  d r o n d e s

X" .  En  p lus  ce t t e  exp ress ion  es t  l ndépendan te  du  temps ,  on  peu t  donc

c o n s i d é r e r  u n  l n e t a n t  t  t r è e  g r a n d  e t  é c r i r e  [ 1 8 ]  q u e :

A'm niêcÉt-se)  .  = r tE i  6(Eu-Eo).
t +q  Ë r  -  (Eaa i l 2 , )

Les é lémente de matr ice de S auront  donc pour expresslon :

1,c ' r lS I  ro> - -  <blSla>= Ero -en;  tc tg-Êo)1bt6 la) !  r r -d-8)
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Les  ma t r i ces  S  e t  T  coup len t  a ins i  l es  é ta t s  i n i t l aux  e t  f l naux  du  sys -

tème ,  i 1  res te  à  mon t re r  commen t  ces  ma t r i ces  penne t ten t  f i na lemen t  d rex -

p r imer  l ee  sec t l ons  e f f l caces  du  choc  l né las t l que ,  e t  donc  de  p réd l re  1a

p robab l l l t é  de  te l s  évènemen ts .

I I - 2 -  P r o b a b i l l t é  d e  t r e n s i t l o n  e t  s e c t l o n  e f f l c a c e  d e  d i f f u e i o n

L a  p r o b a b i l l t é  d e  t r o u v e r  l e  s y s t è m e  à  l r i n s t a n t  t  d a n s  1 t é t a t  p r o p r " I / u

e s t  :
A, t ' ' 12J-ra(r)=l<6L(t)  lV(È)>l  ,  ( r r_2_t)

a v e c  @ L < r >  =  e x p ( - i t K r  )  X i  .  E l l e  r e p r é s e n t e  a u s s i  l a  p r o b a b i l l t é  d e

t r a n s i t i o n  d e  1 r é t a t  a  v e r s  1 r é t a t  b .  Q u a n d  l e s  c o n d l t l o n s  e x p é r i m e n t a l e s

son t  t e l l es  que  l es  é ta t s  p rop res  f l naux  ne  recouv ren t  pas  l e  paque t  d ron -

d e s  i n i t i a l  à  l r i n s t a n t  t ,  f f o ( t )  =  0  p o u r  1  ( -  t c ,  I o r s q u e  t  > )  t c ,

J i " ( t )  tend vers  une cons tan te  PO. .

E n  r é é c r i v a n t  l a  f o n c t l o n  d r o n d e  Ç  
( t )  e n  f o n c t l o n  d e  l r o p é r a t e u r  S

(  
{ ( t )  =  e x p ( - i t K t )  S  X a ) ,  o n  o b r i e n È  p o u r  p b "  t

Pb"  = l< ,x 'u l5  lXn) f  ;  Pour  t>) tc .  ( r r -2-2)

A v e c  l e s  é q u a t l o n s  ( I I - c - 7 ) ,  ( r r - a - 6 )  e t  d a n s  l e s  c o n d i t i o n s  e x p é r i m e n -

t a l e s  p r é c é d e n t e s ,  l 1  a p p a r a î t  q u e  :

<)t 'bls I  yo)= - orc,; !at1" Jt loa;qt- 'nlq.cir-?"t Scgr-Éo) 5td-i f  .1l . ,
(  r r -2-3)

. : 4 - t
o ù  P .  =  d l * . i 2  

" t  
P O  r e p r é s e n t e  l r i m p u l s i o n  t o t a l e  d e  t o u t e s  l e s

p a r t i c u l e s  d a n s  l r é t a t  b .

Les  i nd l cee  i  eÈ  c  son t  respec t l vemen t .  pou r  l es  pa r t l cu les  i nc iden te  e t

c  l b  1 e .
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Pour  s lmp l i f le r  la  descr lp t ion  du  choc ,  les  deux  ré fé ren t le ls  les  p lus

commodes sont :

-  le  ré fé ren t ie l  du  labora to i re  (où  i ,  =  O;
-+ -t

-  l e  ré fé ren t i e l  1 l é  au  ba rycen t re  du  sys tème  (où r  P ,  +  P ,  =  0 ) .

O n  s u p p o s e  a u s s i  ( p o u r  s i m p l i f i e r  1 e  c a l c u l )  q u e  l r e x t e n s i o n  s p a t l a l e

( w . )  d u  p a q u e È  d r o n d e s  a s s o c i é  à  l a  p a r t l c u l e  i n c l d e n t e  e s t  g r a n d e

devan t  ce l l e  (w - )  du  paque t  d rondes ,  cons t ru i t  su r  l es  é ta t s  p rop res  de
c

l a  c i b l e .  P a r  a n a l o g i e  a v e c  ( f f - a - Z O ) ,  l e s  a m p l i t u d e s  r e s p e c t i v e s  d e s  d e u x

paque ts  d rondes  son t  :

G;Cf i  = J  et t  a lC?) 4xp( ;ë. ; )  ,

6.cË) = J are a.(?) .*p(; î .7) 
(rr-z-4)

C h a c u n  d e s  d e u x  p a q u e t s  d r o n d e s  e s t  n o r m a l i s é  à  l r u n i t é ,  d r o ù  :

bù't J t c,:( i) l '  ! ,  = t
(  r r -2-5)

(r,rc )'r | | cr"clllï Ji = L = J stt 4" ce) aL c'1.l
J r

L a  d e n e i t é  d e  p a r t l c u l e e  l n c i d e n t e s  ( p a r  p a r t l c u l e )  e s t  d o n c  é g a l e  à  :

lu  =(*rc ià lOlCi l l8 ( r r -2-6)

On suppose  enco re  que  l es  deux  pa r t i cu les  se  dép lacen t  pa ra l l è l emen t  à

l  f  axe  æ (7 r / / " ' ) " /  1 l ù  ,  e r  que  l eu rs  paque ts  d  f  ondee  son t  cen t rés  à

I t o r i g l n e  d e e  c o o r d o n n é e s  à  t  =  0 .  L e  f l u x  d e  p a r t i c u l e e  l n c l d e n t e s  ( c . à . d

l e  n o r n b r e  d e  p a r t l c u l e s  i n c l d e n t e s  t r a v e r a a n t  l r u n l t é  d r a l r e  d e  l a  c l b l e

e s t  d o n c  [ 1 8 ]  :
r 4

F z (srr  ) ' t  J_* dt I  Q (o, o,  à )  12 (  r ï -z-7)

La  p robab i l t t é  de  t rans l t l on  au ra  a ine i  pou r  exp reee ion  :



Pro = erc\LJdttu dt1,r ltqi atlJ a, r.t)-Êl d cq,-*p^) o'.cî,-kl al (i;-il

* 5( Er - €a) 5 (er - Ec,) g( [-i",) 6 (i '-ir)TaoT,,n, ,
avec

Eo =  êo , , ! .  ç  t o r , { "  ,  Êd  =  tq , " t i , ,  -+  td . ,1 , t

?'=ît*îz'  '  û'  =i;* i ;

-2r -

( r r -2 -8 )

(  r r -2 -9 )

E n  a d m e È t a n t  q u e  T b "  v a r t e  l e n t e m e n È  s u r  l a  d l e t r l b u t l o n  s p e c t . r a l e

( é t r o i t u )  a u  p a q u e t  d  r o n d e s  X " r  s o i

T b "  9  T b à '

o u  e n c o r e

,b" ,  rb" ,  g f rual  
2 çrr-2-ro)

o i r  â  c o r r e s p o n d  à  l r é t a t  p r o p r e  a u  c e n t r e  d u  p a q u e t  d r o n d e s .  O n  m o n t r e

e u € r  à  1 a  l l m l t e  o t r  l a  l a r g e u r  e p e c È r a l e  d u  p a q u e t  d e v t e n t  t r è s  p e È t t e ,

l r e r r e u r  c o m m l e e  d a n s  l r e x p r e s s i o n  ( I I - 2 - 1 0 )  d e v t e n È  n é g 1 1 g e a b l e .

A  p a r L t r  d e e  l d e n t l È é s

6( ro -8" , )  5 (Eb-Ea)  s  5 ( ro -eu)  5  {E" , - r " ) ,  ( I r -2 -11)

t tF, 'o-F. l  6tÉo-Ë,,)  g 6rËo-i" l  5(E,- i t .
. : : . + -

o u  P .  =  P t  +  P r r  1 t é q u a t l o n  ( r I - 2 - 8 )  s e  r é é c r l t  i

R" =[, r,f S(Er,-e a ) E(F,-Êt Ina flJt'rr,q, &,,J'1,, ar (i,-i)

" d,c 4:ir,la,<î,-ï,t d,ul-ir1 S(Éo,-tol5t Ë.,-i. ) . ( rr-2-r2)
on  remp lace ra  ensu t te  fo rme l l emenÈ 6 te " , -E . )  pa r  J=  l * l t  a<pC iÈ(Ea ' -6o ) )

ttt J_â

d a n s  l r e x p r e s s l o n  d e  P b " .  O n  d é v e l o p p e  E " r  a u  v o l s l n a g e  d e  E "  e n
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t e n a n t .  c o m p t e  d e s  é q u a t l o n s  ( f t - a - t a ) ,  (  t f - a - 2 4 )  e t  (  t t - 2 - 9 ) ,  c e  q u l

p e r m e t  d r é c r l r e  :

Eq'-Eq t  t? l -â1.û *( i i -? ' ) . i "  ( r r -2-r3)

= cîl-?, l .ct;-ï") + (î,1..?J-ê-àl. i t" . ,
a v e c

d, = îr-îr, Ë;= î,r-î,
e t  (  r r - 2 -14 )

1 -r + -., ., r
( t  =  92 'P2,  (L= q 'z-Pz-

( e n  r a p p e l a n t  l c t  C r r .  ? ,  e t  T .  s o n r .  l e s  v l t e s s e s  d e  g r o u p e  d e s  d e u x

p a q u e t s  d  r o n d e s ) .

L réqua r i on  ( r r - z - t a )

î - - J - ^ - - à ' t - +
5 (Fa , -F" )  =  b (  ( ' ^  + ( i - (n  - ( "  )

lmpose encore  ÏL  =  ë .  *  ë "  -? l  .  I l  res te  donc

F-a , -  €o  3J  C â l -Ë^1 .  tÛ ; -Û. )  ( r r -2 -15)

l . e  t e r m e  m u l t L p l l c a t e u r  d u  c r o c l r e t  a p p a r a l e s a n t  d a n e  1 r é q u a È l o n  ( I I - 2 - I 2 )

e s t  d o n c  s l m p l e m e n t  t a

oir  
Qrc1 'a l -at ' t  '

r = ! atr, dtq ath a;ci) d cën .xt ( -;tr]. ti;-ùl) a, td"l oi cî..?. -i l l

'  ' '  - t  - - +  {  
( I r - 2 - 1 6 )

r  uP C; f  f ; . (v ; -ùc) )

e t  a v e c

_ *  t  ?  - +  . r . .  I  . - )  ( r r _ 2 _ 1 7 )o<((a*G_Ci)  y  aZ(e) ,  ,

ca r  nous  avons  supposé  que  h r l ) )  r . .

E n  t e n a n t  c o m p t e  d e s  e x p r e s s l o n s  d e  c r ( l )  e t  c . ( ? )  ( é q . I I - 2 - 4 )  e È  d e

l a  c o n d l t l o n  d e  n o r m a l t s a t l o n  ( f t - Z - S ) ,  o n  o b È l e n È  :
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)L
v';-û.t) 

[  
=

€a) E &'-b f t5o f 
Jtanla 

.

L

F ina lemen t ,

- f n
@nl- '  ) .

Gr ( t  (

dt I

= 4/ercl f r -u i t

o ù  F  e s t  l e  f l u x

= (eril'1 J] ar 
ln,

I r, lot t,, o,, e I l"
d e  p a r t i c u l e e  i n c i d e n t e s

G:  (o ,  o )  t  (  v l  -V . ) )

(  r r -2 -18)

( o, o, r (  vr - v. )) 
l"  (  rr_z_re)

En remp laçan t  ensu i t e l fexpress ion  ( r r -2 -19)  dans  ( r r -2 -L2) ,  on  aura

F / trr'; -ï.t (rr-2-20)

e t  a p r è s  a v o i r  p o s é  :  E -  =  E . r  P â  =  P "  e t  T O -  =  1 b " .  1 1  n r y

au ra  pas  de  con fus ion  poss ib le  en t re  a  e t  â  dans  l a  mesu re  o i r  l es  câ rêc -

té r l s t i quee  des  paque ts  d rondes  pn t  é té  sépa rés  e t  appa ra i seen t  eeu lemen t

d a n s  l r e x p r e s e l o n  d e  F .  1 1  e s t  d r u s a g e  d e  p r é s e n t e r  l e s  m e s u r e a  e x p é r i m e -

n ta les  de  l a  p robab i l i t é  de  t rans i t i on  sous  fo rme  d rune  sec t i on  e f f l cace

de  d i f f us ion  qu l  es t  dé f l n i e  comme su i t e .  Du ran t  un  i n te rva l l e  de  tempsA t

un  nombre  toÈa l  N .  de  pa r t i cu les  l nc lden tes  rencon t ren t  une  c lb le  con te -

nan t  N .  pa r t i cu les ,  l e  nombre  to ta l  de  pa r t i cu lee  i nc lden tee  t rave rsan t

l r u n i t é  d r a i r e  d e  l a  c i b l e  e s t  F ,  ( f l u x  i n c l d e n t  t o t a l ) ,  d u r a n t  l r e x p é r -

i ence  un  nombre  to ta l  NO de  pa r t i cu les  d i f f usées  son t  cap téee  pa r  l e  dé -

tec teu r .  On  dé f i n i  a i ns l  une  sec t i on  e f f i cace  de  d i f f ue ion  (pou r  l a  t r an -

s i t l o n  a  . a b )  p a r  :

Ro = [scr, -

(fe.-r b = Nl  /N .  F i (  r r -2-21 )
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PO"  é tan t  l e  nombre  de  pa r t i cu les  d i f f usées  ( t r ouvées  dans  1 té ta t  b )

p a r  p a r t i c u l e  l n c l d e n t e  e t  P a r  p a r t i c u l e - c i b l e r  s o i t  t e l  q u e

?- NJ , rr- rrl; (f i-2-22)' t a  =  N d  /  l l c  N i

O r  F ,  =  N , F .

Le  l ong  ca l cu l  p récéden t  condu i t  f l na lemen t  à  l r exp ress ion  de  l a  sec t i on

e f f i c a c e  t o t a l e  0 - a - * b  d e  t r a n s l t l o n  e n t r e  1 r é t a t  l n i t l a l  a  d u  s y e t è m e  e t

l r un  de  ses  é ta te  f i naux  b ,  éne rgé t i quemen t  compa t i b l es  evec  a r  sous  l a

forme :

o;- b = &g = -qql,q 6( Et -  Eo ) s( i r - i "> t laolz
F l i i  - i . l

îr-2-23)
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3 -  C a s  d r u n e  c o l l l s i o n  é l e c t r o n - â t o m e  ( o u  r n o l é c u l e )

e-
r-

h

N o t a E l o n s  :

:  l m p u l s  l o n  r e l a t l v e  d e

l r é l e c t r o n  i n c t d e n L .

l m p u l s  l o n  d e  1 r é l e c L r o n

d l f f u s é .

i m p u l s l o n  d e  l r é l e c t r o n

é J e c t é .

a n g l e  d e  d i f f u s i o n .

a n g l e  d  t  é j  e c  t l o n .

(  r  r -3-1 )

l c u l e - c l b l e  e t  f n  ,  f o n c -

N  é l e c t r o n s  d e  t a  c l b l e -  O n

l e  r e p è r e  b a r y c e n t r l q u e  ( R )

k
a

k;

k
e

ob

e
e

r e p r é s e n E a t l o n  c i n é m a t i q u e  d r u n e  c o l l i s l o n  l o n l s a n E e

U n  c a s  f r é q u e m m e n È  r e n c o n L r é  d a n s  u n e  e x p é r t e n c e  d e  c o l l t a l o n  ( n o n  r é a c -

t i v e )  c o r r e s p o n d  à  K  =  K r  e E  V  =  V r .  L e s  é t a t s  p r o p r e s  f l n a u x  s o n È  d o n c

i d e n L i q u e s  a u x  é t a t e  p r o p r e s  i n l t i a u x  (  r û i =  S f  ) .  S t  l a  c i b l e  c o n t l e n t  N

é l e c t r o n s ,  o n  p o u r r a  f a i r e  a p p a r a î E r e  l e s  c a r a c t é r i s t i q u e s  d e  s o n  c e n t r e

d e  m a s s e ,  o n  r é é c r i t  a l o r s  1 r é q u a t l o n  ( f t - a - 1 7 ) ,  d a n s  l e  c a d r e  d e  l r a P p r -

ox  ima  t  i on  de  Bo rn -Oppen t re  lmer  I  l 9  J  se  l on  ,

Ya=##r^
" u u .  

- Ê .  
p o s  i t l o n  d u  c e n L r e  c l e  m a s s e  d e  l a  p a r t

b i o n  d r o n d e  c o n v e n a b l e m e n E  a n t i s y m é t r l s é e  d e s

p e u È  e n c o r e  e x p r i m e r  1 r é q u a È l o n  ( I I - 3 - l )  d a n s

&u
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dee  deux  pa r t i cu les  ( l nc lden te  e t  c l b l e ) s o l t  d o n c ,

-t -+

i  Pa -R
la )

(en)'t2

où F .  =  Ë" ,  *  Ë"2  dés igne l r impu ls ion  ln t t ia le  to ta le

s o n  é t a t  i n i t i a l  q u i  n e  d é p e n d  p l u s  d e  l ,  e t  ? o ,  f l r . .

; i .Ë ; îk.;,
x^=ffi,#,; îo 4rr',"7t '  ( f i-3-z)

du  sys tèm" ,  l " )

. . ,  Ë *  r ep rés -

en ten t  l es  coo rdonnées  des  (N+ l )  é l ec t rons  dé f l n i es  à  pa r t i r  de  l a  pos l t l -

on  du  cen t re  de  massee .

Les  é ta t s  p rop res  f i naux  ?O l  
" réc r i r on t  

d rune  man lè re  ana logue  aux  é ta te

p rop res  l n i t i aux  Ya  .  Ce t te  e i t uaÈ ion  pe rme t  f i na lemen t  (pa r  l n tég ra t l on

su r  l a  va r i ab le  R )  de  re t rouve r  l a  dépendance  de  Z  en  5  C?o -  i " r ,

c . à . d .  ,

(  r r -3-3)

a-  Sec t l on  e f f l cace  to ta le

Dans c e a  c o n d i t l o n s , I  r e x p r e s s i o n (rr-2-23)

aaar - ( tn)+ 1- 'Ar t  r  E(êt -Ea)  S(  i l -Ë^ I  tTîo l t  ,

" ù  
t Ë  =  Â r ( 7 . - ?  )  e s t  I r i m p u l s i o n  r e l a t i v e  d e  1 r é l e c t r o n  l n c i d e n t

a f - i c

e t  f ,  l a  masse  rédu i t e  du  sys tème ,  qu i  co r respond  app rox ima t l vemen t  à  l a

m a s s e  d e  l t é l - e c t r o n  i n c i d e n t .  L a  c o n s e r v a t i o n  d e  l r i m p u l s i o n  e s t  a u t o m a t i -

quemen t  sa t i s fa i t e  l o r sque  l a  masse  du  noyau  es t  t r ès  g rande  devan t  ce l l e

d e  1 r é l e c t r o n .  I l  e s t  i m p o r t a n t  d e  n o t e r  q u e  l a  s e c t i o n  e f f i c a c e  d e  d i f f u -

s i on  (éq .  I I - 2 -23 )  es t  dé f i n l e  pou r  une  t rans i t i on  en t re  deux  é ta t s  non

dégéné rés  no tammen t  en  o r i en ta t l ons  de  1a  pa r t i cu le  d i f f usée .  On  au ra

a l o r s ,

dev len t  :

(  r  r-3-4)

aauL o  (€  , r )q  * ;n  J  t î t  t (  e  t -  Eat  l? io lz ( rr-3-s )
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La  fonc t l on  de  D i rac  5  t n ' - n " )  é l im lne  tous  l es  é ta t s  ne  conae rven t

p a r  1 r é n e r g l e  d a n e  l a  c o l l l s l o n .  C e t t e  l n t é r e s s a n t e  r e m a r q u e  p e r m e t  d t é -

c r i r e  1a  sec t l on  e f f i cace  to ta le  en  fa i san t  l a  somme su r  t ous  l es  é ta te

f i n a u x  f U ; r a e  l a  c t b l e .

l -  f  \
ar =LLJ /  cq-"b ( r r -3-6)

r e p r é s e n t a n t  l r e n s e m b l e  d e s  é t a t s  d l s c r e t s  e t  d u  c o n t i n -1 e

ium

b -  S e c t i o n  e f f i c a c e  d i f f é r e n t i e l l e

symbote (tJ )

d e  l a  c l b l e .

En renanr  compre  o . /4  =  
Juo 'dkb  d t l ,  on  peu r  dé f  i n i r  éga t -

e m e n t  u n e  s e c t i o n  e f f l c a c e  d t f f é r e n t i e l l e  d e  d t f f u s i o n ,  a s s o c t é e  à  l a  p r o -

b a b i l i t é  d e  t r o u v e r  d e s  p a r t l c u l e s  d r i m p u l s t o n  ? o  d i f f u s é e s  s o u s  u n

ang le  so l i de  dJà=  d  JZ lb  )

d E-o--b =(at t )"  A;"  I* ,  l+ t " i  I  ï .  |  "  I  (  Et-  8. ,  
, r . r_3-7)

=(eftto t; '  Ï  uî 4 &t ]ru^tt 6 ( t l  n -Aite+ Ér- €o ) ,

d -çt

o i r  Eo  ,  L5  rep résen ten t  respec t i vemen t  1 réne rg ie  t o ta le  de  l a  c i b l e  dans

I  r é t a t  l n l t l a l  e t  f  i n a l  ,  k ^ 2 1 2  e t  l r o 2 l z  s o n t  l e s  é n e r g i e s  c i n é t t -

q u e s  d e  1 r é l e c t r o n  i n c l d e n t  a v a n t  e t  a p r è s  l e  c h o c ,  o u  e n c o r e  d e  1 r é l e c -

t r o n  i n c l d e n t  e t  d e  1 r é l e c t r o n  d i f f u s é .

c-  Remarque

P o u r  ' 1 e  p r o b l è m e  s p é c i f i q u e  d e  1 a  d i f f u s l o n  d r é l e c t r o n s ,  i c t  d é v e l o p p é r

o n  p e u t  m o n t r e r  t 1 8 ]  q u e  l r e f f e t  d e  I r a n t i s y m é t r i s a t i o n  d e e  f o n c t l o n s
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dronde  appa ra i t  seu lemen t  dans  l  f  exp ress lon  de  GAq  .

Gu = Gar .  N Gz^ )
' )

a vec  C& ,  =  l nu l  v+  v  (  Êo+  i r t -H ) - '  V  l ) 6a )

e t  G . . l =  (  eo t6 t lV+Veo r (Ea+ i r y -H ) - ' v  l r r o )

Q r , l  e s t  l r o p é r a t e u r  p e r m u t a t i o n  d e  1 r é l e c t r o n  l n c i d e n t  e t  d u  p r e m i e r  é l e c -

L r o n  d e  l a  c i b l e .  L e  t e r m e  ( 6 . " 1 r )  t i e n t  c o m p t e  d e s  é c h a n g e s  p o s s i b l e s  e n -

t r e  1 r é l e c t r o n  i n c i d e n t  e t  1 ' u n  d e  c e u x  d e  l a  c i b l e .  O n  m o n t r e  [ 2 0 ]  e n c o r e

que  (o "o \  es t  nég l i geab le  aux  pe t i t s  ang les  de  d i f f us ion  e t  aux  g randes

v i t e s s e s  d e  1 r é l e c t r o n  l n c i d e n t .  D a n s  u n  b u t  d e  s l m p l l f i c a t i o n  d e s  c a l c u l s

q u e  j u s t i f i e n t  l e s  r é s u l t a t s  e x p é r l m e n È a u x  p r a t i q u é s  s o u s  c e s  c o n d i t i o n s ,

nous  nous  l im i t ons  au  p rem ie r  t e rme  6J ; ,  qu l  condu i t  à  une  sec t i on  e f f i cace

d e  d l f f u s i o n  d i r e c t e .

4-  Approximat lon de Born

L a  p r é s e n c e  d e  I  r h a m i l t o n l e n  H  r e n d  d i f f i c i l e  l e  c a l c u l  d e s  é 1 é m e n t s

d e  m a t r i c e  1 . - ,  a i n s l  l r o p é r a t e u r  G  p e u t  ê t r e  d é v e l o p p é  e x a c t e m e n t  d e
D A -

1a  man iè re  su i van te  :
.tL

6 =\+  v  (  É . .+ i ,? t -Hf  
' v  

+  v (  Ea+in- t t i ' r l  (Ea+i l - r t ) - ' v  +  . - .+  v  [Ce" . , t "1- l l ' v l * . .
(  r r -4-1)

Lrapp rox ima t i on  de  Bo rn  [ 21 ]  cons i s te  à  ne  re ten i r  que  l e  p rem le r  t e rme  du

déve loppement .  Par  conséquenr  l t * - l '  ee  rédu i r  a f<u \u l "> l i  approx ima--  
I  D a l

t i o n  q u i  e s t  J u s t l f l é e  p o u r  u n e  é n e r g i e  p o t e n t l e l l e  d r i n t e r a c t i o n  f a i b l e

)
devan t  k , . -  l 2  e t  cons idé rée  comme une  pe r tu rba t i on .  Ce  t ra i t . emen t  app r -

oché  es t  su r tou t  va lab le  pou r  des  é lec t rons  i nc lden ts  su f f l sammen t  rap ides

re la t i vemen t .  aux  é lec t rons ,c ib les
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L r é n e r g i e  p o t . e n t l e l l e  d r  i n t e r a c t i o n  s  r é c r i t  :

t,
V= E,a/r "p {?; / r " ;  )

o i r  z .  es t  la  charge du  lème noyau de  la  c ib le  e t  To ,  ? ,  
" t  iI

s e n t e n t  r e s p e c t i v e m e n t  1 e s  p o s i t l o n s  d e  1 f é l e c t r o n  l n c i d e n t ,

( f i -4-2)

repré-

ata-
dur r  é lec t ron -

I

c i b l e  e t  d u  i è m e  n o y a u .  A l n s i ,

(brv\a) = -( .zE)-3 !o id l i  <

o i t  Ï ' =  Ë -  -  1 . ,  r ep résen te  l e  t r ans fe r t
a  b '

A l ra ide  de  l a  t r ans fo rma t i on  de  Be the

u,i''"
lE- i .  I

< i lv la) *

6il I  z:/,t ;  - i ' / .r lÔ^>,c r-4-3)

d  I  impu l s  i on .

l 22 l

(  rr-4-4)
4 (- l

utc. J

e t  ap rès

i t ude  de

? *
n  . , e  i h ' t ;

Jô = 4 i *z  )

i n t é g r a t l o n  s u r  l e s  c o o r d o n n é e s  d e  1 r é l e c t r o n  i n c i d e n t ,  l r a m p l -

d i f f u s l o n  d a n s  l a  t r a n s i t i o n  a . +  b  e s t  a i n s l  p r o p o r t l o n n e l l e  à :

L a  e e c t i o n

Born :

d  f o n b

dJz
t"J )4,y 6(êu-âo *It/, - lt tr) | <Ou | {z'; f; - Ld,p

-5-l

{'Ê 
| d,)lo

( r r -4 -6)

- !  - .r; ,  1ôtt Ç z,daî- ç " ' i ' î '  t  d,> 
rr-4-s)

Qtt)z

e f f l c a c e  d i f f é r e n t i e l l e  s r é c r i t  a l o r s ,  d a n s  l r a p p r o x i m a t i o n  d e

lL
&"

Le  ca l cu l  de  ce t te  exp ress ion  ne  pose  pes  de  p rob lèmes  l o r sque  l ee  exp res -

s ions  des  fonc t i ons  d ronde  des  é ta t s  l n i t i a l  e t  f l na l  son t  exp l i c i t . emen t

c o n n u e s .  L e s  e f f e t s  r e l a t i v i s t e s ,  q u i  s e  m a n i f e s t e n t  a u x  v i t e s s e s  é 1 e v é e e

des  é lec t rons  i nc iden te  ( I l 2  nv?

L

compte  au  n i veau  de  l a  con f ron ta t l on  t héo r i e -expé r i ence .  Le  te rme  4 / k -

es t  l a  sec t l on  e f f i cace  de  Ru the r fo rd  rendan t  comp te  de  l a  d i f ' f us ion  d run

é lec t ron  pa r  un  é lec t ron  l i b re  e t  i n l t i a l emen t  au  rePoÉ1 .

La  con t r l bu t i on  du  te rme  nuc léa i re  
T  

u ' e * l t rË ' f r )  se ra  nég l i gée  dans
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l a  s u i t e .  D u  f a i t  d e  l r o r t h o g o n a l i t é  d e s  f o n c t i o n e  d r o n d e  é l e c t r o n l q u e s

l ç 4 >  
" t  

l d g )  , 1 1  n e  c o n t r i b u e  q u r a u x  e f f e t s  d e  c h o c  é l a s t i q u e .  o n  p e u t

donc  écr i re  pour  la  d l f fus ion  lné las t ique :

*' 
= 

h lat*ir,\ f i i  
E(tu'Ea+Lr/'-hân) ltt ' ' r'i | éo) l ' .

Gr-4-7)

( r r -4 -9)

. + -âilV nî'i 1dà,,,-o-ro,

t ,

f, a'
A h l

? ' â  |

L,é lément  de  mat r i c "  l<ôa tZdr ' ç '  lOo) l '

i n te rne  de  l a  c i b l e  es t  connu  sous  l e  nom de

È i q u e  p o u r  l a  t r a n s t t i o n  a . - r  b .

L a  s e c t i o n  e f f i c a c e  d o u b l e m e n t  d i f f é r e n t l e l

s r é c r i t  f i n a l e m e n t  :

r  eu i  dépend  de  l a  s tuc tu re

f a c t e u r  d e  d l f f u s l o n  i n é l a e -

l e  d e  d l f f u s l o n  l n é l a s t l q u e

t i t  e
-a' .n;* = +&\ (4J ) St ta-to+!a's/z-hZrùta#t l l  t^7 l6o>l ' ,
d Jè J <h\te) lro lrq 

o 

, r r_4_8 )

ou  sous  sa  fo rme  équ i va len te ,  ap rès  i n t roduc t i on  de  l a  re la t l on  de

fermeture

? ' '
. ;  { . .4t
e t  k-zo

I  t  i n té rê t  de  ne  fa i re  l n te rven l r  que

E l l e  condu i t  en  p rem iè re  app rox ima t i on  à

iné las t i que  ana logue  à  ce lu i  r enconÈré

(zI) l fa)<ôt l  =4
ô

l to," :n, ,  .  = kào h; ' l r -"  14olZ
,.t a1[i/r) -

Cet te  de rn lè re  exp ress lon  o f f r e

1 r é t a t  i n i r i a l l d a )  d .  t a  c l b l e .

d é f i n i r  u n  f a c t e u r  d e  d i f f u s i o n

dans  l a  d i f f us ion  des  rayons  X .

En  phase  l l qu ide  ou  gazeuse ,  l es  pa r t l cu les  c i b l es  on t  une  o r i en ta t i on

a l é a t o i r e  a u t o u r  d e  l a  d i r e c t i o n  d e  ? .  1 1  s e r a  n é c e s s a i r e  d e  r é a l l s e r  u n e

moyenne  au r  ces  o r l en ta t i ons .  La  sec t l on  e f f l cace  ne  dépend  a lo rs  que  du

modu le  ae  T ,  ce  qu i  équ l vau t  donc  à  remp lace r  1 ré lémen t  de  ma t r l ce  eu

car ré  l<Ôt l  f , r *p ( i Î . i )  l4o l l ' 0 . .  
" "  

movenne 
" , r t  

JL6
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Lu&\ = I  1ér l  Z zxp ( i  f râ1 td"  11"  moyenne sur  - rzq ( r r -4-1r)

Au l l eu  de  eO 
" t  

& t519 ,  on  peu r  cho ts t r  l e  coup le  Ë . .  BT tg , .  A tns l

d iL  =  dJ?âb  es r .  remp lacé  pa r  2 / f s l noo  dob  =  (2 r r  / kakb )a f t z lD ,

e t  I  r exp ress lon  ( I I - 4 -B )  peu t  f l na l emenÈ  s réc r l r e  :

+, (1Il z,&) E( # - + . L,-a^)
l a q u e l l e  l n t e r v l e n È .  1 e  c o n c e p t  d e  f o r c e

r 0
d -0-i,re? gtt

! ! -

l(llre) J(&'tz) 442

e x p r e s s l o n  d a n s

g é n é r a l  i s é e .

( I r -4-L2)

d  r o s c  I  I  1 a  t e u r

l I - 5 -  F o r c e  d t o " @

L a  f o r c e  d r o s c l l l a t e u r  g é n é r a l l s é e  ( f . o . C . )  l n t r o d u t t e  p a r  B e t h e

s r é c r l t :

f  r  (  4\  =2'A Eu /  * '  .  Lt , (4\  ' (  t r -5- r )

o i r  A Ê U - E b -  É c .  d é a l g n e  1 r é n e r g l e  r e ç u e  p a r  l a  p a r t ,  l c u l e - c l b l e  l o r g  d r -

u n e  t r a n s l t t o n  d e  1 r é t a t  a  v e r s  1 r é t a t  b .  f b ( k )  c e r e c t é r l e e  u n e  t r a n e l t . -

l o n  l n é l a s t l q u e  d e  l a  c l b l e  ( b + a )  e t  g é n é r a l i s e  l e  c o n c e p t  d e  f o r c e  d r o s c -

l l l a t e u r  o p l l q u e  { ,  à  l a q u e l l e  1 l  e e  r é d u l t  l o r s q u .  {  t " n d  v e r e  0 .

n '  ô  - . \  6  ^ F  L r , : .  - t t .  . ,  t . A  r . r t  P
#*-fr( t )  = Ia6bl1Ôtl4r ' lëa)r  ={br (rr-5-2)
h'+o

o i r  X 9  e g t  u n e  C o m p o s a n t e  d e  ? r .  C e t t e  r e l a t l o n  r e l l e  d l r e c t e m e n t  1 r é t u d e

d e s .  c o l l l e l o n s  d r é l e c t r o n s  r a p l d e s  e t  1 a  p h o t o a b s o r p t l o n .

P o u r  l e s  t r a n e l t l o n e  v e r s  l e s  é t a t s  e x c l t , é s  d u  c o n t l n l u m ,  1 a  p e r t e  d r é n e r -

g i e  n r e e t  p l u s  q u a n t l f t é e ,  m a l s  p e u È  p r e n d r e  c o n t l n u e m e n t  t o u t e s  l e s  v a l -

e u r s  s u p é r l e u r e e  a u  p r e m l e r  s e u l l  d r l o n l s a t l o n .  1 1  e s È  p l u s  c o m m o d e  d e  d é -

f l n l r  l a  d e n s i t é  d e  F . O . G . ,  p a r  u n l t é  d r l n t e r v a l l e  d e  p e r t e  d r é n e r g l e A  E :
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dlrh,^E) td(aet --( t l^) iâ.El.  h&) g(a Ey _aE) ,  (rr_5_3)
a v e c  A  E  =  t . ^ 2 1 2  -  U r Z  l Z ,  é n e r g l e  t r a n s m l s e  à  l a  c t b l e  ( s o t t  e n -

c o r e  l a  p e r t e  d r é n e r g l e ) .  L a  s o m m e  e s t  é t e n d u e  à  t o u s  l e s  é t a t s  e x c l t é e  d u

s p e c t r e  d l e c r e t  e t  d u  c o n t l n u ,  l e  p l c  é l a e t l q u e  é t a n t  e x c l u  (  A E + o ) .

L a  r e l a t l o n  e n t r e  l a  F . O . G .  e t  l a  s e c t l o n  e f f l c a c e  d t f f é r e n t l e l l e  d e  d l f -

f u s l o n  ( é q .  I I - 4 - 1 2 )  e e t  !

dzrtnr? ! rc ,4 J l t  0, ,o€)
, -  =

e(L'1ry,ùaet- E Et d(^r, 
' (rr-s-4)

q u l  p e r m e t  d e  d é f l n l r  e x p é r l m e n t a l e m e n t  u n e  F . O . G .

L a  r e p r é s e n t a t l o n  t r l d t m e n t l o n n e l l e  d e  l a  F . O . G .  e n  f o n c t l o n  d e  l a  p e r t e

d r é n e r g l e  l y  E  e È  d e  t , o g ( k 2 )  e e t  c o n n u e  a o u e  l e  n o m  d e  e u r f a c e  d e  B e È h e .

I I - 6 -  Règ les  de  Somne

L e e  i è g l e e  d e  E o m m e  a o n t ,  l e e  m o m e n t g  e n  é n e r g r e ,  d r o r d r e  n ,  d e  r a

d l s t r i b u t l o n  r e p r é s e n t â n t  l e  F . O . G .

cr ,,) (zç \ roeuf {rçt)à(h,k7 = . i ; ,o /  (Aeu)  {5(h) .  ( r r_6_r )

E l l e s  s o n t  c a l c u l é e s  d a n s  1 e  c a d r e  d e  l r a p p r o x l m a t l o n  d e  B o r n  e n  n é g l l -

S e a n t  l e s  e f f e t s  d t é c h a n g e s  e n t r e  l t é l e c t r o n  l n c l d e n t  e t  c e u x  d e  l a  m o l é -

c u l e  o u  d e  I  l a t o m e  d l f f u s a n t .  C e r t a l n s  m o m e n t s  o n t  d e s  v a l e u r e  r e m a r e u â -

b l e s  e t  e o n t  l l é s  à  d e s  p r o p r i é t é s  p h y s l q u e s  d e  l a  c i b l e .

Par  exemple ,  1e  moment  d rordre  0  condu l t  à  la  règ le  de  somme de Bethe

122) ,  qu l  généra l l se  ce l le  de  Thomas-Re lche-Kuhn (qu t  cor reepond à  la

l i m l t e  k  + 0 ) .

s(o , i )  =  N

ou ( i{r) ae, 4&) -_ Nt,t t ( r r -6-2)
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L r l n t e r p r é t a t l o n  p h y s l q u e  e n  e s t  l a  e u l v a n t e  :  à  t r a n s f e r È . &  d o n n é r  1 r é n -

e r g l e  m o y e n n e  r e ç u e  p a r  l a  c l b l e  e s t  l a  m ê m e  q u e  c e l l e  r e ç u e  p a r  N  é l e c t -

r o n s  l l b r e s  e t  a u  r e p o s .  C e t t e  r è g l e  e s t  u t l 1 l s é e  p o u r  m e t t r e  s u r  u n e

é c h e l l e  a b s o l u e  d e s  s p e c t r e s  m e e u r é s  à  t r a n s f e r t  d r i m p u l s t o n  R ,  c o n e t a n t .

L e  m o m e n t  d t o r d r e  - l  e e t  p r o p o r t l o n n e l  à  l a  e e c t l o n  e f f l c a c e  d l f f é r e n t l e l -

l e  d e  d l f f u e l o n  l n é l a e È 1 q u e .

S(-n,  h)  = ercf l -1,: l i et î:^,( / a t J] tù . ( rr-6-3)

P o u r  l e e  m o r n e n t e  d l o r d r e  I  e t  2  1 e s  r é s u l t a t . a  e o n t  m o l n e  a l m p l e s ,  e a u f  à

l a  l l m l t e  o t r  l e  t r a n s f e r t  d r l m p u l s l o n  e s t  g r a n d .
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I I I -  D IFFUSION COMPTON

La  p récéden te  t héo r i e  pou r ra l t ,  ê t . r e  déve loppée  de  man iè re  i den t -

i que  l 23 l  pou r  l a  d i f f ue ion  des  pho tons .  Néanmo ins ,  nous  rep rend rons  i c i

une  app roche  h i s to r i que  du  phénomène .

L r e f f e t  C o n p t . o n ,  c r e s t  à  d i r e ,  l r a p p a r l t i o n  d r u n e  r a i e  c a r a c t é r i s t i q u e  d u

rayonnemen t  d l f f ueé  pa r  l a  ma t i è re  e t  de  l ongueu r  d ronde  p lus  g rande  que

ce l l e  du  rayonnemen t  l nc iden t r  a  j oué  un  rô le  f ondamen ta l  pou r  l a  phye ique

moderne  comme p reuve  de  l a  t héo r i e  co rpuscu la i re  de  l a  ma t i è re .  Sa  théo r i e

p e u t  ê t r e  d e  p l u s  d é v e l o p p é e  d a n s  l e  c a d r e  r e l a t i v i s t e .

La  fameuse  re la t i on  de  Compton  [1 ]  (A I )  = (ah ! ^o )S in "e72  ,  pe rme t  de

p r é v o t r  l a  p o e i t i o n  d u  p l c  l n é l a s t i q u e ,  m a i s  n r e x p l i q u e  p a s  a o n  é l a r g l s -

semenÈ.  Pou r  i n te rp ré te r  1e  spec t re  Co rnp ton ,  Du  Mond  t6 ]  a j ou te  un  au t re

te rme  à  l a  re la t l on  p récéden te  :
+ h

(  À\)o, r .{ond = (A À)co^p}orr + (g(t"\r)  "  È[nc)s,ne7a.(rrr-r)

C e t t e  f o r m u l e  f a l t  l - n t e r v e n l r  1 a  p r o j e c t i o n  d e  l r i m p u l s l o n  l n l t l a l e  i  a .

I  r é l e c t r o n - c i b l e  s u r  l a  d i r e c t l o n  d u  v e c t e u r  d e  d l f f u s i o .  Ë  ,  e t  p e r m e t

1 r é t u d e  d e  l a  d i s t r i b u t i o n  d e s  i m p u l s i o n s  é l e c t r o n i q u e s  d a n s  l a  c i b l e .  E n

e f f e t ,  l a  p r o b a b i l i t é  p o u r  q u e  1 r é l e c t r o n  p o s s è d e  u n e  c o m p o s a n t e  P ,  e e t :

- t q l n
Dro r  |  ^ l n  I  r , . , ,l (Yz l  = J-o dP,  J*  dPr ( (  P. ,  Ps,  P.)  '  ( r r r -2)

o ù r  ( ( f - r ? 1 ,  ? r )  e s t  l a  d i s t r l b u t i o n  d r i m p u l s i o n s  d a n s  l a  c i b l e .

E n  a d m e t t a n t  q u e  l a  p r o b a b i l i t é  d r i n t e r a c t l o n  e n t r e  l e  p h o t o n  e t  u n  é l e c -

t ron  es t ,  i ndépendan te  du  t ,  de  ce  de rn ie r ,  l e  nombre  d ré lec t rons  d i f f u -

s é s  ( o u  l r i n t e n s i t é )  a y a n t  u n e  é n e r g i e  l t r n  e s t  p r o p o r t l o n n e l  à  P ( P r ) .  S t -

o n  d é f i n l t  l e  p r o f i l  C o m p t o n : ( P r )  c o m m e  l a  p r o b a b i l l t é  p o u r  q u e  1 r é n e r -
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g i e  d e  1 f  é l e c t r o n  d l f  f u s é  s o f t  A \ h ,  a l o r e  J ( P z )  e s t  s l m p l e m e n t  p r o p o r -

t l o t r n e l  à  P ( P z ) .  O n  p e u t  d o n c  é c r l r e  :

J(B) = [trrl-tre(r*,ft,p) (r'-r)
L e  p r o f l l  C o n p t o n  e s t  d o n c  1 a  p r o J e c t t o n  a u r  l r a x e  i  d  =  d l r e c t i o n  d u

v e c E e u r  d e  d i f f u s l o n  d a n s  1 e  c a s  d r u n  é l e c t r o n  l l b r e  e t  â u  r e p o s ) ,  d e  1 a

d i s t r i b u È l o n  t r l d l m e n t l o n n e l l e  d e s  l m p u l s l o n e  d a n e  1 a  c l b l e .

D a n s  1 e  c a s  d r u n e  d l e t r l b u t l o n  d r l m p u l s l o n s  l s o t r o p e ,  I r é q u a t . l o n  ( f f f - l )

s e  r é d u i t  à  :

tr(q) = 4/z
I ( P )  e s t  l a  d e n s i t é  d

(  r r r -4)

q u l  e s t  d o n n é e  p a r  :

( I I I - 5 )

(  r r r -6)

6
I

)nt p'n r(P) Jp
I  l m p u l s i o n s  r a d l a l e

r(P) - Ip' dap n'Q) fr(p) = hrc p' e(p)

c e  q u l  p e r m e t .  f l n a l e m e n t  d r é c r l r e  :

[( t) = 
"o],r ' ,  

pd,_ ((p) )

a v e c  Q  =  P z r  g u i  p e u t  s t é c r l r e  e n c o r e ,  à  l f a i d e  d e s  r e l a t l o n s  d e  c o o s ê r -

v a t l o r r  d r é n e r g l e  e t  d r l m p u l e l o n l  q  =  t  L n t h  -  & l Z t ,  ( o ù r  I  E  e s t  l a  p e r t e

d ' é n e r g l e .  l e  p a r a m è t r e  q  e s t .  u s u e l l e m e n È  a p p e l é  p a r a m è t r e  d e  c o m p t o n .

L r é q u a t . l o n  ( f f f - 4 )  p e r m e t  p a r  d i f f é r e n t l a t l o n  d e  r e m o n t e r  à  I ( P )

r(4 =epI"f tql /a,1,) l r=p (  I I I - 7 )

l n t e n s l t ê

Àb

S p e c t r e  C o m p t o n

t i i -Æ#srn(orr )
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On peu t  t r anspose r  ces  résu l t a t s  c l ass iques  pou r  en  donne r  une  fo rmu la t l on

quan t l que  ana logue  à  ce l l e  déve loppée  au  chap i t r e  I I  pou r  l es  é lec t rone .

Les  d i f f é rences  essen t l e l l es  conce rnen t  l es  re la t l ons  de  conse rva t i on ,  où r

a p p a r a i s s e n t  1 r é n e r g i e  h t  e t  l r l m p u l s l o n  h V / a  d e e  p h o t o n s  c o n s i d é r é s  e t

l a  d i spa r i t i on  des  phénomènes  d réchange .  On  abou t i t  f i na lemen t  à  une

e x p r e s s i o n  d e  d s c t - . o h  / d J ; a d ( a g )  ,  9 u l  e r é c r i r  :

d'f.*.q

d J, .t( AÉ)
= I.  S(lr ,AE) , (  I I I - 8 )

avec

S ( È ,  A E ) ,  f a c t e u r  d e  d i f f u e l o n  l n é l a s t i q u e  q u l  a  p o u r  e x p r e s s i o n  :

stf, A E) =1é" l|exp(-;f îu) 5 (K- zq-aE) 2 cx7(ti. ir)t(ù (rrr-g)

e t  I o  es t  p ropo r t i onne l  à  l a  sec t i on  e f f i cace  de  Thomson .  Dans  l e  cas

d e s  é l e c t r o n s ,  1 1 ' e s È  p r o p o r t i o n n e l  à  l a  s e c t i o n  e f f l c a c e  d e  R u t h e r f o r d .

I I I - l -  A p p r o x i m s t i o n  d e  l r i m p u l e i o n

L r e x p r e s s l o n  d u  p r o f l f  C o * p t o n , l ( q )  p e u t  ê t r e  r e t r o u v é e  à  p a r t i r  d e

l r e x p r e s s l o n  ( I I I - 9 ) .  . E n  u t i l l s a n t  l r i d e n t l t é  s u l v a n t e :

5cx-a -ÂE)f exr UÊ.i,\ = 1e1p (tf i?p ) 6k-to-# -;f,fr,-ae),(rrr-r-r)
q u l  p e u r  ê t r e  é t a b l i e  à  l r a i d e  d e  :

[K, .*p t;ï.îpJ = t-Y , .xp(rÊ.i,)J=.op(iïi) t$-;T.ir) . <,rr-r-zr
I l  e n  r é s u l t e  q u e

gcdoe I -- 1e. t l,urc;rlr i,-lr) Sft- h- ac-;Ëh r$taqrrr_r_3)
Tou te  l a  d l f f i cu l t é  du  ca l cu l  de  ce t te  exp ress lon  t l en t  au  fa l t  que  l es

opérateurs K et  Ë " .  
commutent  pas.
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P o u r  r e l l e r  l a  s e c t l o n  e f f l c a c e  à  l a  d e n s i t é  d r i m p u l s l o n s  é l e c t r o n l q u e ,  i 1

es t .  néceesa i re  a lo rs  de  fa i re  une  app rox i rna t i on  eupp lémen ta i re ,  d l t e  app -

rox lma t i on  de  l r lmpu l s ion  pou r  l a  d i f f us lon  des  reyons  X  (ou  enco re  app -

r o x i m a t l o n  d u  c h o c  b i n a i r e  p o u r  l a  d i f f u s i o n  d e s  é l e c t r o n s ) .  E I l e  c o n s i a t e

à  fa i re  l es  hypo thèses  su i van tes  :

-  1 r é n e r g i e  t r a n s f é r é e  à  1 r é l e c t r o n - c l b l e  e s t  p l u s  g r a n d e  q u e  s o n  é n e r -

g l e  d e  l i a i s o n  d a n s  l a  c i b l e  ( o n  p e u t  d o n c  n é g l i g e r  1 r é n e r g i e  d e  l l a l e o n ) .

-  l a  d u r é e  d u  c h o c  e s t  t r è s  c o u r t e  ( 1 r é l e c t r o n - c l b l e  r r v o l t r r  d o n c  u n

p o t e n t l e l  c o n s t a n t  d u r a n t  1 e  t e m p s  d t i n t e r a c t l o n ) .

Dans  l es  cond i t l ons  de  ce t te  app rox lma t l on ,  I  l exp ress lon (  r r r -1-3)

d e v i e n t :

S (tr ' ,  AE ) = 14qt h.xp(;i ' .  cfr-îr)) t( t tb-iÊ,ir-Al)tûù.(rrr-r-4)
Pour les grands transf erts dr impul" io'T , les termes r*p( i f ,- ' I fr  -4 ) ) à

f o r t  c o m p o r t e m e n t  o s c l l l a n t  t e n d e n t  r a p i d e m e n t  v e r s  0  s a u f  p o u r f = f .  C e c l

équ l vau t  à  une  hypo thèse  de  choc  b ina i re  en t re  l a  pa r t i cu le  l nc lden te  e t

l r u n  d e e  é l e c t r o n s  d e  l a  c i b l e .  L r é q u a t i o n  ( r t t - 1 - 4 )  s e  r é d u i t  d o n c  à :

-à J{ -âa

s (F, A E) = 16q t È, S ( k'/a., - Lii, - aE ll il2tî,.,i,-,iùrrr_r_s)
E n  u t i l i s a n t  l a  f o n c t l o n  d r o n d e  d a n s  l r e s p a c e  d e s  l m p u l s i o n s  :

.fr o (ï,,..,in, -.,ii = @rcfsrttt' J aî,, ti, t, di'd o" rî,..i,..e).( rrr-1-6)
On obt ient .  :

sci,anr = #, lrorl ',..?l l6Gte, - bÊ,*È.inn) lroy .
F ina lemen t ,

S IA, AE,

apr

=J
è s  i n t r o d u c t l o n  d e  l a  d e n s l t é  d r i m p u l s i o . , s  f ( Ë ) ,

aË rt?r t(Ë.i-ql)

( r r r -1-7)

on  ob t i en t

( r r r -1-8)
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où

n . > -  <  t
( (P )  =  

î  <

Soi t  pour  une

-t

g(n, a6) =

xa t s( Ë- p") I x. 1
d l s t r l b u È l o n  l s o t r o p e

, 4

eft Tt Jt, pap (e)
' ' - . -  ! . . . :

= L î;t 1t1l

-+ -+

P, , - . ,Pp , - . ,PNI

d  I  i m p u l s i o n s .

(  r r r -1-9)

(  r r r -1-10)

L a  r e l a t l o n  ( I I I - 1 - 1 0 )  e s t  v a l a b l e  l o r s q u e  l e s  c o r r é l a È i o n s  é l e c t r o n i q u e e

son t  nég l l geab les .  Les  te rmes  co r rec t i f s  on t  é té  p roposés  pa r  Tava rd  e t

B o n h a m  [ 9 r 1 0 ] ,  l e s  c o r r e c t i o n s  r e l a t i v i s t e s  s e  t r a i t e n t  a u s s i  s a n s  d t f f i -

cu l t é  t 10 ]  pou r  des  éne rg ies  i nc iden tes  compr i ses  enEre  10  e t  50  KeV .

E i s e n b e r g e r  e t  P l a t z m a n  [ 2 3 ]  o n t  p u  é t u d i é  e n  d é t a l l  l a  v a l i d i t é  d e  1 , a p -

p rox . ima t i on  de  1 ! impu ls ion ,  e t  on t  remarqué  que  ce t te  app rox lma t i on  re -

v i e n t  n o n  p a s  à  n é g l l g e r  l e  p o t e n t i e l  m a i s  p l u t ô t  à  l e  c o n s l d é r e r  c o m m e

c o n s t a n t  p e n d a n t  l e  t e m p s  d e  l a  c o l l i s i o n .

r r r - 2 -  c o r r e c t i o n s  à  I t a p p r o x l m a t i o n  d e  l , t m p u l s i o n ,  d é f a u t  c o m p t o r r

L o r s q u e  l e s  c o n d i t i o n s  d t a p p l i c a t l o n  d e  l - r a p p r o x i m a t i o n  d e  l r i m p u l -

s i o n  n e  s o n t  p l u s  v é r i f i é e s ,  d e s  d i f f é r e n c e s  e n t r e  l e  c a l c u l  i m p u l s l o n n e l

e t  l es  spec t res  expé r lmen taux  son t  obse rvées ,  e t  qu l  son t  ca rac té r l s t l ques

du  dé fau t  Compton  ( c .à .a .  un  déca lage  de  l a  pos i t l on  du  max imum du  p ro f l l

p a r  r a p p o r t  à  s a  p o s i t i o n  p r é v u e  p a r  l r a p p r o x i m a t l o n  d e  l r i m p u l s i o n  e t  u n e

d i o s y m é t r i e  d a n s  l e  p r o f i l ) .  L r e x i s t e n c e  d e  c e  d é f a u t  a  é t é  s l g n a l é e  d è e

1 9 3 4  p a r  R o e s  e t  K l r k p a t r i c k  [ 1 2 ]  d a n e  1 r é t u d e  d u  c a r b o n e  e t  d u  b é r y l i u m .

Les  p rem iè res  t en ta t i ves  d rexp l i ca t l on  de  ce  déca lage r  gu i  l nvoquenÈ  un

r e c u l  d e  l r i o n  o u  p r e n n e n t  e n  c o m p t e  1 r é n e r g i e  d r l o n i e a t i o n ,  s e  h e u r t e n t  à

l robse rva t l on  de  dé fau te  pos t t l f s .  Un  ca l cu l  qyan t i que  exac t  e f f ecÈué  pou r
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que lques  o rb l t a l es  hyd rogéno ides  t16 ]  con f i rme  l r ex l s tence  des  deux  t ypes

de  dé fau te ,  ma is  ne  pe rme t  pas  de  dégage r  une  exp l i ca t l on  s imp le  de  l eu r

o r i g i ne .  Pou r  en  donne r  une  i n te rp ré ta t l on  phys ique ,  une  au t re  t héo r i e

i 1 7 l  a  é t é  d é v e l o p p é e  e t  q u i  f a i t  a p p e l  a u x  s e u l e s  a c t i o n s  é l e c t r o s t a t i -

q u e s  d u  n o y a u  s u r  l a  t r a j e c t o i r e  d e  1 t é l e c t r o n  é j e c t é .

L e  p o i n t  d e  d é p a r È  d e  c e t t e  t h é o r i e  e s t  l r e x p r e s s i o n  d e  t ( o r l l  ( q u i  c o n s -

t i t u e  u n e  d é f l n i t i o n  p l u s  g é n é r a l e  d u  p r o f i l  C o m p t o n ) ,  é c r l t e  d a n s  l e  c a -

d re  de  l a  p rem iè re  app rox ima t l on  de  Bo rn ,  i c l  commune  à  l a  d i f f us ion  dee

rayons .X  ou  des  é lec t rons .

I tq,û) =

; t (x+ cp)  ; t
e  =  g 'c r '  (

O n  p e u t  é t a b l i r  c e t t e

i èCX+ cp)
e
U ( t )  e s t  u n

U ( 0 )  =  1  e t

* h, I^+d't, u ,*ot

!+ L !!^t
express  ion ,

;L (x+ cp)
c- Ieq). ,

ètt+Xeit i | **"ù).

en  éc r i van t  :

où  X  e t  C^ ;  son t  deux  opé ra teu rs  dé f i n i s  pa r  l es  re la t i ons  :

x lCq)= (K-  2ùtQq>= o,  cp = - iË.  Ap

Le terme "r (qr t - t )  se rédui t  à  J(q)  quand Cp commute avec X (approximaÈlon de

l r i m p u l s l o n ) .  N o t o n s  q u e  l r e x p r e s s i o n  ( I I I - 2 - 1 )  e s t  o b t e n u e  à  p a r t l r  d e

( I I I - f - 5 ) ' e n  u t l l i s a n t  u n e  r e p r é s e n t a t l o n  t e m p o r e l l e  d e  c h o c r c r e s t  à  d l r e ,

en  remp laçan t

5 (  x + cp -qh) 0" ,  (arr ; - ,  l -  or  ë, tb|*  
; tLr '+ct)

P o u r  c a l c u l e r  J ( q r i ) ,  o . ,  u t i l i s e  l e  d é v e l o p p e m e n t  e x a c t  s u i v a n t  :

(  r r r -2-1)

(f ir-2-2)

= e;t 
,P 

ëië"r' 
";b 

(x * cp)

opéra teu r  un i t a i r e .

gg  
=  i x ( t )  u ( t ) ,  avec  x ( r )  =

d f

= d,voP u(e) .

exp( - l t c r ,  )  x  exp( i rc r?  )
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En lnLég ran t  :

, b
U ( t )  =  I  +  t Jx ( t t )  U ( r r )  d r , ,

no

Ce qu l  condu l t  f i na lemen t  à  1  rexp rees lon  (  L I I -Z -D .

Le  p rem le r  t e rme  du  déve loppemen t  redonne  1e  p ro f l 1  Compt .on ,  éc r l t  dans

I  rapp rox lma t l on  de  1  |  impu l s lon .

le,i) =({,Tcf'& fr
Ur re  i n te rp ré ta t  l on  p

p o s l t l o n s .  E n  e f f e t ,

- i ts*  i tcu
Ee '  1éa lO ' lQ") .

e  d e  J ( q )  p e u t  ê t r e  d o n n é e  d a n e

Ca . r  )  es t  1  ropé ra teu r  dép lacemen l ,

l '
) - -  d

hys  lqu

e x p ( t t

( r r r -2-3)

I  I  eepace  des

d ro i r  :

(  r r r -2-4)

un prob lè -

fo rmal lsme

itcp -+
(Qa t Q' 

' 
I ûa(i,.,,1,..?,,)) = 1Çal6o (4,..,î*tt,..,îu)> r 5t&t) .

s ( 1 , * t )  e e t  u n e  l n t é g r a l e  d e  r e c o u v r e m e n t  e n t r e  o r b l t . a r e s .  A l n s l ,

m e  d e  d i f f u e i o n  l o n i s a n t e  p a r  u n e  c l b l e  a t o m i q u e  r e q u l e r t  u n

m o l é c u l a i r e .  D a n s  l e  c a e  p a r  e x e m p l e  d r u n e  o r b t t a l e  1 S .

T o u s  T e s  é l é m e n t s  d e  c h a r g e e  o n t  r e ç u  l r l m p u l s f o r ,  i  à  l r i n s t a n t  t r  l l e  a u -

ron t  pa rcou ru  un  Begmen t  de  l ongue r r r  E ta ,  ce  qu l  es t  équ l va len t  à  une  t ran -
+

s l a t l o n  [ t  a "  l r o r b l t a l e  o u  u n  r e c u l  d u  n o y a u  d e  - F t .  p o , r t  d e s  o r b i t a l e e

a t o m l q u e s  ( o u  m o l é c u l a l r e s )  à  s y m é t r t e  n o n  s p h é r l q u e ,  1 1  e s t  n é c e s e a l r e  d e

r e p é r e r  l r o r l e n t a t l o n  r e l a t l v e  d e e  o r b l t a l e e  a t o m l q u e e  ( r e e p e c t l v e m e n t  m o -

l é c u l a l r e e )  p a r  r s p p o r t  à  l a  d l r e c r l o n  d u  t r a n e f e r t  d r l m p u l s l o n  .
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Le  second  te rme  du  déve loppemen t  (L IT -? -Z )  peu t  ê t re  ca l cu lé  pa r  i t é ra -

t l ons  success l ves  ana logues  aux  t ra l t emen te  hab l t ue l s  de  l a  t héo r l e  des

pe r tu rba t l ons  dépendan t  du  temps .

â --+

. l ' ( q , l )  +  J " (q , f , )  * . . . .

, f ib+ t''.* +cA ,r' = i lj* *LÉ) + ...*r^f'*utaËJ,'*rt'1au"... c r,-z-5)
Ce q," i  condui  t

e t  impa l r s  en  q .
-+

J ( q , & )  =  J ( q )  +

où

à  un  déve loppemen t  i n f i n i  de  t e rmes  a l t e rna t i vemenL  pa l r s

( r r r -2-6)

.r'(q,Ê) 4ptË)'' â F J] ,", ei"to rrol ë'*j"'.r'x(r') loo> . Gïr-z-7)
x ( r r ) f 0 c )  =  e x p ( - i t ' c r )  G  - E q )  e x p ( i t , c p  )

= u( l r* ,?r-Êtr . . ,n)  -  u ( i , . . ,7p, . . ,? i l ) (  r r r -2-8)

r e p r é s e n t e  a i n s i  l a  v a r i a t i o n  d r é n e r g i e  p o t e n t i e l l e  d e  l a  c i b l e  l o r e q u r u n

é lec t ron  a  sub i  une  t rans la r i on  t " ,  .  
" ^ r / " r rec t i on  

an t i symé t r i que  3 t  1o r [ )  *

/
r ep rodu i t  l es  p r l nc ipa les  ca rac té r i s t / i ques  du  dé fau t  Compton ,  e t  pe rme t

a l o r s  l e  c a l c u l  s é p a r é  d e s  c o n t r i b u t i o n s  d u e s  à  l t i n t e r a c t l o n  é l e c t r o n -

noyau  e t  é l ec t ron -é lec t ron .  La  co r rec t l on  symé t r i que  J , , ( q rË )  a  pou r  e f f e t

de  rédu i re  l e  max imum du  p ro f t l  sans  changemen t  de  sa  pos i t l on .

P l u s i e u r s  m é t h o d e s  o n t  é t é  p r o p o s é e s  p o u r  c a l c u l e r  l r i n t é g r a l e  e n  t r  d e

l r e x p r e e s i o n  ( I I I - 2 - 7 ) .  U n e  p r e m l è r e  m é t h o d e  c o n s l s t . e  à  a p p r o x l m e r  c e t t e

in tég ra le  pa r  l a  mé thode  de  S impson .  E l l e  es t  app l i quée  |  241  dans  l e  cas

d e s  o r b t t a l e s  d u  t . y p e  l S ,  2 5  e t  2 P ,  l r a c c o r d  a v e c  l e  c a l c u l  e x a c t  ( t r a i t é

dans  l e  cad re  de  l r app rox ima t i on  de  Bo rn  pa r  B loch  e t  Mende lsohn  [25 ] )  es t

e x c e l l e n t  p o u r  L r o r b l t a l e  1 S  à  g r a n d  t r a n s f e r t  d r i m p u l s l o n ,  m a l s  p r é e e n t e

des  d i f f é rencea  avec  l e  ca l cu l  exac t  pou r  l es  o rb l t a l es  25  e t  2P .  La  deu -

x l è m e  f a ç o n  p o u r  c a l c u l e r  J t ( q r t )  c o n s i s t e  à  e f f e c t u e r  l r l n t é g r a t i o n  e u r
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t r  d e  f a ç o n  e x a c t e  o i r  a p p a r a i t  1 e  c a l c u l  d e s  l n t é g r a l e e  d r é n e r g t e  p o t e n -

t l e l l e  à  d e u x  c e n t r e s .  E n  e f f e t ' ,

.  , è

leol e't" J, cc KCt') |dc) = ( vj,ct, i)  - v,.  (r,dt) ,  ( . ' r-z-s)
a v e c

?  -  1 E  - +  -  _ i b , - .Vn Ct ,E)  = J .  aV 16ol  U t i ,  . . , rp , . . rq l  e .  P 
lÉa )

t l
J o €

c e g

e t

e t

v; &,ï) =
L e  c a l c u l  d e

e l l l p È l q u e e ,

25  e r  2p .

, i tÈ- b' ) cr., -i''cné <ô" lg- 
'  '  

u(t , . . , i , . . , i )ê- '  
- ' - ldo;,  

(rrr-2-ro)
d e u x  t e r m e s  a  é t é  e f f e c t u é  [ 2 4 ]  à  l r a l d e  d e e  c o o r d o n n é e s

c o n d u l t  à  d e s  r é e u l t . a b e  s a t l e f a l e a n t e  p o u r  1 e e  o r b l t a l e e

N o u s  v e r r o n s ,  d a n s  l a  s u i t e ,  q u e  l r e x p r e s e l o n  ( I I - 2 - 7 )  v a u È  é g a l e m e n t  d a n e

l e  c a s  d e s  c i b l e e  m o l é c u l a l r e s  e t  a u s s i  p o u r  d e s  e t r u c t u r e s  e o l l d e s ,  o ù  e e

m a n l f e e t e n t  d a n s  c e s  d e u x  c a e  l r e f f e t .  d l r e c t l o n n e l  d e s  l l a l s o n s .  R e l a t l v e -

m e n t - à  l r a p p r o x l m a t l o n  d e  l r l m p u l e l o n ,  l e e  e f f e t e  d e  d l e s y m é t r t e  d u  p r o f i l

Co rnp ton  e t  no tâmmenE le  dép lacemen t  $ j  de  l a  pos l t l on  du  max lmum du  p l c

( c o m p t é  à  p a r t l r  d e  q  =  Q )  d é p e n d e n r  p r l n c l p a l e m e n t  d e  I a  p e n t e  à  l r o r l -

g i n e  d e  l a  c o r r e c t l o n  a n t l s y m é t r l q u e  .

E n  e f f e t ,  1 e  d é c a l a g e  5 g  é t a n t  f a l b l e  a u x  g r a n d s  t r a n e f e r t s  d r l m p u

la  poe l t l on  du  max lmum du  p ro f l l  es t  donc  t rès  p roche  de  q  =  e  s1

p e u t  ê L r e  d é v e l o p p é  a u t o u r  d e  0  :

tcr,d) = ;rro, i) ç dl leî ]0." + f Jsl /edf Jr,.  + .. . (  r r r -2-11 )

e x p r e e s  1 o n ,Le  max lmum es t  ob tenu  en  annu lan t  l a  dé r l vée  de  ce t te  de rn iè re

c r e s t  à  d i r e  p o u r

l s  lons  ,

. l tq r?)

[t#'x#l'J,=,,51 =- (IIT-2-L2)
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avec

o
3 -  =  J ( q ) ,  l e  p r o f l l  C o m p t o n  d a n s  l e  c a d r e  d e  l r a p p r o x i m a t i o n  d e  l r i m -

pu ls ion .  Le  dép lacement  Cornpton  équ iva len t  en  per tes  d rénerg ie  es t  no té  :

t (AÉ) = kSl
Le  sPec t re  Conp ton ,  l o r sque  l es  expé r l ences  son t  su f f i sammen t  p réc l ses ,

p e u t  ê t r e  i n t e r p r é t é  p a r  l a  f o n c t i o . ,  r ( q r i ) .

Spec t re  Compton  en  pe r te  d réne rg ie

L a h m a m - B e n n a n i  1 2 6 1 ,  e n  d i f f u s i o n  d r é l e c t r o n e ,  a  p u  s r a s s u r e r  q u e  l e  d é -

f a u t  C o m p t o n  n r e s t  p a s  d t o r i g l n e  e x p é r i m e n t a l e ;  R u e c k n e r ,  B a r l a s ,  l , I e l l e n s -

te ln  [ ' 14 ]  on t  f a i t  une  é tude  sys téma t i que  des  fac teu rs  don t  pou r ra l t  dé -

p e n ' 3 r e  i e  t i é i a u t .  r i s  o n r  c o n c l u  q u e  c e l u l - c i  n e  d é p e n d  p a e  d e  1 r é n e r g l e

i n c l d e n t e  à  t r a n e f e r t  d r i m p u l s i o n  c o n s t a n t ,  m a l s  q u i  e s t  e n  r e l a t i o n  e v e c

1 r é n e r g l e  . d f l o n i s a t i o n  d e s  c o u c h e s  d r o ù  s o n t  i s s u e  l e s  é l e c t r o n s  é j e c t é s

e t  d u  t r a n s f e r t .  d r i m p u l s f o n R .  L e  c a l c u l  d e s  c o r r e c t i o n s  a n t l s y m é t r i q u e  e t

symé t r i que  rep résen te ra  l r expé r l ence  d rau tan t  m ieux  qu ron  app roche ra  l a

l im i t e  asymp to t i que  où  f ,  es t  t r ès  g rand .  Les  p rem le rs  t r avaux  on t  mon t ré

ô (Ar)
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un  dé fau t  CanpÈon  en  bon  acco rd  avec  l es  mesu res  expé r imen ta les  dans  l e

c e s  d e s  c i b l e s  a t o m i q u e s  à  1 t é t a t  g a z e u x .  N o u s  a l l o n s  v o i r  m a l n t e n a n t ,

q u r i l  d o n n e  é g a l e m e n t  d e s  r é s u l t a t s  s a t i s f a i e a n t e  p o u r  d e s  c i b l e s  m o l é -

c u l a i r e s  o u  s o l i d e e .  D e  t e l 1 e s  é t u d e s  t h é o r i q u e s  n r a v a l e n t  j a m a i s  é t é

r é a l i s é e s  j u s q u  I  i c i  e t  e l l e s  c o n s t i t u e n t  l  t o b j e c t i f  e s s e n È i e 1  d e  n o t r e

t rava i l '  Nous  nous  l lm l t ons  eeu lemen t  l c i  au  ca l cu l  de  l a  co r rec t i on  an t l -

s y n é t r i q u e  ; t ( q r l ) ,  q u i  e x p l i q u e  l e s  a e y m é t r i e e  o b s e r v é e s  d a n s  I e  s p e c t r e

Compton

@)
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TV APPLICATIONS

N o u s  a v o n 6  v u  q u e  l e  c a l c u l  d e  r a  c o r r e c t i o n  a n t i s y m é t r i q u e . l r ( q r Ë )  d a n e

l r e s p a c e  r é e I ,  f a l t  l n t e r v e n i r  d e e  i n t é g r a l e s  d r é n e r g i e  p o t e n t l e l l e  m u l -

t i cen t r l ques  se  rédu iean t  pou r  l es  a tomes  à  dee  i n tég ra lee  à  deux  cen t ree .

- r 1  a p p a r a l t  d i f f t c l l e  d r é t e n d r e  c e  c a l c u l  a u  c a s  d e s  m o l é c u l e s  e t  n o t a m -

m e n t  l a  m o l é c u 1 e  d f h y d r o g è n e .  P o u r  é v i t e r  c e t t e  d t f f i c u l t é ,  n o u s  a l l o n s
:r

c a l c u l e r  ; t ( q r R )  d i r e c t e m e n t  d a n s  l r e s p a c e  d e s  i m p u l s l o n s .  p o u r  c o m m e n c e r

e t  à  t l t r e  d e  v é r i f t c a t i o n ,  n o u s  a p p l l q u o n s  c e t t e  n o u v e l l e  m é t h o d o l o g i e  à

une  o rb i t a l e  hyd rogéno ide  de  t ype  lS .

IV -1 -  Rappe le  conce rnan t  l r a tome  d rhyd rogène

U n e  o r b i t a l e  1 S  d e  s l a t e r

Qo t? s  = I  sn (  7)  = k t  o) t 'o  d} t  ( rv- r - r )
s r é c r i t  e n c o r e ,  d a n s  l l e s p a c e  d e e  i m p u l s i o n s  :

frn (Ë) = (erc rtu J i s^(il e'F'iaî = g,K-,rE gç/.gr\r,ï, (rv-r-2)
L a  s i t u a t i o n  d e  l r a t o m e  d t h y d r o g è n e  c o r r e s p o n d  à  Ï  

=  t .

L a  d e n s l t é  d r i m p u l s i o n  e s t  a i n s i  :

p  t î t  -  |  x - r â r  1 4  -  e t r - L  v s  I  t z  . z l - t t
\  r r r  - t , - € \ l r .  -  o r r  

d  
t , g + ( )

D a n s  l r a p p r o x i m a t i o n  d e  l t i m p u l s i o n ,  e t  p o u r  l a  d l s t r i b u t i o n  i s o t r o p e  ( ( f )

l e  p r o f i l  C o n p t o n  s r é c r i t  :

.ro(q) = rrcJl.r .rp f(p) = -t  yr,  4' t1 ,  
Trcù 'Ur* f r ) ,

\  rv  - r -J . ,

(  rv-1-4)

I
r 1  r e s t e  e n e u l t e  à  c a l c u r e r -  l a  c o r r e c t l o n  a n t l e y m é t r l q u e  . l t ( q r * ) .
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Dans  l e  cas  d run  a tome  à  un  é lec t ron ,  nous  avons  vu  que  (éq .  I I I - 2 -7 )

+ _ ,

.  ; r* .P
lPtVlP'> e

,  (  rv-1-5)

(  rv -1 -6)

lûq)

(  rv-1-9)

) .

(  rv- l -10 )

- v ft,?tlJ't1,tr)=({<rgrc) f-r, 
-:11& 

; Iu'cr,?l
avec

I
i  (v 'r t , i l i -  vrr, i ))  =

, t  . ' LL . : IV *  . t ? i
iv 'Lt, i \= J.;  dt ' {ôal e;cc'è') i ' i " r  v ei( î ' iLP ,do >

(  rv-1-7 )
. ..-

) 4 p l  d p  =

[.f"p'  
ld") :

(  rv -1 -8)

ld" ) .

des ondes pr"r ,""J ln

formé en :

i;P?> 
l Ptv t, '><?'tib'

ï 7 ̂ ivtli'-Ë^l
|  çJ -4,1
L-tE:I

e t-. 
_t (e ;r fr.F.P

cvce, l ! )  =  )o  )d t '  (do l  g '  V

En in t rodu isant  la  re la t lon  de  fe rmeture

l e  p r e m l e r  t e r m e  l v t ( t r i )  p e u t  ê t r e  t r a n s

iv'çt,io\ = | ti J ,i,J"', 4L' <aotej"'"î '

= | $ I ,ï ' f iGt x* ci') < ? tv l P'> e;tâ
L e  s e c o n d  t e r m e  p e u t  s l é c r i r e  :

t . 4 ' +

i  v(t , i )  = un\ I ,  ;  d( [  ,o,t d' ir ' 'v lda) +

= t .+

= late) /rî ! ti, xitt x(ï,) < p,v t p,> ;r i'r''
C e  q u l  p e r m e t  d r é c r i r e  f i n a l e m e n t  :

16a t v itï'i'?

, ibrlcÉ-?)
( 1 +  Q .

J aî leT' v tir r*c Êt

)l
Pour

f , ;t ilcï'-ir
* [ ( e'" ' ' ' ' -  t  )t t i . t?'-Ël)
I 1  r e s t e  à  e x p l i c l t e r  1 r é 1 é m e n t

t e n È i e l  c o u l o m b l e n  V  =  - 1 / r  ( u . a )

î ;t f. (Ë'il
\1+ ê

4p l  v l  p ' )  qu i ,

l 22 l  à  z

( i t l g )

d e  m a t r l c e

e s t  é g a l e

un po-
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L r e x p r e s s i o n  ( I V - 1 - 5 )  e r é c r i t  a l n s l  :

{ p f  v l  p ' )  =  -  4
ttt! I  i , - i lL

(  rv- r -11 )

(  rv-1-14)

(  rv -1 -15)

x
tr'(q,I) = - (t,ar rllairtit ll:tdk d,t(l't-1-y *

ahf Jasrdtrjli-îtùl+"
l a  re la t ion  de  Bethe  1221,

Jir,it :. 1, $,, Jr;xt?rrtr1.Ë-1t) ,êi' i lcï'?l'( +\ I .4!'> ,

?rip-î)t# -t+)l
(  rv- l -12 )

dans  l aque l l e  on  a  posé  :  u  =  t . d . J  . .  1  = ! ,  - î

Des  i n tég ra lee  du  t ype  de  1 réqua t i on  ( fV - t - tZ )  eon t  c l ass iques  (no tammen t

e n  t h é o r i e  d e s  c o l l l s i o n s ) .  E 1 1 e e  p e u v e n t  ê t r e  é v a l u é e s  d e  f a ç o n  a p p r o -

c h é e ,  p a r  a n a l o g t e  à  c e r t a i n e s  e x p r e s s i o n s  t e l l e s  q u e  l a  c o n t r l b u t i o n  d l t e

d réchange  de  Bonham l27 l  à  l r a i de  d run  déve loppemen t  l im i t é  en  pu l seance

de  À  au  vo l s i nage  de  À  =  0 r  gu ron  peu t  a r rê te r  au  p rem ie r  t e rme  non  nu l .

Un  te l  déve loppemen t  donne  i c i  :

t - >

tr < t, Ê) ar - (.t/sorctk')

En tenant  compte de

( fr'.îf r*f i*i) . ( rv-r-13 )

t IrTdn? --t
grLL ) It I

on  ob t i en t  pou r  une  o rb i t a l e  hyd rogéno ïde  du  t ype  15  :

i l
t

n

il o ù  N : ( 4 / t g l L ! ) L 5 1 o 1 t t u  i  !  e s t  l e  p a r a m è t r e  d r é c r a n  d e  l r o r b i r a l e  c o n s l -

d é r é e .  L a  d l r e c t l o n  a "  Ê  f i x e r a  i c i  l r a < e  7  a u  r é f é r e n t i e l  d e s  c a l c u l s .

P a r  r é f é r e n c e  à  1 r é q u a t i o n  d e  P o i s s l o n  d e  1 r é l e c t r o s t a t l q u e ,  o n  é c r l r a :

I'E
3

rcir J( l .?f (tr) = &'[-$; '?.{anl (  rv- l -16)
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De so

avec

lik,
don t

l s o t r

Tirq,
L r i n t

r t e  que ,  J ' ( 0 ,3 )  =  J l ' ( q , I )  *  JZ ' ( q ,E ) , (  rv- l -1 7 )

-+ 
" 

f -s -à-r

k) = - (hurvrr) à' /d{ )  JÈ" XCpt 5(f t .r-  ?&) ,  (rv-r-rg)

1 r é v a l u a t i o n  n e  p o s e  p a s  d e  p r o b l è m e s  p a r t i c u l i e r s ,  p u l s q u e  ) 6 ô )  
" " a

oPe  r

dl= -(rercN{t/s&) 5Érr dt/afJffir"sû"ade 6(.'

égra t i on  su r  O  lmpose  l a  cond i t i on  l p l  > - l q l  .  A lo rs  :

.ol,

I r ' (1,*)  = -(r ' / l tx&) 5* 4l3.  [  , l r
,  dqt Jq ( 12+ ge;o

e-
T-) ' ,rv-r- le)

(  rv-1-20 )

q t3= #tr Jt *'"( r c af,1'1'r,1

Le deuxlème terme JZ' |v.rd)

=6 q l '
3Tr*5 (l1+as)l I

a pour  express lon  r

)  Q =

.  (  rv -1 -21)

on t rouve :

(  rv - l -22  )

q r -  4

8 ? +  4

I" e,* ) = N a' uç J gr til 5 (1.Ë- I [ ) < 
"Ë 

Fl 
ali* u1,il €' J' >

Le  ca l cu l  de  ce t te  exp ress ion  f i gu re  dans  I  r append l ce  A ,

il,rq,f) = r+it #, 1ffi, -" *b.-* J'
F inalement

, f  1
J ' (Q, f r )  =( tL l3 f . Ic I , )  e?+e ' f ' f s to  -  (a 'c tg@l /o)  .  ( rv - l -23)

Lrapp rox lma t i on  déve loppée  i c i  pe rme t  de  re t rouve r ,  pou r  une  o rb i t a l e  de

type  lS ,  l e  résu l t a t  exac t  p récédemen t  é tab t t  1241 .

Ce t te  co r rec t l on  J ' ( q r f t , )  es t  impa l re  €n  g r  e t  l nve rsemen t  p ropo r t i onne l l e

à [ . ,  e l l e  e s t  d o n c  i m p o r t a n t e  à  f a i b l e  t : a n s f e r t  ( p r è s  d u  s e u l l  d r i o n l s a -

t i on )  e t  dev ien t  nég l i geab le  l o r sque  â  es t  t r ès  g rand .

En  a jou tan t  ce t t e  co r rec t i on  an t i eymé t r i que  au  p ro f i l  Compton  Jo (q ) ,  on

ob t i en t  I e  spec t re  Compton  ( f i g .  IV - l - ) .  Le  dép lacemen t  de  l a  pos i t i on  du
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k= 2

/'

l - r -  - I
q

- l

F lgu re  IV -1

---- rtql
-  J '  ( q )

J ( q )  =  J ' +  J l

/ '  t
. / l

. / \. \
. / \

x5
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m a x i m u m  d u  p r o f i l  s e  f a l t  v e r s  l e s  f a l b l e s  v a l e u r s  d e  q ,  c r e s t  à  d l r e  p r o -

du i t  un  dé fau t  Compton  néga t l f  pou r  une  o rb i t a l e  de  t ype  1S .  Le  p rocédé

pou r ra i t  ê t re  géné ra11sé  à  d rau t reà  o rb i t a l es .  Dans  ce t te  app roche  p ré l1 -

m i n a i r e  r e l a t l v e  à  H Z ,  1 1  n e  a e r a  p a s  é t e n d u  l c l  à  d t a u t r e s  o r b l t a L e s

a tom iques .

N  - 2 - l i c a t i o n s  à  1 t é t u d e dé fau t  C t o n  d e  l a  m o l é c u l e  d r hdu

Ë  es t  l a  d l s tance  l n te ra tom ique

à  1 t é q u i l i b r e .

?, = ?o - I  (origine en A) .

A R

Le  p ro f i l  Compton  J (q )  a  é té  an té r i eu remen t  ca l cu lé  à  1  t a i de  de  fonc t l ons

d ronde  é labo rées .  Ce  t ype  de  ca l cu l  ne  se ra  pas  rep r i s  dans  no t re  t r ava l l .

Ce  qu i  nous  l n té resse  l c i  es t  une  p rem iè re  éva lua t l on  du  dé fau t  Cqnp ton .

Pou r  ce la ,  noua  cho l s i r ons  l a  p lus  s lmp le  des  fonc t i ons  d rondee  qu i  con -

s i s te  à  re ten t r  une  comb lna i son  l i néa l re  l l an te  d ro rb l t a l es  a tom iques .

y-r ( i ;  =  (  4 t2, i l+s) i ' '  [ ls r t i )  + 4s"c i l ]

où S représente I  I  in tégra le de recouvrement  des deux

l s r '

s = ( , rsA(?)/rso(?+f i ) ;  = d3* Co+IR+ (bRf ls)  .

(  rv-2-t  )

o r b i t a l e s  l S O  e t

(rv-2-2)

t  
/ -C? l  permet  en  e f fe t  de  cons t ru i re  un i  so lu t lon  Har t ree-Fock  ana ly t lque

pour  H r .  Lee  ca l cu l s  von t  f a i r e  i n te rven l r  sa  t r ane fo rmée  de  Fou r l e r

rû,^ci> = (zrc)-312 
I .*p(-rË.?l y- <îl i?
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-t
= (&( t *s ) ie  \ rG)  ( t  +  exp( - rF . i l l  ,  ( rv -2-3)

où  lC . t (F )  es t  l a  t r ane fo rmée  de  Fou r i e r  de  La  fonc t l on  d ronde  a tom ique

1s, sorr rC^t Ci) = (dilî / rc, S"t ( f 
t+ pr;-€ .

j  e s t  l e  p a r a m è t r e  d r é c r a n  d e  l r o r b i t a l e  c o n s i d e r e e .

L a  d e n s i t é  d  I  i m p u l s i o n s  s  r é c r i t  :

e-c? l  =  |  rn t ï ) l '  =  (  L t  4+s )  f . r  ( Ï )  (  L .1 .  coscÊe- t ) ,

avec (-tcïl = I fr.,rd fy'Z .

E n  c o n e i d é r a n t  u n e  d i s t r i b u t i o n  s p h é r i q u e  d r l m p u l s l o n s ,  e t  e n  f a i s a n t  u n e

moyenne  su r  l es  o r i en ta t i o . , "  a "  [ t ,  l l  r es te ra  :

1?, ,^ t i )  )  =  l . r t , t+S)  ?" t (p) (  a+(s ln(pR)) /ee)  ( rv -2-5)

Pour  mémo i re ,  l e  p ro f i l  Compton  J (q )  vaud ra i t  s lmp lemen t ,

I i "e  t r l  ' l z rc ln<€. t l t ) ) ;dp) r .ù  '  car  11  v  a  deux  é lec t rons-
I

( rv -2-4)

(  rv-2-6 )
,*4r, ["* I ,t, (.r Q) + ztc!r-,r,f.r (r)

I

sin PR Lr
?AJ

d; f fi(Q)+ +:F J,i, # 
-,p ) t eoltt

z (z/( ,r+s)) 
IUtroJ]t ,r*q') ' t  

-r-  (rs t f tRy')  !prr. ,^(sBP]) I  Q+r')*] .

L t i n tég ra t l on  su r  p  do i t  ê t re  achevée  numér iquemen t  pa r  une  techn lque  ba -

s é e  s u r  l a  m é t h o d e  d e s  t r a p è z e s  e t  p e r m e t t a n t  d r o b t e n l r  d l r e c t e m e n t  J ? q ) ,

sachan t  que  pou r  j é@ r  J (æ )  =  0 .  Ce  ca l cu l  de  p ro f  i l  Compton  es t  r e -

p résen té  su r  l a  f i gu re  ( IV -z ) ,  s imu l tanémen t  à  ce lu l  co r respondan t  à  deux

a t o m e s  d ' h y d r o g è n e  l s o l é s  â v ê c  1  J i * *  ,  t ' t g / g Î L )  (  a +  1 r ;  
- 3  

.  L r e f  f e t

a ine i  obse rvé  de  l a  l i a i son  ch im ique  se  t radu i t  pa r  une  d im lnu t l on  c l ass i -

que  du  max lmum e t  un  é la rg l ssemen t  du  p ro f l l .  

_ .
Nous  a l l ons  ma in tenan t  ca l cu le r  l a  co r rec t i on  an t l symé t r i que  . l t ( q rh )  (éq .
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{ i gu re  IV -2

Pro f i l  Compton  re la t i f

t -  H2

b- H+H

a :
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L I I - 2 - 7  ) .  t e  c a l c u 1  i m p l l q u e  d r é v a l u e r

V = - 1 l r 4 - 1 / r o

J-/ (q,1) = a Itarrrc, t-ot ë'è1h; (v|tt, i) - y'," (r,h)J
o i r  l e  f a c t e u r  2  c o r r e s p o n d  à  l a  p r l s e  e n  c o m p t e  d e s  c o n t r

q u e s  d e s  d e u x  é l e c t r o n s - c i b l e ,  a v e c

i  v i  1r,  à) .  !o; 4[ '  1rtnl  .*p ( i  ( t-  t ' )  f .Ë.p) .  V. erp t  i  d*1eîp)

e t  

o

-u lt -! -'
i  V-1e,  h= I  ;J I '  < ty , . l  qx l  (  lu  / . .4e ) .V I  rp* . ) ,

où

( r v  -2 -7  )

l b u t l o n s  l d e n t l -

I v->

(  rv -2 -B)

(  rv -2 -9  )

P o u r  s t m p l l f i e r  1 r é c r l t u r e  d e s  t e r m e s  I  V m ( a r i )  . t  1  v t * { t r i ) ,  d a n s  l e

r a i s o n n e m e n t  q u l  s u l È ,  o n  u t l l l s e r a  1 a  n o t a t l o n  s y m b o l l q u e ( V , ^ ,  l D o p V l V , . , r ) ,

o i r  D " p  ( o p é r a t e u r r r d é f a u t  C o m p t o n t ' )  e s t  s u p p o s é  r e p r é s e n È e r  l a  d l f f é r e n c e

c l e s  c o n r r t b u r r o n s  e x p ( i ( t - r '  l f - Ë " 0 ) . u . e x p (  i . , l . i o l  e r  e x p ( i . I . Ë 7 1  - u .

A l o r s  :

1Y,a I D" V lV'n) = DopV | , tsecit  +

, rsat I ) )  ç  (4snc7)  lD,p({*

(a 1 e tn +sl) 
f<.lro 

t7) + as, tî) t

= - (a | (n+il) f<.rsa1i) | D"p Lh- +) |

,r r. <.ir{
(  t v -2 -10  )

fr) l,rs't;lf

e -(,t/(,t+sD[lr^ç;, ll"? tl,rsn<il) * 44s6qi)lD.p ftl,rsntit)+tlasrt]\f Le l. 14fu(q

L e  p r e r n i e r  t e r m e  e s t  p u r e r n e n t  a t o m l q u e  e t  c o r r d u l t  à  l a  v a l e u r  d é j à  é t a b l l e

e E  r e l a t i v e  à  u n e  o r b l t a l e  d e  t y p e  l S  ( é q .  I V - 1 - 2 3 ) .  L e  c a l c u l  c l u  s e c o n d

te rme  suppose  un  t ra i t emenÈ r rumér lque .  I 1  peu t  ê t re  ramené  néa r rmo l r re  à

c e l u l  d u  p r e m i e r  t e r m e ,  e n  u t l 1 l s a n t  I r a p p r o x l m a t l o n  s u l v a n t e  :

1 ns6ç711 D,r â f .rsn> <^scl fr l  rsa ) u( R)
=

! r  (o )1ÀSel  + l  45n )las^1i l loq4| ' tsa>

(  rv -2 -11  )
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L t é g a l l t é  e s t  e x a c t e  l o r s q u e  O o O  
" " t  

é g a l e  à  l r u n l t é .  E n  e f f e t ,

v (0 )  =J . .  v (X )  =  1 /R (1  -  exp ( -2$R)  (1  +  t  R ) .  A lo r s  :

v (p )  - - ç  v (0 ) ,  quand  R-+0  e t  v (n ) - - - *O  pou r  R+e  .

1 1  e n  r é s u l t e  q u e  :

(entDosV f  V* .>  t  ( , t l ( t+s l t f fa"+r r ) /u ro) )  <4s^G) ,  D.?*  f  as1q715 r .

+ 2 <asof 1 t  D"? 1^ t  . tse >l ,  (N-2-L2)

A l n s i ,  l r a p p r o x i m a t i o n  p r é c é d e n t e  c o n d u i t  à  :  
J

i l.r (j, h) -- (u 1r+s)) lU*u(n)/ ù(o)) trjr (t,t) + e,I^f , (rv-2-13)

ou

r* = - çh1uc) [1", 
- ; t1a 

lrrrr < 4se/,t  t  dct-Y)î ' i 'P (atte) e;/ lÈ?-

;ti 'ï 'o 
rv-2'L4)

-  ( t / ra )  e-  '  I  aSg) .

En p rocédan t  de  Ia  même façon  que  dans  l e  cas  a tom ique  ( f  w - t ) ,  e t  avec

1P+I l . r sgS =  r *p ( - i (F i ï> .È t  <  p+ t  l , r sn )  ,on  eura  :

L r  i n t é g r a t i o n  s u r  I  e s t  d l f f i c i l e  à  e f f e c t u e r  e x a c t e m e n t .  E l l e  p e u t  ê t r e

é v a l u é e  d e  f a ç o n  a p p r o c h é e ,  e n  u t i l i s a n t  u n  d é v e l o p p e m e n t  l i m i t é  d e  l r e x -

p o n n e n t l e l l e  e n  p u i s s a n c e s  d e  À  a u  v o l s i n a g e  d e  À  =  0  q u e  l t o n  p e u t  a r -

rê te r  au  p re rn le r  t e rme ,  un  te l  déve loppemen t  condu l t ,  ap rès  une  moyenne

su r  l es  o r i en ta t i ons  de  R ,  
" r ,  

r ésu l t a t  su i van t  :

ï-=-.1:. J. frf r.Ê(p) +p E (TË-qn/:$tfrif rl* rË*i) .
t ' t t cL l t  Âq r )  |  ' r '  

PA  
-  I  - /  

I e  
-  

( r v -2 -16 )

En tenan t  comp te  de  Ia  re la t i on  de  Be the  1 .221 ,

(Lttrc2) [  op(; i . ;  I  a 'X7sa = 4l( r
J

on  ob t i en t  :

r.,- 4 ,;.* bïv,,cpl eÊi6(iË-1r) f +(tri)trl*<Firr ëtI'â
2a6 t ( t ôç )  

I  r  J  N  ( r v -2 -15 )

( r v -2 -17)
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rm = (rr/*! t ala.,J$r"r(Ë) qfl-s çi.F-g) <ëi'7tri.irii1 ld3'> ) (rv-2-r8)

oùr  N=r / t2 t l t f l l z> tP

La  d i f f é rence  essen t i e l l e  avec  l es  s i t ua t l ons  a tom iques  an té r i eu remen t

c a l c u l é e s  e s t  l a  p r é s e n c e  d u  t e r m e ( s l n ( f n ) / e n .  I 1  r e s t e  a l o r e  à  È r a n s -

pose r  l es  t echn lques  an té r i eu res  pou r  t r a l t e r  l es  p rob lèmes  mo lécu la l res

Les nouveaux termea à calculer  ee séparent  conrmodément aux deux contr i -

b u t i o n s :

rr, = - + {, Jaî r.r ci'l st9*t 5 cT.Ë- r &)
et 

:; i. ., -tr
,r. = N al aç J fir* d l(si*tpR)),PR). S (i.P'- 1 &) < e''' [ $. t+t \ at > .( rv-z -20 )
En posant x,n(?) = Énr(p) (sin(tnùtn ,  les deqx term." I l ,  et  I r .  se

c a l c u l e n t  d e  l a  m ê m e  f a ç o n  g u e  J r r  e t  J r t  ( é q e .  I V - 1 - 1 8  e t  I V - 1 - 2 I ) .

rt. = ( srcaN /g k\ al1{rz 4^ )

F t " .  j o ( c R )

(  rv-z-21 )

a v e c  F r *  =  I  % . t ( q )  j o ( a R )  =

on ob t ien t ,  après  dér iva t ion :

3R L  oT d(1K)  J  Gv_2_22)

j o ( s R )  e t  j r ( q R )  e o n t  l e s  f o n c t i o n s  d e  B e s s e l  s p h é r i q u e s ,  J t l a t  c o r -

respond au  te rme a tomique (éq .  IV-1-24) .

L e  s e c o n d  t e r m e  s r é c r i t  a u s s l  ( v o i r  a p p e n d i c e  A  ( é q .  e - 1 4 ) )

I.en -- ltLIc2 N / h)( à'F"^ / df + g1't JFc^ | dq)

(  rv-z-19 )

(  rv-2-23 )

avec

F z * = Q

Alne i  ,

f . r(q) r(q) jo(en) = F2". jo(eR) et f .( t)  =4ts-t f ' ( t l lqt)  ûdAt-Sl\

I *  = Teu+rr-  = (  f ' . *  * i ln t )  / . t r4)  -  ( t t rc?r ' t73Xl  [Csi 'Frnt*  6d$nplàq+

+ dF".t /t?) a j11n\+ ('J Fct * F.rnt P) Rz a i,qÔ | at

(  l v -2 -

eR)]

24)
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E n  u t i l l s a n t  l a  p r o p r l é t é  [ 2 9 ]  s u l v a n t e  :

a/rr1n)lJ(rn) =(i^ORD tqa - ir\n) ) I i  = t j"r * d"r

r^=llt ' i.q^) - Crc,'c'Nlsil [(û'q' F.,t + é dFs4 /dq + dE't ldq + 7'tEnvlt'\'

, n i,e nl - (3 r"ot * F.tot tz,) n2 îiQ 4 J. 
( w -2-25)

A  I I a i d e  d e e  r é s u l t a t s  s u l v a n t s  :

Ftob = {(1) Fn"t ,

(n.7- ' fr ,ot +édftqt/4q + JF.r.r /dq +{tF^ot/e,) =(C u4t1ù JF^.t  )dq * (e dlt i l ldl+

* trï ' fcl) * c -t tq))

=(J t*  q , ) '2  C e c^ .+A?/s) /<1 ; )  -  Glù) .Ql î ) /7 t .  J" "  ,
e t

(sFcot-+ E,.(/e) = Gtîttc)(81/' /1(Ir+f )) ( a _ (s/i l( on$/5il  ,
l f e x p r e s s t o n  ( I V - 2 - 2 5 )  d e v i e n t  :

r ' r= i l r . i ,oa) + (  ts+tshrc)L<ttr-(s/q)*," l ' tÆ) p. i , , tqn\  *  ( rv-2-27)
(E'+ tt)z

+ (.r-gùa^cçrril -l ' !iGR). l
t+l( I'|+ 1t) J

F lna lemen t

I*te,il = e- 
[t"-Sn eiurtlt^, * #t#*il,t"-rrtJ,l,r_î_?rïù

C e t t e  e x p r e s s i o n  p e u t  s r é c r i r e  e n c o r e  ,  a v e c  Q  =  q / !

(Iv-2-26)

+ 
fffi(a-('ttto^{?fi)J}

*E)t q-"t}t
3+- çL

t  * (o, L) = d,s) {[ 
^"4. + z i,(Snq) atJùQ+ez) r( lRo)

q

, i,tx*o)fri,c",t) + #f * ry ) , (rv-2-29)



l es  app rox lma t i ons  p roposés  i c i  r e t rouven t  l eu r  j us t i f i ca t i on  dane  I  r ê tu -

de  pa r  spec t roscop ie  de  co ' l nc ldences  de  sec t i ons  e f f l caces  t r l p l emen t

d i f f é r e n t i e l l e s  [ 3 0 ] . t , a  c o r r e c t l o n  J ' r o l ( q r *  )  e s t  r e p r é s e n t é e  s u r  l a

f i g .  ( f V - l - a ) .  E n  v u e  d r u n e  c o m p a r a i s o n  e n t r e  s y s t è m e s  d i f f u s e u r s  à  d e u x

é lec t rons ,  nous  avons  rep rodu i t  éga lemen t  su r  1a  même f i gu re  l a  co r rec t l on

a n t l s y m é t r l q u e  J ' H *  H  ( p o u r  d e u x  a t o m e s  d t h y d r o g è n e  i s o l é s )  e t  c e l l e  d e

l r a t o m e  d r h é l i u m  t 3 f ]  J r r " .  O n  c o n s t â t e  q u e  :

-  l r a m p l i t u d e  d e  l a  c o r r e c t i o r  J t r o l  e s t  p r a t l q u e m e n t  d e u x  f o i s  p l u s

l m p o r t a n t e  q u e  c e l l e  d e  J r H + H .  E n  e f f e t ,  d a n s  l a  s i t u a t i o n  d r a t o m e s  i s o -

l é s ,  1 r é l e c t r o n  é j e c t é  v o i t  l e  c h a m p  d e  s o n  s e u l  n o y a u .  D a n s  l a  m o l é c u l e

d rhyd rogène ,  i 1  sub i t  p ra t . i quemen t  l a  t o ta l i t é  du  champ de  1 !au t re  noyau .

P o u r  l r h é l l u m  l a  s i t u a t l o n  c o r r e s p o n d  a u  d o u b l e  d e  c e l l e  d r u n  a t o m e  d ' h y -

d rogène ,  donc  se  t rouve  comparab le  à  ce l l e  des  deux  a tomes  i so lés .

-  l a  c o r r e c t i o .  J t H "  s r é t a l e  s u r  u n e  é c h e 1 l e  p l u s  l m p o r t a n t e  q u e

J t *o l  o t  J tH*H .  Ce t te  de rn iè re  s i t ua t l on  co r respond  à  une  con t rac t i on

d a n s  l r e s p a c e  r é e l  d e  l a  d e n s i t é  d e  c h a r g e s .

H+H

- 57  -

avec

, f ' {o, l)  = c tL Is&rcJ} Cr*d)-3 frcru *. laeJ ov-2-30)'

$ z  41 tJ3

tr=t

H2

t - c?
d-. iEHe
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F lgu re  IV -3a

Dé fau t  Compton  :  a -  r e la t i f
b -  r e l a t i f
c -  r e l a t i f

à H ,
à HÏH
à H

e

F igu re  IV -3b  P ro f i l  Compton  géné ra l i sé

a -  r e l a t i f  à  H ?
b -  re la t l f  à  H iH
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La  f l êche  i nd ique  une  con t rac t i on  c ro iesan te  de  l a  dens i t é  de  cha rges .  Le

rapprochement des deux é lect rons entra lne une augmentat lon de la  constante

d t é c r a n  f ,

L a  f i g .  ( I V - 3 - b )  m o n t r e  q u a n t l t a t i v e m e n t  l r e f f e t  d e  l a  c o r r e c t i o r  J t r o l

su r  l e  p ro f i l  Compton  J rno l ,  d roù r  résu l t e  no tammen t  un  dép laceme" t  51  né -

g a t i f  d e  l a  p o s i t i o n  d u  m a x i m u m .  L e  p r o f i l  e s t  a b a i s s é  p o u r  l e s  q  p o s i t l f s

e t  é l evé  pou r  l ee  q  néga t l f s .  La  va r i ab le  q  es t  l im l t ée  l n fé r l eu remen t  pa r

l e  s e u l l  d r i o n i e a t i o n  c o r r e s p o n d a n t  à  ( 0 ,  S l - A 2 > l Z k  ( o ù  l a  v a l e u r  0 r 5 7

c o r r e s p o n d  à  1 t é n e r g i e  d r i o n i s a t i o n  ( e n  u . a )  d e  , ) .  C o n t r a l r e m e r i t  a u

c a s  d e  l r h é l i u m  [ 3 1 ] ,  i l  n r e x l s t e  p a s  p o u r  H ,  d e  m e s u r e s  c o m p l è t e s  c o m p -

a rab les ,  seu les  son t  u t l l i sab lee  des  mesu res  anc lennes  du  dép lacemen t  Con -

p t o n  5 1  r é a l l e é e s  p a r  H . F .  W e l l e n s t e l n  t f 4 ] .  E n  c o n s é q u e n c e ,  n o u s  p r o p o -

sons  i c i ,  une  éva lua t i on  de  $ j  pa r  dé te rm lna t i on  numér ique  du  max imum de

J (q ,R )  -

Les  va leu re  ca l cu lées  du  déca lage  5g  du  max lmum en  fonc t l on  ae  l r  Bon t

r a s s e m b l é e s  d a n g  l e  t a b l e a u  I I .  D r a p r è s  c e  t a b l e a u ,  o n  c o n s t a t e  q u e  l r a c -

c o r d  e n t r e  l e  m o d è l e  p r o p o s é  e t  l e s  m e s u r e s  e x p é r l m e n t a l e s  s r a m é 1 l o r e

l o r s q u r o n  a p p r o c h e  d e s  g r a n d s  t r a n s f e r t s  d r i m p u l s i o n .

N o u e  a v o n s  e f f e c t u é  l e  c a l c u l  d e  J , r o l ( q r & )  à  l t a i d e  d e  l a  f o n c t i o n  d r -

onde  V^  à  un  é lec t ron ,  d ro i r  l a  p résence  du  fac teu r  deux  dans  l r exp ress ion

( I V - 2 - 7 ) .  C e  f a c t e u r  m u l t i p l i c a t l f  n r e e t  p l u s  à  p r e n d r e  e n  c o m p t e  l o r e q u r -

o n  r a i s o n n e r  n o n  p l u s  s u r  l  r o r b l t a l e  
V *  ,  m a i s  s u r  l a  f  o n c t i o n  d r o n d e

g l o b a l e  d e  1 r é t a t  f o n d a m e n t a l  d e  H r r  s o i t

T (as^(r)* ,tssel)Vt ta,r) = get+St
t -  _ l
(,1s11r1 + 'l Sg(t)) (  rv-2-31 )
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Lrun  des  p r i nc ipaux  i nconvén ien ts  de  ce t te  f onc t l on ,  qu l  a t t r l bue  e imu l -

t anémen t  des  ca rac tè ree  cova len t  e t  i on ique  à  l a  l i a l son ,  t i en t  à  son  com-

po r temen t  f o rme l  à  l a  l im i t e  où  R  - -  op .  La  p résence  des  te rmes  lSo ( I )

f s ^ ( 2 )  e t  l s - ( 1 ) l s - ( 2 ) ,  q u l  t r a d u l s e n t  l e  c a r a c t è r e  i o n i q u e  ( H * ,
A I ' b

H- )  de  l a  l i a i son  ch im ique ,  condu i t  à  dee  p rob lèmes  b ien  connus  pou r  l e

c a l c u l  d e  1 r é n e r g i e .  L t é l i m l n a t t o n  d e  c e s  d e u x  t e r m e a  e s t  r é a l l s é e  d a n s  l a

fonc t i on  d ronde  cova len te  de  He i t l e r  e t  London  1321 ,  amé1 io rée  pa r  Wang

t331 .

Vs (a, e) =
Avec  ceÈ te  f

I a / t'tr+sr)ol htnur 4sc(z't + 4scçù'ts^QÛ

o n c t l o n ,  1 r é q u a t i o n  ( f V - 2 - 1 0 )  d e v l e n t  :

( IV-2-32)

< vû I Dop(- +,- +, - â,- t.) lwr) = Q, 1vs l D.p ÇLo,- +\ I Vr)

D.Pâ I

(  rv-2-33 )

as6 rrr ) 
]:J # /*.# 

)<"ot')1u'r * f 'rs46r)) + es ('rs61a)f

-  . f  t
J',nor(q,[)  = (e1p+s2t)[C^* u(r0/u(oD tr. t  + &S.An J
o i r  I  e s t  d o n n é  p a r  l r é q u a r l o n  ( I V - 2 - 2 8 ) .

m

F ina lemen t ,  e t  pou r  l a  f onc t l on  de  Wang  [331

(Iv-2-34)

l^*n(o,*) = f.l[^" st3] * as i,(trro) * s.( (I() ( ,t+qtl i,ggo) *

a#')l, t yro//"t to,tt(trn )s*F _U*et_IL
qr

.s1 r - _3 krs
( IR)T

Nous  avons  éga lemen t  e f f ec tué

due à welnbaJ:%. pré""nranr

d e n t e s .

4+Qz
(  rv-2-35 )

c a l c u l  a ' e c  u n  t r o l s i è m e  t y p e  d e  f o n c t l o n

même deg ré  de  s imp l l c i t é  que  l es  p récé -

1 e

1 e

Yls( r , t )  =cf  æsl lass4)ç4SgU)45A(t )1À( , rsna)asApr+156(r ) rsd( tÙr(  tv  -2-36)
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a v e c  À = 1 / 3 1 9 e t C =

D a n s  c e  d e r n i e r  c a s ,  1 1

<Vv |  )op  V l  Vr )  =  - t+

t2(r+st)(4 +ra) + lIsl 're' .

appara i t  que

u 
{ 

,, * il* ) ( e+ 2Às -r sz) I a la(t)t D"p

+ 2 u f.t trel + u (1yr)(l+ez) .

4
â l

I tn*e\s+À?)

(rn)z l r$@) |
a J',,t+Qt

Ce qu i  condu i t  à  :

trJ.r, ( o,&) = t*ct/ t t,r" i:i

, !4!L')*q$ srgt" i,rvoùJtu n h
(  rv-2-38 )

avec  u  =  2 I+  s ( t+À2) .

Le  tab leau  I  r ésume les  p rop r i é tés  des  fonc t i one  d rondes  u t i l l séee .

Va leu r

de

T

D i e t a n c e

d  |  é q u i l i b r e

n (u .  a )

Energ ie

to te le

( u .  a )

Ene rg ie  de

d  i  s  soc  i a t  l on

( u .  a )

% 1 r1970 I , 3830 9 6 " L 8
t

73 %Ea

Vr r , 1660 I , 4 0 6 0 97 "L Et 8 0 % E d

vu I , 1930 I , 4200 9 8 % E t 85 7" ta

Valeurs

expé r lmen ta les

I  ,4008 Et= r  t l 74 Ed=O t  I  74

I  aSa 1r5

(  rv-2-3 7 )
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Ce tab leau  ee t  cons t ru i t  à  pa r t l r  des  données  f i gu ran t  dans  l r a r t l c l e  de

s y n t h è s e  d e  M c  l e a n ,  W e l s s  e t  Y o s h i m t n e  [ 3 5 ] .

A  t i t r e  de  compara leon  e t  en  fonc t i on  d r  & ,  l es  va leu t "  E1  du  dép lacemen t

Compton  ca l cu lées  à  l t a i de  de  ces  t ro i s  f onc t i ons ,  Eon t  données  dane  l e

t a b l e a u  I I .

A, (.,.")
5rÏ"-",

Ys
51 <,,.")

Vs
51 (".")

exp t

fu (u.a)

3 1 2

5 1 4

6 r 3

7 r l

I

B r g

l 0 r 7

12,4

0 ,064

0 r037

0 ,032

0 ,028

o ,024

0 ,021

0 r017

0 r014

0 ,05  7

0 ,033

0 ,028

0 ,024

0 ,021

0 ,019

0  , 015

0 r012

0 ,06 r

0 ,035

0 ,030

0 ,026

0 ,023

0 ,020

0 ,016

0 ,014

-  0 ,030  0 ,003

-  0 ,022  01002

-  o r0 l7  o r0o2

-  01015  01003

-  0 ,019  0 ,004

-  01014  01003

-  o ro l 5  01008

-  0 ,012  0 ,007

*  R u e c k n e r r  B a r l a s  e t  W e l l e n s t e l n  [ 1 4 ]

-Tab leau- I I -

On cons ta te  que  l a  f onc t i on  cova len te  tPC  amé l i o re  sens ib lemen t  l es  ré -

e u l t a t s  t r o u v é s  à  l r a l d e  d . $ 4 .  P r é c i s o n s  é g a l e m e n t  q u e  l r u t i l i s a t i o n  d e V g .

pour ra i t  ê t re  fa i te  à  tou tes  d ls t .ances  ln te ra tomlques  e t  en  par t i cu l le r

pour  R .+æ,  a lo rs  que le  ca lcu l  de  la  cont r ibu t lon  ion ique de  Vr  " t  \4C

pose  des  p rob lèmes  sous  ce t te  l lm i t e .  Les  résu l t a t s  du  tab leau  I I  son t  re -

présentés sur  la  , r r .  ,U-0.
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F igu re  IV -4  Dép lacemen t  Compton

mesurea

c a l c u  I

i l l l

expér imenta les  [  14 ]

t t i "  t " , , tonct ion va a"

Y4de

Wang

We inbaum
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En comparan t  l es  résu l t a t s  (Tab leau - t t - )  à  ceux  de  l r a tome  d rhyd rogène

( T a b l e a u - r r r - ) ,  o n  r e m a r q u e  q u e  (  6 1  ) * o ,  :  z  { â 1 ) a r o m l q u e ,  à  g r a n d

t rans fe r t .  On  peu t  donc  conc lu re  que  1 té tude  du  dép lacemen t  Compton  de

Hz  fa i t  appa ra l t . r e ,  en  p rem iè re  app rox lma t i on ,  une  add i t i v i t é  dee  con -

t r i bu t i ons  a tom iques ,  résu l t a t  qu i  con f l rme  1es  conc lus lons  appo r tées  à

l r e x a m e n  d e  l a  f i g .  ( f v - g - a ) .

l ,  (u.  a) 3 '2 6 ' 3 I 10 ,7 12,4

f  5q  )a romique

( u .  a )

0,0259 0 r0132 0 ,0104 0 ,00  7  7 0  ,0066

-Tab leau- I  I  I -

C e  t a b l e a u  e s t  c o n s t r u i t  à  p a r t i r  d e  1 r é q u a t i o n  ( I I I - 2 - 1 2 )  q u i  c o n d u i t  à

l a  f o rmu le  :

(Sq)  Y 4' - l ' a t o m l q u e  
f g R

Le  fo rma l i sme  déve loppé  l c i  déc r i t  b i en  l e  compor temen t  asymp to t i que  du

dé fau t  Compton  l o r squ ton  app roche  l a  l lm i t e  des  g rands  t rane fe r t s  d r im-

pu l s i on .  En  comparan t  l es  résu l t a t s  t r ouvés  à  l t a i de  des  t ro i s  f onc t l ons

d ronde  p récédemmen t  u t i l i séee ,  i 1  es t  appa ru  qu rune  app roche  cova len te

semb lan t  m leux  app rop r i ée  à  l a  condu i t e  des  ca l cu le  mo lécu la l res  e t  à  l a

desc r l p t i on  des  réeu l t a t s  expé r imen taux .
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IV -3 -  Dé fau t  Compton  pou r  des  s t ruc tu res  so l l des  e t  app l i ca t i on  à  l r a l u -

min ium

Les  mesu res  de  d i f f us ion  Compton  de  so l l des  son t  géné ra lemen t  réa l i -

sées  pa r  epec t roacop ie  X  ou  Gamma [3 ] .  Oans  de  te l l es  expé r i enc€e  u r i  c€ r -

t a l n  nombre  de  p rob lèmes  res te  t ou jou rs  à  résoud re ,  1 iés  à  l r ex l s tence  de

l a  d i f f u s i o n  m u l t l p l e ,  l e s  e f f e t s  d r é c h a n g e s ,  d e  t e m p é r a t u r e  e t c . . . .  L a

p lupa r t  des  résu l t a t s  son t  aouven t  p résen tés  sous  fo rme  de  d i f f é rences  de

p ro f i l s  Compton  d l rec t i onne l s  (pou r  des  o r l en ta t i ons  c r i s ta l l og raph lques

p a r t i c u l i è r e s  d u  c r i s t a l  é t u d i é  p a r  r a p p o r t  à  l a  d i r e c t i o n  d u  t r a n s f e r t
.-f

d r i m p u l s i o n &  )  f f g .  1 .  E n  o u t r e ,  1 r é v a l u a t l o n  d e  s e c t i o n s  e f f i c a c e e  d e

d i f f u s i o n  e s t  d é l i c a t  c a r  i 1  n é c e s s i t e  l r u t i l l s a t i o n  d e  c a l c u l s  d e  s t r u c -

tu res  de  bandes .

En  vue  d rune  ex tens ion  du  fo rma l i sme  de  ca l cu l  du  dé fau t  Compton  au  cas

des  so l i des ,  f o rma l i sme  p récédemmen t  p résen té  pou r  dee  c ib les  a tom iques  ou

mo lécu la i res  en  phase  gazeuse ,  nous  avons  ten té  de  cons t ru i re  un  t ra i t e -

m e n t  p o u r  l e s  m é t a u x  s i m p l e s .  C e  t r a i t e m e n t  r e p o s e  d r u n e  p a r t  s u r  l r a d d i -

t i v i t é  d e s  d é f a u t s ' C o m p t o n ,  e t  d r a u t r e  p a r t  s u r  u n e  d e s c r l p t l o n  d e e  é l e c -

t rons  de  va lence  adop tée  du  j e l l i um de  Sommer fe ld .

Rappe lons  en  e f f e t  qu run  né ta l  s imp le  peu t  ê t re  cons idé ré  en  tou te  p rem lè -

re  app rox ima t i on  comme un  gaz  d lé lec t rons  dans  l eque l  son t  p longés  des

lons  pos i t t f s  a r rangés  en  réeeau  régu l i e r .

Le  modè le  de  Sommer fe ld  es t  pou r  un  p lasma  d ré lec t rona  non  i n te rag l ssan tg

à  Oo t<  condu i t  à  déc r l r e  l a  dens i t é  d r lmpu ls ions  pa r  :

erir= 
/ 

3/4rrki ;  pou r  l p l  (  k r

;  a i l l e u r e ( r v -3 -1 )
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o ù  k F  r e p r é s e n t e  l r l m p u l s i o n  d e  F e r m l .  L a  d e n s i t é  d r l m p u l s l o n s  e s t  é v l -

demment  supposée sphér lque.  A  par t i r  de  1 téquat ion  ( f f f -0 )  e t  avec  Q=e/ lp ,

on  ob t ien t  pour  Jo(Q)  une r rparabo le  inverséer r .

t r "  (o)  = (3/ t l&r)  ( ,1- ,qs) ,  ( tq l  t l ) (  tv-3-2 )

a v e c  J o ( q )  =  0  e n  d e h o r s  d e  [ - 1 r 1 ]  ( f i g .  2 ) .

L e  d é f a u t  C o m p t o n  ( à  l a r g e  t r a n s f e r t  d t i m p u l s i o n

la  p rem iè re  co r rec t i on  an t l symé t r i que  J t (q r i ) r qu i

é lec t ron  au ra  pou r  exp ress ion  (  #  e r .  r v - l - s ) .

tr '(q,i) = i l*JL ,

Ê )  . " t  d û  p r i c i p a l e m e n t  à

dans  I t app rox ima t l on  à  un

>J:

e t

il
où

=] 

"u" 
foat e;t,rq,,r,t l'or' 

i&'a)*'Êr 
v ê''lû t n,

ù

=- *, !*-r*o dttt 
o 

,*.t I,'# v ëLû'i'P I cpi> ,
|  ç i )  r ep résen te  comme p récédemmen t  une  fonc t i on  d

( r v -3 -3 )

(  rv-3-4)

( rv-3 -5 )

ronde  à  un  é lec t ron .

L r a p p l i c a t i o n  e t r i c t e  d u  m o d è l e  d e  S o m m e r f e l d  s u p p o s e  q u e  1 r é l e c t r o n  s e

m e u t  d a n s  u n  p o t e n t i e l  c o n s t a n t .  L e s  d e u x  t e r m e s  J r ,  e t  J ' 2  d "  1 t é q u a -

t i on  ( fV -3 -3 )  donnen t  des  con t r i bu t i ons  opposées ,  11  en  résu l t e ra i t  un  dé -

fau t  Conp ton  nu l .  Ce t te  s i t ua t l on  es t  exac temen t  équ i va len te  à  l a  d l f f u -

s i on  Compton  pa r  des  é lec t rons  l i b res .  Cependan t  nous  sevona  que ,  dans  l e

cas  a tom ique ,  1e  dé fau t  Co rnp ton  es t  11é  à  l r i n te rac t i on  é lec t ros ta t i que

e n t r e  1 r é l e c t r o n  é 3 e c t é  d r u n e  o r b i t a l e  d o n n é e  e t  l r i o n  r e e t a n t .  U n e  t e l l e

s l t ua t l on  peu t  ê t re  imag lnée  se  rep rodu i re  dans  1e  cas  dee  so l i des .  A ins l ,

pou r  l e  spec t re  Conp ton  des  é lec t rons  de  va lence  un  modè le  s lmp le  des t i né

à  déc r i r e  l r i n te rac t i on  é lec t ron - t rou ,  c .ons l - s te  à  euppose r  ce t t e  l n te rac -

t l on  cou lomb lenne ,  so i t
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v  =  -1 l r  ( en  u .a )  ( r v -3 -6 )

C r e s t  à  d i r e  q u e  d a n s  l r e s p a c e  d e s  i m p u l s i o n s ,  l e s  é l é m e n t e  d e  m a t r i c e

r e l a t i f s  à  V ,  d é v e l o p p é s  d a n s  u n e  b a s e  d r o n d e  p l a n e s ,  s o n t  :

v( ià, ,  = Lplv,p ' )  = -  t /

Avec  l a  re la t i on  de  fe rme tu re

4

d p ,  1  r é q u a t i o n

;(b-L"lî, t ,
e  ' lP>

(  rv-3-7 )

( IV-3-4)  dev len t  :

<Pl v l f l )  ^

tnt ti '-i t

/  tn> <nl

= $ | aifti, < v; t ps a ptvtt') < P', v;> l-t,

t; = hl-1, n"'olrilii,l"',

x ( ?'t eit ' f  
i :P

4t '  1v;  I

/q ; )

u;et Ê1i,- tlt _ a;t 
t[.e'- rll 

,
r  f  r&-h l  Jr Ë. rË'-?l)

,"n IrîJii, ncitrici,t <rtvtp'>(6cIî'-1t))/ Ë.ô'ln t çrv_3_8)
avec rCr (Ël =1vi lp; = Qfi)-312 J f ,  "*p(- i i ' .?) ty; (?) .

A  u n e  p h a s e  p r è s  e t  s e l o n  1 r é q u a t i o n  ( r v - 3 - 1 ) ,  o n  p e u t  d é f l n l r  9 ( , ; ( Ë )  p . t

x;(h =L(; t i t l " t  = lgtutcîr ! r ) ' , "  ;  I l t<Is.  ( rv-3-e)

on cons ta te  l c i  que X; fâ l  es t  indépendant  a"  F ,  de  sor te  que,  avec  i l= I

l; = - utttnn,J lti Jii, 6(-d.ï;- 9l . .l= ., .r  d.( i , - i )  f i lz
Le  ca l cu l  déve loppé  en  append l ce  B  donne  :

t i=(3tztc&h)[e'L.e E* + cLït3'r. (a-o",[â!d-'(.Hb)\ * '-

- q,tr+) ( t"6 :f.l-), Jl .
La eomme Z ! j l*t  (e-qttca+ct )o 

'  
dolr

,t?l rll

égale à t t l l tZ quand Q=Q.

(  rv-3-10)

(  rv-3-11 )

ê t re  éva luée  numér lquemen t .  E1 le  ee t
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Un ca l cu l  ana logue  pou r  l e  deux ième  te rme  pe rme t  d réc r i r e :

l ; , - h I tA J i i, x,,ri lxic i ' t < ptvtp'> l: - dt cr,p ( ; t (ËË- r t))
(  rv-3- r2)

= î i, JaiJ fi' 6c,i.Ë- q) r: rh"z,Tti') z et I t p'.'

= - (  st  srclhL!F)J/d1 I t iJ j i ,  c 4/t î ' - | i l  JtJn,^ l r*rc) â(ù.?- r)

=- ( . l c rc [ f? rF ) .  
' h '  ' i r  'T (

ttal lrr'r 'r l. 'r"ar'1""^" 
J" ( P"+ P't- 2P?'cose)-7

=-(3 tarckhi)Jr'r,rr, Âtar lrt '^,Lri'

L t i n t é g r a t i o n  s u r  l a  v a r i a b l e  p  u t i l i s e  l a

àt,q Ir*' +r^dp .= - ftl) r

l IJ f . l  .I  P ' -P  I

p r o p r i é t é  s u i v a n t e  :

s o i t  d o n c

f ;  = (slerchhù J" xâx Lglcx+o)Zrx-erf )
e x p r e s s i o n  d a n s  l a q u e l l e ,  X  =  P ,  I  k ,  e t  Q  =  q /  k F .

(  rv-3-13 )

(  rv-3-r4)

( rv-3-15 )

L a  f o n c t l o n  k a J t 2  p r é s e n t e  u n e  d i s c o n t i n u l t é  p o u r  l a l  -  I ,  e l l e  e s t

r e p r é s e n t é e  s u r  l a  f i g u r e  3 b ,  s i m u l t a n é m e n t  à  k r J t l r  a l n s l  q u e  l e u r

somme kF t t .  En  vue  d lune  compara i son ,  on  a  rep rodu i t  éga lemen t  su r  l a

f i gu re  3a  dee  réeu l t a te  conce rnan t  une  o rb i t a l e  hyd rogéno1de  de  t ype  lS .

On  cons ta te  que  l e  modè le  de  Sqnmer fe ld  mod t f i é  condu i t  à  des  va leu rs  i n -

t e rméd ia i res  en t re  l es  résu l t a t s  ob tenus  pou r  dee  o rb i t a l es  15  e r  d rau t res

o rb l t a l ee  de  nombres  quan t i ques  p lus  é levés  te l s  que  25  e t  2p  l za l ,  qu i  ne

son t  pas  rep rodu l t e  l c i .  En  ou t re  . f (Q )  e t  J t (Qr l l sa t i s fon t  b len  l es  règ1es

F i n a l e m e n t :

lL = (strnhhr)

de Somme de Bethe  [22 ]  :

i q

J  J (Q)aq  =  t '
- o

I t ,n-ar)/s)Q(t,r+Q)/(;-e)) +@ J .

(  rv-3-16 )
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)d1 =  o .  ( rv -3-17)

ê t r e  v é r i f i é  à  p a r t l r  d e  I r e x p r e s s i o n  a n a l y t i q u e

d e  J , ( Q l & ) r * " i s  a u s e l  n u m é r i q u e m e n t  ( f l g .  4 ) .  D r a p r è s  1 r é q u a t l o n  ( I V - 3 - 1 7 ) ,

on  peu t  conc lu re  que  l a  f onc t l on  J t (Qr f , Jpossède  au  mo ins  un  noeud  pou r  Q)0

e t  j u s t i f i e  l r e x i s t e n c e  d e  s a  d i s c o n t i n u i t é  e n  q  =  k F .

La  f i g .  5  rep résen te  l e  spec t re  Compton  ob tenu  pou r  une  o rb i t a l e  1S  ( cou r -

be  a )  t o r sque  f  / y  =  2 r5 ,  s imu l tanémen t  à  ce lu l  des  é lec t rons  de  va lence

(cou rbe  b )  po , t r  f t  l k t  =  2 r5 .  Le  déca lage  du  max imum de  p ro f i l  se  f a i t ,

d a n s  l e s  d e u x  c a s ,  v e r s  l e s  q  n é g a t i f s  ( d t o ù  r é s u l t e  u n  d é f a u t  C o m p t o n  n é -

ga t i f ) .  La  d i scon t i nu l t é  es t  enco re  obse rvée  su r  l a  cou rbe  b .  S igna lons

auss l  que  l a  pa r t l e  néga t i ve  ( cou rbe  b )  do i t  ê t re  a jou tée  aux  con t r i bu -

t i ons  des  é lec t rons  r rde  coeu r r r ,  con fo rmémen t  enco re  à  l t add t t i v i t é  des  e f -

f e t s  d é j à  o b s e r v é e  p o u r  l e s  e i t u a t i o n s  a t o m i q u e s  e t  c e l l e s  r e l a t l v e s  à

n Z ,  s e u l  c a s  m o l é c u l a i r e  l c i  a n a l y s é .  P o u r  t e s t e r  1 e  m o d è 1 e  p r o p o e é ,

n o u s  a l l o n s  d i s c u t e r  u n e  a p p l i c a t i o n  p r é l i m i n a i r e  d e  c e t t e  m é t h o d e  à  1 t a -

lum in ium.

A p p l i c a t i o n  à  l t a l u m i n i u m

Des  d iesymé t r i es  dans  l e  spec t re  Compton  de  l r a l um ln lum on t  é té  s i gna lées

p o u r  l a  p r e m l è r e  f o i s  p a r  W e i s s  [ 3 6 ] ,  u t i l i s a n t  l e s  r a y o n s . X  e t  p a r  H o l t

e t  a l  [ 3 7 ] ,  u t l l i s a n t  l e s  r a y o n s . Y .  A u c u n  c a l c u l  n r a  é t é  f a l t  j u s q u r i c l

pou r  con f i rmer  ces  résu l t a t s .  Nous  a l l ons  vo l r  que  l e  modè le  p roposé  l c l

p o u r r a i t  ê t r e  a p p l i q u é  à  d e  t e l l e s  s t r u c t u r e s .

Dans  l e  cas  d rune  c ib le  à  p lue ieu rs  é lec t rons ,  l e  ca l cu l  du  dé fau t  Conp ton

fa l t  l n te rven i r  l es  l n te rac t i ons  é lec t ron iques  en t re  l r un  dee  é lec t rone
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é jec tés  e t  l r i on  res tan t .  Une  app rox ima t l on  t rès  s imp le  cons i s te  en  une

géné ra l l sa t l on  de  l a  s i t ua t l on  dé jà  rencon t rée  dans  l e  cas  des  c ib les  hy -

d rogéno ides ,  à  savo i r  que  chaque  é lec t ron  es t  l nd i v i due l l emen t  é jec té  dans

le  champ cou lomb len  du  noyau  a f f ec té  d rune  cha rge  e f f ec t i ve  Z * .  Une  te l -

l e  a p p r o x l m a t i o n  a  é t é  v é r i f i é e  p a r  F .  G a s s e r  [ 3 8 ]  d a n s  l e  c a s  d e s  c l b l e s

a tom lques .

Un  ca l cu l  s lmp le  du  dé fau t  Compton  de  l t a l um in lum cons ie te  a ins l  à  sommer

des  con t r i bu t t ons  des  é lec t rons - ' . . de  va lence  e t  l es  é lec t rons  de  coeu r .

Ce t te  de rn iè re  con t r l bu t l on  a  é té  ca l cu lée  pa r  l t ne  F .  Gasse r  [ 38 ]  en  u t l -

l l san t  l a  f onc t i on  d ronde  de  C lemen t l  t 39 ]  pou r  e13*  e t  l e  p rog ramme

q u r e l l e  v i e n t  d e  m e t t r e  a u  p o i n t .  l a  c o n t r i b u t l o n  d e s  é l e c t r o n s  d e  v a l e n -

ce  es t  éva luée  en  app l i quan t  l e  modè le  p récéden t  aux  t ro l s  é lec t rone  de

va lence  res tan ts .  l es  deux  con t r i bu t i one  son t  rep résen tées  su r  l a  f l gu re .6 .

I l  es t  c l a l r  que  l a  con t r i bu t l on  des  é lec t rons  de  coeu r  i ndu i t  un  dé fau t .

Compton  poe l t l f ,  e i t ua t l on  ana logue  à  ce l l e  du  néon  e t  exp l i cab le  en  te r -

m e s  d e  l r i m p o r t a n c e  d u  d é f a u t  1 i é  à  1 r é j e c t l o n  d r é l e c t r o n s  d e s  o r b i t a l e s

2 p  ( o r b i t a l e s  D o i n t a n t  d a n s  l a  d i r e c t i o n  d e I ' ) .  t " "  é l e c t r o n s  d e  v a l e n -' o

c e  p r o d u l s e n t  u n  d é f a u t  n é g a È i f  ( f i g . 3 b )  c o m p e n s a n t  e n  p a r t i e  l r e f f e t

p r é c é d e n t .

La  f i g .  T l rep résen te  l a  eomme de  ces  deux  con t r i bu t l one ,  a ins l  qu tune  éva -

luat ion du défaut  Cornpton expér lmenta l  obtenu à par t l r  dee données de

W e i s s  t 3 6 ]  ( p o u r  u n  t r a n e f e r t  d r i m p u l s l o n  v o i s i n  d e  9 r 8  ( u . a ) ) .  L a  z o n e

hachu rée  ( f f g .  7 )  co r reapond  à  un  doma ine  d r l nce r t i t ude  s ta t l s t i que  co r l e -

t r u i t  pa r  an t l symé t r i sa t i on  des  mesu res  expé r imen ta les  de  VJe lee .  On  cong -

ta te  qu t i l  y  a  un  acco rd  ra l sonnab le  en t re  ces  mesu ree  e t  l e  ca l cu l r  e t

p lus  p réc i sémen t  à  q  =  k -  où  l a  d i scon t l nu i t é  es t  auss l  p résen te  (e t  de
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même amp l l t ude  dans  l ee  meaures  de  We iss  e t  con f l rman t  a ins i  l a  va lence

a t t r i buée  à  l -  t  a l um in lum)  .

Les  désacco rds  subs i s tan ts  son t  ce r ta inemen t  dûs  à  l a  t r op  g rande  s lmp l i -

c i t é  du  modè1e ,  ma is  ce t t e  p rem iè re  app l i ca t l on  appa ra i t  comme encou ra -

gean te  e t  f ou rn l t  une  exp l i ca t i on  accep tab le  de  1  ro r i g i ne  phys ique  du  dé -

f a u t  C o m p t o n .  A  c e  t i t r e ,  c e  t r a v a i l  c o n s t i t u e  u n e r r p r e m l è r e r r p o u r  l l e x -

p lo i t a t l on  du  dé fau t  Compton  des  so l i dee .  Une  au t re  compara i son  a  é té  aus -

s i  f a i t e  avec  l es  mesu ree  de  Ho l t  e t  a l  l 37 l  ( un  fac teu r  de  p ropo r t l on -

n a l i t é  é g a l e  à  0 r 4  e s t  t r o u v é  e n t r e  1 e e  m e s u r e s  e t  1 e  c a l c u l ) .  D a n s  c e

de rn ie r  cas ,  l a  va leu r  de  l i  co r respondan t  esÈ  t rès  g rand  (  g  28  u .a ) ,

condu i t  à  un  dé fau t  Compton  p ropo r t i onne l l emen t  t r o l s  f o i s  p lus  f a i b le  e t

donc ,  une  l nce r t i t ude  p lus  g rande  dans  sa  dé te rm ina t l on  à  pa r t i r  de  mesu -

res  de  sec t i ons  e f f i cacee  de  d l f f us ion  Compton .

En  conc lus lon ,  l e  f o rma l l sme  p roposé  i c i  a  pe rmte  de  con f i rmer ,  pou r  l a

p rem iè re  f o l s ,  l r ex l - s tence  de  l a  d i scon t i nu i t é  du  dé fau t  Compton  (à  q  =&p)

imp l i c l t emen t  con tenue  dans  l es  mesu res  de  !ùe ies  réa l l sées  en  1975 .

De  te l l es  compara i sons  son t  ce r ta lnemen t  d i f f i c i l es  à  p ro longe r  du  fa l t

d r e f f e t s  d e  t e m p é r a t u r e ,  d e  l a  c o m p l e x i t é  d e s  s t r u c t u r e s  s o l i d e s ,  d e  l a

r é s o l u t i o n  d e s  a p p a r e i l s  d e  m e s u r e s  e t c . . . .

Le  ca l cu l  p roposé  i c i  es t  basé  un iquemen t  su r  une  desc r i p t i on  somma i re  de

l r i n t e r a c t l o n  é l e c t r o n - t r o u  q u 1  r é s u l t e  d e  1 r é j e c t l o n  d r u n  é l e c t r o n  d e

va lence .  Ce  modè le  co r respond  p lu tô t  à  une  s l t ua t l on  ex t rême  pou r  une  éva -

l ua t i on  du  dé fau t  Compton  dans  l es  s t ruc tu res  eo l i des .  11  semb le  pe rme t t re

néanmo ins  d rexp l i que r  l es  d i ssymé t r i es  obse rvées  dans  1e  spec t re  Compton

e t  d rob ten i r  un  acco rd  sa t i s fa i san t  avec  l ee  mesu res  expé r lmen ta les .

D e s  a p p l i c a t i o n s  à  d r a u t r e s  s y s t è m e s  ( 1 , t ,  B ê r . . . . )  s o n t  e n v l e a g é e s .  C e g



cas  son t  à  p r i o r i  auss i  s lmp les  a

les  mesu res  expé r imen ta lee  se ra len t

ne  son t  pas  d l rec temen t  u t l l i sab les

pondan t ,  ca r  rappo r tée  en  te rmes  de
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d é c r l r e  q u e  c e l u i  d e  l r a l u m i n l u m ,  m a l s

à  r e p r o d u i r e  c a r  l e s  r é s u l t a t s  p u b l i é s

pou r  1 té tude  du  dé fau t  Compton  co r res -

d i f f é r e n c e s  d e  p r o f l l s  d i r e c t l o n n e l e .
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P r o f i l  C o n p t o n  e t  c o r r e c t l o n  a n t i s y m é t r i q u e  :

f i g .  2  J o  ( a p p r o x i m a t i o n  d e  l r i m p u l s i o n )

J r  ( c o r r e c t i o n  a n t i s y m é t r i q u e )  (  -  )

- - - -  J  
2

f i g .  3  . . . . . .  J l

J r  =  J ,  *  J .  ( - )

V é r i f i c a t i o n  d e  l a  r è g l e  d e  S o m m e  ( é q .  I V - 3 - 1 7 )

f i g .  4  J '  ( Q )

Q  J ' ( Q )

E t u d e  d e  1 a  c o r r e c t i o n  a n t i s y n é t r i q u e

f i g . 5

J o  +  J l

- - - -  ç q n l r l b u t i o n  d e s  é l e c t r o n s  d e  r r c o e u r r r

f i g .  6  c o n t r i b u t l o n  d e s  é l e c t r o n s  d e  v a l e n c e

c o n t r i b u t l o n  t o t a l e

C o r n p a r a i s o n  e n t r e  l a  p r é s e n t e  t h é o r i e  ( - )  e c  l r e x p é r i e n -

f i e .  7

c e  d e  W e i s s  ( z o n e  h a c h u r é e )  p o u r  l  t a l u m i n i u m .
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F i g u r e  6

F igu re  7
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V- CONCLUSION

Aux  g rands  t rans fe rÈs  d r impu ls lons  e t  pou r  l a  desc r i p t i on  des  p rocessus  de

d i f f u s l o n  a v e c  é j e c t l o n ,  l f a p p r o x i m a t i o n  d e  l r i m p u l s i o n  e s t  u n  m o y e n  e f f i -

cace  pe rme t tan t  d rob ten i r  une  l n fo rma t l on  expé r imen ta le  su r  l es  dens l t és

d r i m p u l s i o n  ( P ) .

Cependan t ,  des  meaures  t rèe  p réc i ses  de  p ro f i l s  Compton ,  no tammen t  à  f a l -

b l e  t r a n s f e r t ,  o n t  m i s  e n  é v i d e n c e  d e s  é c a r t s  à  l r a p p r o x i m a t i o n  d e  l l l m -

pu l s i on  (aé fau t  Compton ) .  Le  phénomène  co r respondan t .  a  é té  d i scu té  dane  1a

deux ième  pa r t i e  du  documen t .

Nous  avons  exposé  dans  ce  mémo i re  l es  résu l t a t s  d run  t rava i l  où r  appa ra i s -

sen t ,  l es  p rem iè res  éva lua t i ons  t héo r i ques  du  dé fau t  Compton  des  c ib les  mo-

l é c u l a i r e s  o u  s o l i d e s .  L e s  m o d è l e s  p r o p o s é s  p e r m e t t e n t  d r e x p l i q u e r  q u a n t l -

t a t l vemen t  d l f f é ren tes  obse rva t i ons  expé r lmen ta les  an té r i eu res  re la t i ves

au  dé fau t  Compton  de  l a  mo lécu le  d thyd rogène  e t  de  l r a l um in ium.

Pour  1a  mo lécu le  d rhyd rogène ,  1e  ca1cu1  de  l a  co r rec t l on  an t l symé t r i que

J t ( q r k )  s r e s t  a v é r é  d é l i c a t  e t  a  n é c e s s i t é  l a  m l s e  e n  p l a c e  d r a p p r o x i m a -

t i on .  Les  résu l t a t s  L rouvés  on t  é té  comparés  à  ceux  de  We l l ens te ln  e t  a l .

L e  m e i l l e u r  a c c o r d  a  é t é  r é a l i s é  p a r  l r u t i l i s a t i o n  d r u n e  d e s c r i p t l o n  c o V a -

len te  de  l a  l i a l son ,  qu i  semb le  b ten  adap tée  à  ce  gen re  de  ca l cu l .  La  com-

pa ra i son  evec  l es  résu l t a t s  de  deux  a tomes  d rhyd rogène  t so lés  e t  l r a tome

d thé l i um mon t re  l r i n f l uence  de  l a  p résence  de  chaque  noyau  su r  l a  t r a j ec -

t o l r e  d e  1 f é l e c t r o n  é 3 e c t é  d r u n e  o r b l t a l e  m o l é c u l a i r e  l l a n t e .  L r e x a m e n  d e s

résu l t a t s  nous  a  condu i t  à  conc lu re  que  l e  dép lacemen t  Compton  de  l r hyd ro -

gène molécula l re peut-êt re approximé par  1a somme des déplacements Conpton

de  chacun  des  a tomes  d rhyd rogène  (à  g rand  t rans fe r t ) .  Ce t te  règ le  nécess l -

t e ra i t  une  vé r i f l ca t l on  dane  Ie  cas  dee  eys tèmes  comp lexee .  Pou r  ce  qu l
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conce rne  Ie  dé fau t  Conp ton ,  à  ce  dép lacemen t  doub lé  du  max lmum s  t a jou te  un

doub lemen t  de  l r amp l l t ude  des  dé fau ts  de  chaque  a tome .  On  cons ta te  a ins l t

en  p rem lè re  app rox ima t i on ,  une  add i t i v i t é  d re f f e te  a tom iques  dans  1e  dé -

fau t  Cc rnp ton  de  1a  mo lécu le  d rhyd rogène .

C e t t e  p r o p r i é t é  d t a d d l t i v i t é  e s t  a u s s i  u t i l i s é e  p o u r  é v a l u e r  1 e  d é f a u t

Conp ton  de  l r a l um in ium.  Pou r  ce  de rn ie r  é lémen t  l e  ca l cu l  du  dé fau t  con -

s i s t e  à  s o m m e r  l e s  c o n t r i b u t i o n s  d e s  é l e c t r o n s  d e  v a l e n c e  e t  l e s  é l e c t r o n s

d e  c o e u r .

Le  ca l cu l  du  dé fau t  Co rnpÈon  des  é lec t rons  de  va lence  a  é té  baeé  su r  un  mo-

d è l e  s i m p l e  d e  l r i n t e r a c t i o n  p o s t - c o l l l s i o n n e l l e  é l e c t r o n - t r o u  q u l  r é s u l t e

d e  l r é j e c t i o n  d r u n  é l e c t r o n  d e  l a  b a n d e  d e  v a l e n c e .  1 1  c o n d u i t  à  u n  d é f a u t .

Cc rnp ton  néga t t f .  La  con t r i bu t l on  des  é lec t rons  de  coeu r  a  é té  ca l cu lée  en

u t i l i san t  un  ca l cu l  ana logue  à  ce lu i  e f f ec tué  pou r  l e  néon  Pa r  l t r ne  F .

G a s s e r .  C e t t e  d e r n i è r e  c o n t r l b u t i o n  p r o d u i t  u n  d é f a u t  p o s l t l f  ( d e  m ê m e - s i -

gne  que  ce lu i  du  néon ) ,  e t  qu l  es t  dû  au  compor temen t  p répondé ran t  dee  o r -

b i t a l es  2P- (k  OZ) .  Les  résu l t a t s  de  ce  ca l cu l  son t  comparés  aux  mesu -
L

r e s  e x p é r i m e n t a l e s  r é a l i s é e s  e n  d i f f u s i o n  d e s  r a y o n s  X  p a r  W e l s s  ( 1 9 7 5 )  t

e t  l r a c c o r d  o b t e n u  e s t  s a t l s f a l s a n t .  L e  f o r m a l l s m e  p r o p o s é  a  p e r m i s  d r u n e

p a r t  d e  c o m p r e n d r e  l r o r l g i n e  d e s  d i s s y m é t r i e s  d u  s p e c t r e  e t  d r a u t r e  P a r t

de  con f i rmer ,  pou r  l a  p rem iè re  f o i s ,  l a  d i scon t i nu l t é  (à  q=k . )  obse rvée

p a r  W e l s s  d è s  1 9 7 5 .

U n  t r a v a i l  c o n s i d é r a b l e  a u s s l  b i e n  t h é o r i q u e  q u r e x p é r l m e n t a l e  r e s t e r a i t  à

e f f ec tue r  dans  ce  doma lne ,  no tammen t  avec  l es  équ ipes  f rança l ses  lmp11-

quées  dans  de  te l l es  é tudes  (e .  BESWICK e t  G .  LOUPIAS au  Labo ra to l re  pa r

I t u t l l l ea t l on  dee  Rayonnemen ts  E lec t romagné t i quee  à  Orsay  pou r  l es  a t ruc -

s r t h i b n o l é c u l a l r e s ) .
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Append lce  A

(Â-r)

( A - 2  )

( A - 4 )

( A - 6 )

L e  p a r a g r a p h e  ( I V - 1 - 2 1 )  c o n d u l t  a u  c a l c u l  d e  l r l n t é g r a l e  :

Jrrq,n=*#,Jri rrËr 5c r'i-1r) < iÊil i:."(+) I e['),

où

N = (  . r t t t r r ' )  $to\ ' /c  j  x(P) = (  z f r  t rc \  \ t "  (  ! "+ p ' ; 'a

L e s  é t a p e s  s u c c e s s l v e s  d e  1 r é v a l u a È 1 o n  d e  ' t r ( O r k )  c o n s l s L e n t  à  :

t )  ca l cu t  de  r  =  l nxp ( ; 7 .7 ) l ( d r l dÈ ' ) ( ' t l r \ l  exp ( -5 r ) ) '

L e  c a l c u l  d e  I  n é c e s s l t e  l r u t l l l e a t i o n  d e s  r é s u l t a t e  s u l v a n t s  :

fl10,,)=ry,
(A -3 )

. { +

éi'' = ,rn l^ tite jrtro yi ( o, , ae) ys' ( 0, , t{')

1 1  e n  r é s u l t e  q u e  :

r = ttr6" (, f i '(or,t?r) t + ir(t'\63' JY2'cer,q,t Pi (cosl)s*'o' Ja' Js' '
(A -5 )

l e s  p r o p r t é t é e  d e s  h a r m o n l q u e s  s p h é r l q u e s  l 2 9 l t  l r e x p r e s e l o n
E n  u t l l  l s a n È

( A - 5 )  d e v i e n t

I=  r r r r (4

avec  P= s l  P

NJP* ,
@

_g
x)l î 2$ l,Hf-3
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L r l n t é g r a t l o n  d e s  f o n c t l o n s  d e  B e s s e l  s p h é r i q u e s  ( j ( X ) )  d o n n e

r  = 4 t r (  L-  3 (c[ .Ët  t*Pf ) f t t t  -  1r 'P' l ) t t f . r ' )*" tâPl ,  -  I

= qTc ( a - r c&.î l t  t ,r)o) {r r) .

2 )  C e  r é e u l t a t  s e r ê  a l n s l  r e p o r È é  d a n s  l r e x p r e s e l o n

c a l c u l  n é c e s s i t . e  1  r  l n t é g r a t t o n  s u r  l e s  o r l e n t a t l o n s

s i m p l l f l é  l o r s q u e  I t  < Ë l  e s t  l s o t r o p e .  A l n s i ,  p o u r

f l n a l e m e n t :

v)rtJ

r e e ,

I l , t t , fc)= rnN

=  I ,  -  I 2 r

lc(p) Ecl.r-1e) (4 - 3(fr,'i

= ( rrr rr€r{ / I ) atldqt 
!" f 

rf zctet l( pl 12;
En posan t  x  =  cos  9?  r

#Ir

av ec

Ft l l  t (A-e )

( A - 1 0 )

fl' (t'J [' drfrtrtlrP))="+
cl

#,t, !i',1(ù)

t .r ,  t ,rcrt d|/d{ Jt i  x(ù f cpt sG.i- ?*)

= (erc'N/k) d?7tç I'or rrrl = - ( trc'rt1l)

où  r (q )  =  q  ?C  (q )  r (q )

4a
dqt

a v e c  - f  ( q )  a é r r n l  p a r  l a  f o r m u l e  ( r v - 1 - 2 )

rs = ttn n d'lds , J aï ?ce) +or (ff)' S c

on aura donc :

r - 2.lt Tt;
F C a

,trv 4l
2

r  e t

t.i- I n)

o, 6in Ôp d ep 5(cosef - l lù

, ' t
J r 'Jx 5cx -  1tù - - ( l r l ) t  J ,p l  ) . l r t  t  (A-11)

( A - 7  )

( À - 1 ) .  L a  p o u r e u l t e  d u

d .  Ë ,  l e  c a l c u l  e n  e s t

I  r o r b i t a l e  1 5  c o n s l d é -

{< rt ( A - B )

4
)

(A- r2 )

a v e c  h ( p ) = p-zr (p)
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d r o i r

Tz,  -  (e4n2N1h\

E n  c o n c l u e l o n ,  J r r (

m t è r e  e t  s e c o n d e  d e

d F({) / qel + Jt çtq) t dq'l

e e  c a l c u l e  u n l q u e m e n t  à  l r a l d e

f o n c t i o n  F ( q ) .

(/\-13 )

d e s  d é r l v é e s  p r e -

(A-14)

Ia
9 ,  k )

1 a

Jj (q,&) = ( ' r  JFGr/ lr ]t6RtN I t  ) l  at  r tr)  /

*"bel.qJ

dî"  +  31

-z
s,(,t+ Qz)

eI 5 +  Q 2

3 &Tc 5 ç,r+et)'
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Append lce  B

Dans  l e p a r a g r a p h e  ( f v - 3 ) ,  i 1  s r a g i E  d e  c a l c u l e r I  r  express  lon  (  IV-3-10)  .

l : .- I';J4'ffi (  B -1 )

I î,-il '

s p h è r e  d eL t l n t é g r a t l o n  d o i t  ê C r e  f a l t e  B u r  u n e

En  coo rdonnéee  cy l l nd r l ques  :

l n ,  -  p l2  =  p ,2  +  p2  -  zF t . i ,

= (pz -p r r )z+

avec  f l  =  lV ' -V l

L a  f o n c t l o n  d e  D l r a c  5  ( p t

s o l t  d o n c ,

r a y o n  k a .

- 2 Pe Prr coe S (B-2)

z  
-  ù  f i x e  l a  c o m p o s a n t e  P f z  ( P l

z=  q )

v! * Y12

.h'
r;-- 3 f ,a

2É2tF, !h(Pr-1)Jo'
o

r ,{t ,ro
P,lp;rPil dd
' 
lo 

I I 
Jo c ?*1Iz+ ftt r ?ë' - t Pçr[ cotd

(  B -3 )

I t  es t ,  commode  ' d  I  l n t rodu l re  de  nouveaux  pa ramè t res  :  pZ  =  y r l k r ,

P ç  -  P g  / k , ,  e t  Q = q / k f .  L a  p l u p a r t  d e s  l n L é g r a l e s  r e n c o n t r é e s  p a r  l a

e u l t e  f l g u r e n t  s u r  l e e  t a b l e s  u s u e l l e s  [ 3 9 ] .
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