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INTRODUCTION

L,ionisation des atomes et des molécules par impact électronique est I'un des processus de

base de la physique. Il trouve son application dans differents domaines comme

l,astrophysique et la physique des plasmas. Le développement d'un tel processus a débuté

dans les années 20 par les expériences de.Langmuir et Jones (t??-l)(o') et Rudberg

ô;;0;ôË;;r;., res travaux de Bethe(e) p; Massey et Mohr(67) qui ont réussi à

établir la base de la description de I'ionisation en utitisant I'approximation de Born. Les

sections eflicaces totale, differentielle simple et double ont été ensuite mesurées par l{ughes

et McMillen 1 t lr2;(so).

une deuxième phase de ce déveroppement se poursuivit par res travaux de Peterkop(73'za)

et Rudge et seaton(8r,sz) ou, ont donné dans res années 60 une formuration théorique du

problème de l'ionisation en tenant compte de la présence de trois corps dans l'état final' La

diffusion des électrons rapides par des cibles représente des effets similaires à la diffusion

compton par des rayons X, elle permet de déterminer la structure électronique de la cible à

partir de la distribution angulaire des électrons diffusés. une première théorie quantique de

cette diffusion est due aux travaux de Tavard(as)qui a établi une relation entre la section

effrcace d,ionisation (élastique et inélastique ) et l'énergie électronique de la cible ainsi

qu,une première théorie quantique de la diffusion Compton électroniqut(sr)' Cette relation

rend alors possible la détermination de l'énergie de liaisondes molécules par comparaison de

l,expérience avec le modète des atomes indépendants(2e'38'. L'amélioration des conditions de

détection par ra technique de comptage réafisée par we[enstein et Bonham(e3)permet

d'atteindre une meilleure précision que dans les cas des photons.

Le développement des techniques expérimentales ainsi que les progrès informatiques ont

contribué largement au développement rapide observé dans ce domaine' Ainsi dès 1969

Ehrhardt et ;l(34) et Amaldi et al(2) ont réussi à utiliser les techniques d'observation par

coïncidence des deux électrons sortants pour déterminer la section efÏicace triplement

differentielle d'ionisation de I'atome de I'hélium et d'un film mince de carbone'

Cette technique s'est dévetoppée rapidement par la suite et est utilisée par de nombreux

groupes d'expérimentateurs. La section efficace triplement différentielle donne des

informations complètes sur le mécanisme de l'ionisation(r3) et permet sous certaines



conditions expérimentates d'aboutir à la détermination de la densité d'impulsion électronique

de la cible (Smirnov et Neudatchin(1966))(sc'82)'

Du point de vue théorique differents modèles ont été proposés. A haute énergie de collision

l,approximation de Born est juslifi.ee et l'électron éjecté peut être décrit par une onde planc

ou par une onde coulombiennr(uo). Lorsque l'énergie de l'électron incident diminue ( 500

eV dans le cas de I'hélium) I'interaction entre l'électron diffusé et l'électron éjecté doit être

prise en compte. Ceci peut être réalisé en décrivant ces deux étectrons par le Ot:O"tlrli

deux ondes coulombiennes à charges variables liées par t'équation de Peterkop"-''

Schultz(s3) puis récemment Whelun(eo) appliquèrent cette méthodologie, qui donne des

accords très approximatifs avec les résultats des expériences.

un autre moyen consiste à utiliser le deuxième ordre de la série de Born (Byron et Joachain

(lg73,Llzz;;(ta'tr). La prire en compte des autres termes de la série de Born se fait dans lc

cadre de r,approximation de Grauber modifiée ou (EBS') (ioachain lessl(sl). Dans lc

domaine du seuil où l'électron est éjecté avec une énergie de I'ordre de lev les méthodcs

perturbatives ne sont prus varabres. La théorie de wannier(el) prévoit I'existence de très

fortes corrélations entre les deux électrons émergents. Elle défrnit deux zones d'espace: la

zone de réaction où I'excédent d'énergie E (différence entre l'énergie incidente et l'énergie

d,ionisation) est très faible devant les autres énergies et la zone de coulomb caractérisée par

une équivalence entre l'ordre de grandeur de E et les autres potentiels' La section efficace

est déterminée par le mouvement des deux érectrons dans cette dernière zone' Elle est

indépendante du partage de l'énergie entre les deux étectrons sortants et est proportionnelle

à E' où m=l.l27lorsque la charge de la cible z=l et m->l quandz+æ'

Les expériences se font généralement suivant deux géométries' La première' dite

asymétrique pour laquelle les deux électrons sortent avec des énergies différentes' Elle peut

être coplanaire ou non, elle a été étudiée par Ehrhardt .' ut(rz'ro) qui ,o-lt considéré des

valeurs d,énergie incidente inferieure à 500 eV et par Lahmam-Bennani(oo) qui considère

une énergie incidente de I'ordre de 8 keV. Ce régime cinématique permet d'étudier en détail

la corrélation angulaire et de tester les différents modèles théoriques.

Au contraire, en géométrie dite symétrique, les électrons diffusé et éjecté ont la même

énergie. Le moment de transfert est grand. Les angles de diffrrsion et d'éjection sont égaux'

Cette géométrie a été initialement proposée par Amaldi t1 u1(')' On ptut citer également

dans ce domaine les travaux récents de Frost et al (1992)(oo) .t Baum et' al (1992r(0) qui



déterminent dans cette géométrie le paramètre d'antisymétrie lors de I'ionisation d'un atome

polarisé par des électrons également polarisés'

La description des états non liés des particules chargées, et particulièrement des électrons

,dans le champ coulombien d'un ion, soulève un problème qui ne trouve pas à I'heure actuelle

une solution satisfaisante. En fait les fonctions du continu ne sont pas de carré sommable'

les méthodes.variationnelles et du champ autocoherent qui sont si efftcaces dans les états

liés ne sont pas aPPlicables.

Dans le cas (e,2e), I'idée d'introduire ta conélation électronique dans des fonctions décrivant

le double continuum par une fonction.comprenant explicitement le terme r12 (analogie aux

fonctions corrélées de type Hylleraas\'') ou ptuuinage0sJ6) pour décrire des états liés) fut

pour la première fois appliquée par Brauner, Briggs et Klar(|3J6) en 1989 pour déterminer la

section eflicace triptement difFérentielle dans le cas d'une cibte d'hylrogène atomique'

Mon travail a consisté à étudier la contribution d'une orbitale 2s aux sections efftcaces

d'ionisation, pour des collisions aux hautes énergies, appliqué aux cas de I'hydrogène et du

lithium en utilisant pour la description du double continuum la fonction d'onde développée

par Brauner et al(13,16). pou, cela nous rappelons dans le premier chapitre les outils de base

de la théorie des collisions. Nous obtenons ainsi les expressions des sections eflicaces totale

et diftrentielles en fonction de la matrice de transition T suivant la méthode de Goldberger

et Watson 
(ou). Dun, le deuxième chapitre nous présentons une étude du problème à trois

corps (deux électrons et un ion ) et les approximations nécessaires qui nous permettent de

construire la fonction d'onde du double continuum. Cette fonction a été initialement utilisée

par Gariboti ., .i ttrt;ftn out, ou, Godunov et al (198r;(rs). Le problème de

normalisation dans une boite de la fonction d'onde est égatement traité dans cette partie. Un

calcul détaillé est donné dans l'appendice D. L'appendice c traite le problème de la

réduction des 9 coordonnées d'espace du système formé par les deux électrons et I'ion

résiduel en 6 coordonnées relatives et 3. coordonnées du centre de masses'

Le chapitre 3 comporte deux parties. La première traite l'étude de l'ionisation de I'hydrogène

dans l'état fondamental. Nos résultats sont comparés aux nombreux résultats

expérimentaux. La deuxième partie comporte le calcul de la section eflicace triplement

différentielle de l,hydrogène dans l'état initial excité 2s. Nos résultats seront comparés à

ceux effectués avec la Born 2. Nous présentons également une étudé cinématique de ce

problème, pour différentes valeurs d'éneryies, d'angles de diffirsion et d'éjection'



Le dernier chapitre traite du calcul de la section eflicace triple d'ionisation de I'atome de

lithium. L,électron de valence est sous I'influence d'un potentiel créé par le noI:T et les

autres électrons. Nos résultats sont comparés à ceux de l'expérience de Frost et al\""' et aux

résultats du calcul par l'approximation DyBA deZhang.t ul(e7).

Les résultats satisfaisants que nous avons obtenus par I'application de l'approximation BBK

à l,étude de l,ionisation de l'hydrogène (2s) et du lithium nous permettent d'envisager son

extension à l'étude de I'ionisation d'autres atomes alcalins comme te sodium ou le potassium'

et éventuellement aux systèmes atomiques possédant des couches p' Le développement du

calcul formel et de la puissance des ordinateurs nous laisse penser que les fonctions

corrélées du double continuum pourront être appliquées dans un avenir proche à tous lcs

systèmes atomiques'
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CHAPITRE I: SECTION EFFICACE D'IONISANTION PAR

IMPACT ELECTRONIQUE

L,ionisation des atomes par impact électronique est un processus important de la physique

atomique dont l'étude consiste dans la détection des électrons diffusés et éjectés en

coïncidence. La comparaison de ces mesures aux résurtats des calculs basés sur differentes

hypothèses permet une meilleure compréhension des mécanismes de I'ionisation et dc la

structure électronique des atomes'

Dans ce chapitre nous présentons les principes de base de la théorie des collisions' Dans la

première partie nous exprimons la section eflicace en fonction de la probabilité de

tonsition(iuJo). Un, étude de l'évolution du système au cours du temps permet de définir

cette probabilité en fonction de la matrice de transition T ou de Heisenberg s' Nous

déveropperons ensuite lexpression de la section efficace diftrentielle (D'c's) qui est liée

directement aux observations expérimentales des électrons sortants en colncidence de ce

processus et qui permet une comparaison directe de I'expérience et la théorie' Nous

détenninons dans la dernière partie I'expression de la section eflicace triplemcnt

differentielle (TDCS).

Considérons un flux F de particules incidentes, monoénérgitique et homogène qui rentrent

en collision avec une cible gazeuse composée de N, particules identiques' on considère

que la pression du gaz est suflisamment faible pour avoir un seul choc par particule'

Soit N le nombre de particules diffusées par unité de temps. on défrnit la section eflicacc

totale par:

N I ( r - r - l )o=
FN,

elle est mesurée en m2 et reliée à la probabilité de transition par unité de temps' par la

relation(4654):



a-, =f (r-r-2)

(r-2- | )

Nous allons dans la suite présenter un traitement quantique de l'ionisation et les

approximations nécessaires qui vont nous permettre de déterminer les valeurs approchécs

de o;g pour le cas de I'ionisation simple par impact électronique'

L'IONISATION:

L,étude des collisions en général et celle de I'ionisation par impact électronique cn

particulier présente des diflicultés insurmontabtes, si nous n'employons pas dcs

approximations qui nous permettent d'obtenir des simptifications o-1 tï expressions

représentant la section eflicace différentielle. Pour préparer les outils de base de notre

travail nous adoptons le du point de vue quantique' Nous considérons H le Hamiltonien

du système formé d'un électron incident et un atome. L'évolution au cours du temps de cc

système est décrite par l'équation de Schrôdinger :

i n fr v(r, t) = H(r, t) v(i, t)

où Y, représente la fonction d'onde du système, 1 les positions des particules qui le

composent. Le système évolue entre deux états :

- un état initial où les deux corps électron et atome sont séparés et leur interaction est

pratiquement nulle.

- Un état final comprenant l'électron diffusé, l'atome ionisé et l'électron éjecté'

Le Hamiltonien est donné Par :

s(r, t) = Ho (r) + V(r, t) (r-2-2)

Ho décrit le mouvement

interaction.

individuel du projectile et de la cible et V représente leur

Dans notre cas lorsque le temps t tend vers - æ les deux corps sont indépendants et le

système est dans un t,u, pro; V(--) de He vers lequel tend g(f,t)' Au fur et à

mesure que le temps augmente, ta distance entre les deux corps diminue' I'interaction

devient appréciable et le système est régit par l'équation (I-2-l) .



Après l'interactiotl le potentiel redevient négtigeable' Les corps se séparent et l'état du

systère peut être désigné par Y(+-). On peut résumer la situation par le schéma suivant:

[  "o 

-co(t(- te

g =l Ho +V -to (t(to

I ub ts (t(+æ

où on a considéré que le choc se produit entre -te et ts

(r-2-3)

a. PNEPARATIONDE L'E 

.:

Comme il a été décrit précédemment, les deux corps, projectile et cible sont très éloignés

et supposés indépendants. Le Hamiltonien du système est donné par:

Ho = Hou +Hou (r-2-4)

où Hsu et Hs5 sont respectivement le Hamiltonien du projectile et de la cible' L'équation

aux valeurs propres associée à Hs est :

Ho ?Ci =EtX;

où 1; est la fonction d'onde du système. Elle peut être représentée approximativernent par

le produit des fonctions d'onde de chaque particule:

Xi = T"a Xv

?(" et ?(u obéissent aux équations suivantes:

(I-2-6)

(r-2-s)

(r-2-7)Ho" I "  =E^Xa

Hou ?(u = EuIu

La superposition de tous les états possibles qui sont des solutions àe l'équation (l-2-5)

reste aussi un état propre du système; on peut donc écrire la solution sous la forme de

paquet 6'on6r(46) qu'on note X;, défini par :

9



x;  = Ja3 qr  d3 qz A(qt ,qz)r i (r-2-8)

où A est le poids des états propres [;'

Soit ry6 (f,t) ta fonction d'onde qui décrit l'évolution dans le temps du système étudié'

L'équation de Schrôdinger dépendante du temps:

. * ô . . .  / ; t ) = H - u r ^ ( i t )  ( l - 2 - 9 \infrvs(r,t)=uo vo(r,t)

permet de représenter le comportement du système avant le choc, c'est à dire entre t : - co

jusqu'au t : - ts, à I'aide de la fonction:

- iHot

ye(1 , t )=e  n  X i (r-2- I o)

b- DrscRtprtox ntr I'trrtnnlctlol

On considère ici que les particules sont suffisamment proches' Il y a interference entre les

paquets d'ondes des deux particules et l'interaction comment"(46)' Le Hamiltonien s'écrit :

H=Ho+V 
( t -2 - l l )

La fonction d'onde Y du système obéit l'équation (I-2-l) dont la solution peut être

représentée Par:

- i rH

V(r,Ù=ce n ( I -2-12)

où c est une constante d'intégration. A la l imite t=-ts, Y(f,t)=ry'(f,t) 'On a donc à

partir de l'équation (I-2-10):
tHû it'ë

Y(r , - to )=s  â  X i :ce  r t

qui nous permet d'écrire 
iu(t+to) iHoto

Y(r,1)=.---1 .T Xi G2-13)

considérons I'opérateur évolution u(t,-ts) qui est défini par :
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IH.r  - i l t ( t - to)  iHoto

U(t,-ts) = e-i 
"T 

e- h (I-2-r4)
i l  Io to

et qui décrit l'évolution du système tout au long de la collision 
(46)' Le terme e-h décrit

son évolution entre les instants 0 et tg avec un Hamiltonien Hs et entre ts et t avec H' et

finalement entre t st co où le système continue son évolution avec Hs'

Rempfaçant (l-2-14) dans (I-2-13) on a :

On Poss 
(46)

Y devient

On peut réécrire f sous la forme :

- iHt

Y(r,t)=" a u(0,-to)x,

r:U(0, to ) x,

- i I I t

Y(r, t )="  n t

(r-2-l s)

(r-2-t6)

(t-2-t7)

La dérivée partielle de U(t,-ts) par rapport à -t0 à partir de l'équation (l-2-l$ donne

une équation differentielle. En tenant compte de la condition U(t,t)=l' I'intégration de

cette dernière donne :

u(t ,- ts)=t-  ; I , .d 
t '  u(t , t ' )v(t ' ) (t-2- I 8)

Avec
, \ ,H"f -iHot'

v(t')=e â ve h (r-z-te)

Considérons une base tVl] représentant I'ensemble de vecteurs propres de H telque

Hvl = Elvr. Le développement de I. et de X1 sur cette base donne :

. = 
[,-;J:,.at' 

u(o,t') v(i)]x,

= 
[,-;J:,.4'''# 

u "-#]*,

r=I vl I-i,
T

Xi=I vr, xi(?')
T

(r-2-20)

(r-2-2t)

(r-2-22)
et

il



Cette décomposition nous permet de raisonner en terme d'énergie, puisqu'on suppose que

vi. et J(; SOnt vecteurs propres de H avec respectivement comme valeurs propres E1 et

E; . Le produit scalaire de chaque terme de l'équation (I'2'20) donne :

r1-x1(r) =-n J:,. o,' "iïd'' 
(rr, v x,)

:-'f-! 
( ilr'-n^lt' 11

1", 
-,* [t 

-"T 
J.] 

(v''vx.)

(r-2-23)

(r-2-24)

(r-2-26)

(r-2-27)

;[s,-e^]to

La fonction 
"-.-i 

- 
nest pas définie à ts + -oo à cause du caractère oscillatoire de

cette fonction. on introduit un terme d'amortissement e-4t suivant la méthode de Gcll-

Mann et Goldberg.r(ot) ," qui permet donc de donner une valeur finie dcs tcrmcs dc

l,équation (r-2-24). si on tend q vers 0 0n retrouvera alors I'expression de llx. on définit

une fonction t1(i q) quigénéralise la solution f7, telle que : :"

I-1= liq fi(i tl)
n+u

(r-2-2s)

La contribution du terme en exponentiel de l'équation (I-2'24)est nulle(a6) du fait qu'on a

supposé que la contribution du potentiel d'interaction est négligeable avant I'instant -ts où

commence le choc.

rr(i q):x,(i)+;;j:Ç (rv1,v X;)

La somme sur tous les états possibles de f1 et Vl donne :

r (in)=t vr, Fr(i n) =xi+;;fi;v xi
L

I
ou 

ffiF 
est la fonction de Green associée à H'

c - DnscnlY.rtoNon I'nt^lt rlxlt :

A l,état final on recupère un système composé ici de deux électrons et I'atome ionisé'

L,évolution au cours du temps de ce système est décrite comme dans l'êquation (I-2-10) par

la fonction d'onde V'(r,t) soit He son Hamiltonien' On a :

t2



I t , , '

vr(r,t) = e-i 
no 

x,

avec J(g solution de l'équation :

Hb rr =Et xr

H9 a pour exPression :

Hf=H-v'

(r-2-28)

(t-2-2e)

(r-2-30)

oùV
pose:

' 
est le potentiel d'interaction dans la phase finale, c'est à dire après le choc' On

B= E i  + in -He e t  A  =  E i  + i11-H (t-2-3t)

(t-2-34)

Et f devient:
(r-2-3s)

La relation reliant les opérateurs A et B par 
*-*=*(t-o)* 

permet d'écrire la

fonction de Green sous la forme :

= ' ,f,-u'= l -l ,12-32)
E;  + i11-H E ;+ i11-H;L  E ;  + iq -HJ

L'expression de f devient :

r (i q):x' .#-;;[u*u' 
#-n 

u]*, Q'2-33)

On définit la matrice de transition T par :

r:v-v'çfi_" v

r (i n)=x,+;pft;; r xr

A partir de l'équation (I-2-17) et en prenant la limite de f(irl) au voisinage de q=0 on

aboutit à une expression de Y(f,t) indépendante de ts et fonction de la matrice de

transition T qui sera par la suite reliée à la probabilité de transition et donc à la section

efticace.

13



d'après l'équation (I-l-5) , 
O.

o i - f  = Ë (r-3- | )

Dans la suite toutes les expressions seront données en unités atomiques de Hartree' (e= l'

ffi" : l, le rayon de Bohr a = I et Ê = l)'

La probabilité de transition dépend de l'état initial et final, elle est donnée par I'expression

n, =l(v;(r,t)lV(r,t))l'. eUe peut être reliée à la matrice T (voir appendice A) par la

relation:

B-r = (zn)o ô (Ei - rr) o (P, - Pr)lt rlt'#;rl

où v1 et v2 représentent respectivement les vitesses des particules incidente et cible dans

le repère lié au laboratoire. L'imputsion dans le système du centre de masses est donnée

par(ao):

R; =(v,-vz) (r-3 -3 )

La section eflicace de transition devient, en utilisant les équations (I-3-l) et (t-3-2) :

oi+r = (zn)o Ki I ô (P,-er)ô (4 -F )l tr l '

(r-3-2)

(r-3-4)

En tenant compte de la dégénérescence sur l'orientation(46) de la particule diflusée la

section eflicace devient :

oi-+r = (zn)o rr I JoRo o (e, - Er)ô (P, - F )lr"l ' (l-3-s)

R6 étant I'impulsion de l'électron éjecté.

A présent on est en mesure de défrnir les sections eflicaces differentielles à partir de

l'équation (I-3-5) du paragraphe précédent :
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. Section eflicace sinplement différentielle :

Elle décrit pour une énergie donnée la distribution angulaire de l'électron après diffusion.

Elte est fonction de E; et de f)6 et est donnée par :

9: Qn)o Ki  t  | .dKu K2u ô (Ei  -Br)o (4 -Pr) l r l '  ( l -4-r)
d t,,

. Section efÏicace doublement differentielle :

Elte représente la distribution en énergie et en angle de l'électron éjecté et diffusé ellc cst

donnée par (os)'

d#r-:(zn)o 
Ki'Kuô (Ei -e')lft l ' (r-4-2)

on peut également définir 
d;t, 

où la variation de l'énergie de l'électron diflusé

est prise en compte, la section efficace doublement différentielle est une fonction de

l'énergie incidente, de l'énergie et de I'angle de sortie de I'un des deux électrons.

Expérimentatement on fixe deux paramètres et on mesure la section efficace

doublement différentielle en fonction du troisième. Les deux détecteurs A et B opèrent

indépendamment en mode non-coïncidence de façon à obtenir 
dË- 

et

. !'?= séparément par A et B respectivement(68) .
doa d Ea

. Section efficace triplement différentielle :

La section efficace triplement differentielle est une fonction de tous les paramètres

cinétiques de la collision, c'est à dire E;, E, ou E6 et les angles 0", 0b, ainsi que le cas

d'une collision non coplanaire des angles g" et <p5 (voir figure 2). Les indices a et b se

réferent respectivement à l'électron projectile et à l'électron atomique éjecté au cours du

choc ionisant.

La détection en coincidence des deux électrons émergeants condtrit à la mesure de la

section effrcace triplement différentielle, ce qui permet une comparaison directe de la

théorie et l'expérience.
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Le transfert d'impulsion défini par R. - Ri - Ru, avec R; et R.u les impulsions de l'électron

incident et diffrrsé, joue un rôle très important, il dépend de l'énergie incidente, diffi"rsée et

de la direction de diffusion.

*rrl+, 
on a dans ce cas R = Rz ) on parle d'un choc binaire(3|),

l'électron incident est dévié suivant un grand angle de diffusion et avec une grande pertc

d'énergie. Dans ce cas I'interaction entre I'ion et les électrons émergeants est faible.

Si lf[est faible on approche la situation limite de la photo-ionisation. Dans ce cas la

déviation de l'électron incident est faible ainsi que la perte d'énergie. L'interaction se fait

essentiellement avec les couches externes.

Si lçl n'est ni très grand ni très petit, l'électron éjecté sort avec une faible énergie et interagit

fortement avec I'ion.

La section eflicace triplement différentielle est donnée par :

d3o =(zn)o KlrKr r.  l&l ' (r-4-3)
doa dob d Ea

X
lia

q "'...
b '... 0"

K
I

z

Y
frgure 2

.Approximêtion de Born :

La matrice T définie par l'équation (I-2-34) peut être développée de la manière suivante :
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, l
T=V*V_-- ,  V+V'

E;+ iq-He
v'  I  v+.. . . . .

E;+ iq -H
(r-4-4)

E;  + in-Ho

Uapproximation de Born(ll) consiste à retenir le premier terme du développement, ce

traitement est surtout valable pour des électrons incidents suflisamment rapides relativemcnt

aux électrons atomiques. L'amplitude de diffusion, ne tenant compte que du premier terme

de la série de Born, est donnée Par:

Tr = (vi lvlvr) (r-4-s)

où qr; et r;r1 représentent respectivement l'état initial et final du systèrne. La contribution

du second terme de la série de Born à la section eflicace est donnée par:

for=qnzi lod#LBz - -" 
?J 

" ' '  q, _K! +z(an _ro)+ir1v rlul"'q a v" Xt'ut *" lulu, r) 11 + 0 (l-4-6)

l 'é ta t . ln)  e t  o t
où R; est la quantité de mouvement du projectile, o n est l'énergie de

l'énergie d'ionisation de l'électron cible.

CINEMATIOUES :

On peut classer les études des collisions ionisantes en deux catégories(5g): l'étude de la

structure et de la dynamique des cibles.

Dans la première catégorie on trouve les collisions symétriques coplanaires ou non pour

lesquelles les 2 étectrons sortent avec la même énergie. Les expériences se font avec une

énergie incidente intermédiaire, dans ces conditions le moment de transfert est grand et on

peut utiliser I'approximation impulsionelle qui consiste à décrire l'électron éjecté par une

onde plane et négliger la contribution du potentiel nucléaire dans la section efficace 
(ss'tz)'

Ceci permet de relier directement la densité d'impulsion(25) de la couche de la cible où se

produit l ' ionisationi - 11" * . Cetterégion, où le moment de recul Q=R-R'6 est- 
do" dQb d Ea

également faible, est appelée la région de spectroscopie angulaire.

Dans la seconde catégorie de

énergies des électrons sortants

travaux on place les collisions dites asymétriques où lcs

sont très differentes, le moment de transfert est petit,
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r,énergie incidente peut varier de r,énergie du.seuil (Fournier-Lagarde et col tnto(lr); a

quelques centaines d'eV (Ehrahrdt et.al 1986(31)) pour atteindre des énergies supérieures à

8 keV (Lahmam Bennaniet al 1984\o")'

La région des énergies du seuil est régie par la théorie de rvVannie'(ar) qui prédit que la

section effrcace totale est proportionnelle à En avec n=\.L27 où E est l'énergie résiduelle'

Dans la seconde région on détecte en coincidence les électrons sortants dans une géométrie

asymétrique coplanaire pour laquelle l'électron diffusé est rapide et sort sous un petit angle

alors que l'éjecté est lent et possède une faible énergie'

Et finalement la région où l'énergie incidente est très grande, de I'ordre de keV' Dans ces

conditions le moment de transfert devient très faible, le processus (e,2e) devient équivalent

à un processus (v,e) l'énergie du photon v étant donnée par E; - Eil différence entre son

énergie initiale et après le choc. Ngyt citons dans ce domaine l'expérience réalisée par

Lahmam-Bennani et colraborut.urr(61) concernant lionisation de lhélium par irnpact

d'électrons de haute énergie (Es æ8 keV)'

LITHIUM:

L,ionisation simple d'un atome par impact électronique donne lieu à un état final du système

constitué par l'atome ionisé et deux électrons, I'un diffusé et I'autre éjecté' Dans le cas

asymétrique le premier électron est rapide et le deuxième est tent et l'effet d'échange lié à

l,indiscernabilité des électrons peut être négligés' Dans le cas symétrique les électrons

émergent avec la même énergie et l'effet d'échange est important'

Dans le cas où l'électron incident et I'atome sont non polarisés, deux cas se présentent'

L,électron incident et l,électron atomique peuvent avoir des spins parallèles ou antiparallèles'

La situation peut être schématisée par :

e î+AJ+A++eÎ+eJ  ( t )

+A++eJ+e1 (z)

eÎ+A1+A++eî+eÎII

l 8



Où le symbole 1 ou J est associé aux deux fonctions de spin c[ et P, dont les valeurs

propres sont égales à + o" -+.
22

Le principe de Pauli impose que la fonction d'onde d'un système de fermions soit

antisymétrique par rapport à l'échange de deux électrons'

Si les deux électrons ont des spins antiparallèles, le spin total S=0. La seule fonction d'onde

de spin antisymétrique des deux électrons est :

x^ = +l'.(u) P(u)- cr(u) P(a)l
. { z -

La fonction d'onde orbitale est alors symétrique par échange et les

globales initiale et finale sont :

vl = [v, (R,,r";rs) + v.(Ri,ru; lu)] ra

vÊ = [*r(r",1"; R6, 16) *,v,(R", 16; Ru, î")] xo

(r-6- | )

fonctions d'ondcs

(I-6-4)

(r-6-s)

On note I'amplitude de diffusion T(tl), à partir de l'équation (I-a-5) on peut écrire:

r(ru) = j [(r, tr,, 
lu ; ib )lv(ru, ru )l v r (R", ru ; R 6, 16 )) +

(*,(*,, rb ; ra )lv(îb, r" )lv r(Ru, 16 ; R6, ru)) +

( v, ( r<', r" ; ro ) | v1 r", ro ;l r1r, ( R", r5 ; R s, ru )) +

(r, (*,, îb ; 1" )l v(rb, r, ;l rv, (R 
", 

r" ; R o, ro ))]

Un changement de variable simple permet de voir que les deux premiers termes sont égaux

ainsi que les deux derniers.

On appelle amplitude d'ionisation directe p le terme :

n= (v i (Ri, ra ; rb )lv(ra, ru )lv r ( R", ru ; R 5, r5 ))

L'amplitude d'échange est définie par :

a=( v i (Ri, i" ; rb )l v(Tb, ru )l v r ( Ru, rs ; R s, ru ))

l 9
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Les deux amplitudes sont reliées par la relation de Peterko r0z) 
'p(Rb,R"):q(R,,Rb)

Donc lr(tr)l' = lp+ol' (r-6-7)

Si les spins des électrons sont paratlèles, le spin total S=1, la fonction d'onde de spin est

symétrique.

pour cet état triplet, trois cas distincts sont alors possibles:

xs = a(a)cr(b)

,,, = p(a)p(u)
I

xs = 
1i["(.) P(u)+ a(u) B(a)]

La fonction d'onde orbitale dans ce cas est antisymétrique par échange:

vl = [,u,(f,, iu; iu) - vi(Ri,ru; r")] xs

vf = [*r(r" ,ru;  Rs, ls) -  vr(R",ru; Ku,L)]  rs

L'élément de matrice T s'écrit alors:

T=  p_g

Dans une expérience où les électrons ne sont pas polarisés, chacune

combinaisons de spin possède la même probabilité. On peut donc écrire:

lrl, = lp * qlt *j lP - qlt

(I-6-8(a))

(r-6-8(b))

( l-6-8(c))

(r-6-e)

.  (I-6- l0)

(I-6- l  l)

des quatre

(t-6-12)

(r-6-13)

€t,

L'amplitude de diffrrsion du singulet lp*ql' correspond à l'état de spin total S=0 .t lp-ql'

correspond au spin S:1.

20



Expérimentalement on mesure la section efficace différentielle pour un électron et une cible

initialement polarisés sans tenir compte de la polarisation des électrons à la sortie(gs).

On peut dans ce cas définir un paramètre d'antisymétrie définie par :

(r-6- r4)

qui permet d'estimer I'importance de chaque type de polarisation. La notation

"3(0)ouo3(t) 
signifie qu'il s'agit de la section efficace dans le cas où le spin total est nul

ou est égal à L

Pour un processus où seul le cas singulet est observé A=1, alors que pour un processus

purentent triplet A:-+.

Dans le cas d'une collision symétrique où le moment de trahsfert est grand le processus

triplet est négligeable(40) puisque les deux électrons sortants sont indiscernables, le principe

de pauli oblige alors que leurs spins soient antiparallèles ce qui implique une collision

purement singulet. Dans ces conditions p=q et I'amplitude de diffusion directe est faible'

7- CONCLUSION :

Dans ce chapitre nous avons traité l'ionisation simpte par impact électronique' Le problème

de détermination des éléments de la matrice de transition T est simplifié en considérant

l,approximation de premier ordre de T. Nous avons obtenu son expression pour le cas où

l'état final serait constitué de deux électrons non polarisés.

^  o ' (o ) -03( l )A=;3(o)+lm
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CHAPITREIISEPARATIONAPPROCHBEDBSMOUVEMENTS
D'UN SYTÈME Â TNOIS CORPS ET DETERMINATION

DELAFoNcTIoND'ONDEDUDOUBLECONTINUUM

Dans le chapitre précédent nous avons vu que la description de l'état initial et l'état final d'un

système cible-projectile par des fonctions d'ondes solutions de l'équation de Schrôdinger

indépendante du temps, était nécessaire pour la détermination de la section efficace' Dans

l'état initial le projectite et I'atome peuvent être considérés comme un système à deux corps

pour lequel une description appropriée est possible à trouver. Dans l'état final par contrc où

l,ionisation de I'atome par impact électronique conduit à un système à trois corps cn

interaction coulombienne, l'équation de SchrÔdinger n'a pas de solution exacte'

Pour surmonter les diflicultés de ce problème plusieurs modètes ont été proposés dans lc

cadre de l,approximation de Born, utilisant des combinaisons simples soit diondes planes,

soit d,ondes partielles ou des combinaisons de fonctions décrivant les états liés. D'autres

méthodes comme celle de la matrice R qui partage I'espace en deux régions, interne et

externe et représente les fonctions d'ondes par des développements de bases d'orbitalcs

appropriées, donnent des résultats satisfaisants'

Nous allons de notre côté suivre un autre chemin qui consiste à trouver une description

approchée du double continuum par des fonctions corrélées. Ce chemin a été tracé par

plusieurs chercheurs. Ainsi, dès 1980 Garibotti et Miraglia (at) ont proposé des fonctions

corrélées dans le calcul de la section eflicace differentielle double (DDCS) de collision avec

des projectiles lourds. En l9g3 Godunov(a5) et al ont utilisé la même fonction d'onde pour

des collisions à impact protonique. En 1989 Brauner, Briggs et Ktar(I3J6) ont proposé une

approche differente pour trouver I'expression de cette fonction d'onde, utilisée ensuite dans

le calcul de la section eflicace triplement differentielle lors d'impacts ionisants.

Dans ce chapitre nous présentons une sotution approchée basée sur la méthode dc

pluvinage(zsJo) Ou problème des deux électrons sortant et I'ion. Dans un premier temps

nous exprimons le Hamiltonien H du système en terme des coordonnées du centre de

masses dont le mouvement est indépendant du mouvement relaiic, et les 6 coordonnées

relatives (coordonnées de JacobD 
(to). Dans un deuxième temps nous donnons la fonction

d,onde d'essai obtenue pour le double continuum par une méthode analogue à celle utiliséc
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par Brauner, Briggs et Klar 
(tr'to) 

,, qui satisfait les conditions aux limites exigées par

l,interaction coulombienne. Enfin nous présentons les problèmes liés à la normalisation de

cette fonction d'onde.

Considérons la réaction suivante :

e-+A-+A*+e-+e-

où A représente I'atome neutre.

Soient û11, tï12 et fi13, les masses respectives du projectile (qui est ici un électron), dc

l'électron atomique et de I'ion, ôv Dz et Fr, leurs coordonnées dans un repère galiléen. Le

Hamiltonien du système s'écrit :

H:11-z -z  *  l
q \ rn

it =-L-'?--J?.
2mr 2mz 2mt

îz =Ôz -Ôt

1_ 
mz Dz +mt F l

rn2 * ffi3

( r r - l - l )

Z estlacharge du noyau de la cible, \ et 12 sont respectivement la distance entre le noyau

et le projectile et le noyau et l'électron (voir fig. 2).lt décrit le mouvement des particules en

I'absence de toutes interactions:

(rr- r -2)

V2* représente I'opérateur de Laplace opérant en terme de Di. Si on traite les particules,

projectite, noyau et électron de la même façon on peut faire les arrangements suivants

l+(2+3) , 2+(l+3) ou 3+(l+2), où I, 2, 3 représentent respectivement le projectile,

l'électron et le noyau. La notation i+(+k) signifie que les particules (i , k) sont liées alors

que i est libre. On ne traite dans ce qui suit que le premier arrangement. Introduisons les

variables 1r, fr. par :

( i l - l -3)

(rr-r-4)

MASSES:

,, devient(61) :
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Où m23 est donnée Par :

Faisant un nouveau changement de variable :

,=- V'o . -S- L
2(m2 +  m3)  2^ r t  2mr

lTlT lÏlr
f(111=-

m2+m3

Rr = R-Dr

; ,  ( t ,  *  t l )R  +  mr  F r
l - \ = -

f f i1  * f f i2  * In3

v3 ir,- v,o,
' l t :  -  - - - : l :r r  

2 (m,  +  m2  +m3)  2^z t  2Mr

(il- l -s)

( i l r-  | -7)

( i l -  l -8)

(II- r -6)

( i l-r-e)

( r r - r - lo)

)/ devient alors :

où Mt :

âr
I

figure2

Le premier terme de (II-l-9) décrit le mouvement d'une particule de. masse (mr + ffi2 * m3),

qui correspond donc au mouvement du centre de masses en l'absence d'un champ extérieur'

Jt devient, dans le système de centre de masses :
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n?
i l : - =L

/I l lp

= _ 
i'r,

2mn

*=- i?' -Ërv 
2mzl 2Mt

_ v,*,
2Mt

.tL
2Mz

(r I -  I  -  l  I  )

où (fr,F,) définit un groupe de coordonnées de Jacobi'

De la même façon si on traite les arrangements 2+(l+3) et 3+(l+2) on peut définir deux

autres groupes de coordonnées (i12,F.3)et (r,,fr.r) (voir fig.z).lf s'exprime dans chacun dcs

deux systèmes Par:

( i l - l - l 2 )

(rr-r-13)

m12,Mz,f f i13etM3sontdéf in iesdansl 'appendice(C).

Les moments conjugués relatifs à chaque groupe de coordonnées de Jacobi (Tz'Rr) '

(r,r,Rr) et (1,,fr.r) sont respectivement (Êz'Rr)'(Êrz'Rl) et (Ël'R2)' On peut passcr

d,un groupe de coordonnées à r,autre par des relations de transformation (voir appcndice c)'

L 'énergiecinét iquetotatedusystèmedanslecentredemasseest:

(rI-l - | 4)

L,équation de Schrôdinger du système après re choc est sembtable à celle des atomes à deux

électrons qui n'est pas séparable et pour laquelle on a pu former que des solutions

approchées basées sur des méthodes variationnelles ou perturbatrices' La méthode dc

ti""tlr.ùsJ6) que nous adoptons a l'avantage de prendre en considération la corrélation

électronique et ne pas être une méthode variationnelle'

La détermination de ra fonction d,onde d,un système à deux érectrons nécessite la résolution

de l'équation de SchrÔdinger suivante:

o= K? * k3 = k'r, * .\?1 : -k? * YJ-
t -2W'2^n  

Zmp 2M3 2mtr  2Mz

(rI-2- I )

ELECTRONS ACTIFS:

[-+,o, *Ân) -i-i.!"]r= Eo
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L,idée de base de Pluvinage est d'écrire la solution de cette équation comme le produit de

deux fonctions d'ondes @1 et @2 Qui sont solutions des équations suivantes:

[-+,o, *an) -i-A.r = Er(Dr

[-+,0, 
*Ân).*]t' =Ez'z

Rempface o par le produit oroz dans (II-2-l) et en utilisant (lI-2-2) et (lI-2-3) on obtient

:

[-+(o, *^r) -i-+.]]. = (E, +Ez)o-[(v, *v'.,)o,][(v, .9,,)o,) 1n-z-nl
L2 ' . '  

. ' '  r l  12  rnJ  I

Pluvinage a proPosé de Prendre:

[(v,. * v, )o,][(v, * v,,)*']= ro,o2 (rr-2-s)

qui permet d'écrire E=Er +F,2-7u

Cette procédure est très bien adaptée à notre problème à laquelle nous ajoutons une

correction supplémentaire que nous présentons plus bas'

3- APPLICATION DE LA METHODE DE PLUVTNAGE AU DOUBLE

CONTTNUUM:

Soit yç la fonction d'onde de l'état final. Elle satisfait l'équation de Schrôdinger associée au

Hamiltonien ff défini par l'équation (II-l-l). Dans le groupe de coordonnées (11,F 2) on a:

,r-l-i.irYr=Er Yr

La solution de cette équation peut s'écrire suivant la méthode de Pluvinage comme le

produit de trois termes:

Yr(r,, t, )=€(r,, r, ) \y(12, R3) ?t,(12, Rr)

(tr-2-2)

(rr-2-3)

(rr-3- r )
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€ et v satisfont comme il a été présenté dans (ll-2-2) et (II-2-3) les équations :

(y-Z-Zl E=E,E (rI-3-3)
\. r, rz)

où I'interaction entre les deux électrons n'est pas prise en compte et

( t \

t  J t  -_r  -  lV = E,  V ( l l -3-4)
l. 11' -ttl)

qui ne tient compte que de I'interaction entre les deux électrons. La fonction ?C est

déterminée en remptaçant Yr par son exprcssion (lI-3-2) dans l'équation (ll-3-l)'

. Résolution de l'équation (II-3-3)

En partant de I'expression de ]f donnée par (II-l-11) et en utilisant les relations de passage

de (rr,R,) à (fi,fr.2) (voir appendice C) on obtient:

R, = -, F., +(t - c b) 11 (l l-3-s)

où c est donnée Par :

=fretb='""k

En remarquant que f,r = ffi2 << m3 (ll-3-6)

nous écrivons :

Rr:1r*t(, i) (l l-3-7)

L'équation (II-3-3) devient alors en unités atomiques:

|.-vi.-Ë -z-z]Ë=E,€ (rr-3-8)
L 2 2 , ,  kJ-
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On aboutit à une équation qui décrit un mouvement semblable à celui de deux particules

indépendantes, € peut donc s'écrire comme le produit de deux fonctions qui dépendent

respectivement des variables i, et ir. Chacune de ces fonctions est solution de l'équation dc

Schrôdinger à une particule dans un potentiel coulombien' Pour le cas des énergies positives

elles prennent la forme des ondes coulombiennes'

€ (r , , r r )  =(zn)-%r ' [ ' t '  r ( l - io, )  
" -æ. ' ' f | , r t ( io, ' l ' - i (k ,  

n * [ t  n))

*(zn';%.i  [ '  r '  r(r- i  qz) e-oo' lz ,rr( iar, l , - i (k, ' ,  *Ë, r t)) (rr-3-e)

où f représente les

confluente, avec:

fonctions Gamma habituelles et rFr la fonction hypergéométriquc

Z
or  = - (

Z
az=-Ç

. Résolution de l'équation (II-3-4)

Reprenons maintenant l'équation (ll-2-4) et prenons pour l/ I'expression (II-l -12) :

(r I-3- l0)

(II-3- | I )

(rr-3- I 2)

F.3 et de masse

avec une énergie

fonction d'onde

f-f,--Ë.-+lv=Er v
| 2^t, 2Mt [, 

- r 'U

Cette équation décrit le mouvement d'une particute libre de coordonnées

M3 et d,une particute de coordonnées 112 dans un champ coulombien I
rl2

positive. \, est donc le produit d'une fonction d'onde plane et d'une

coulombienne:

v(rrz,Rr):(z n)-t1z eiR'R' x

Qù-%ei  
Ê"  Î '  r ( r - i  o l )  q-n" ' /z  r ( i  ar , l , - i (k ,  z  rn  * r t , ,  n ' ) )  ( l l -3- |3)

avec €t3 =
krz
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Ë12 peut être exprimé en fonction de Ë1 et de R2 en utilisant les relations (C8) et (Cl0) et

en supposant toujours que ml = !tt2<..1m3 (voir appendice C)

, -  Ê "  - [ ,
kn==- (rr-3- I s)

(il-3-20)

(rr-3-2 l )

Il nous reste à déterminer la valeur de la foncti oî I, pour cela reprenons l'équation (ll-3- l)

où on a remplacé Jf par l'équation (II-l-l l). on remplace Y, pu, sa valeur (équation (II-3-

2)) on obtient:

| +Y #ry- ",) #'[YY .Vry. +ry ]
+lryry.ryry.ryry ] .+(' -i-il'

.i(t-r"a) * (rl-3-16)

En utilisant les relations (II-3-3) et (II-3-4) on obtient:

(*Y#ry-,,) #lryï.vv.+ry]
:+lryry.ryry.+ry]*",*,,:o or-3-r7)
D'après les équations (II-3-9) et (II-3-13) on peut écrire:

Vnv = ip"*o.  
,R( icr3+ | ,z , - i (k r r '?*Ë,rnr ) )= , .  q2+Ê.1212)  (u-3- ra)

\ y  ,  

v t ' \K l2

ry-ry=ikr+ar 
Vn(t,, 12+Ê'12qr) 1u-l-rr;

#= 
iÊz+u.z V,,(tr ',+Ê''t'\

Ïf 
= iEr +or Vn(1, n * Ê' 1')

L'approximation :
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, r ,( i  o, +1,2,- i( t ,  , i  *  Ê, 4)) - 
r.;+o

nous perrnet de réécrire l'équation (II-3-17) sous la forme :

( +Y'hry-"')-#[-ot +2ikz# ]
-rf-r +2iR, v' - 1
M, L r l.E' 

+E' :o

vr= (z  n) -%. 'Ê ' î  f ( l - io , )  
" -no ' ' f l  rq( io , , l , - i (k ,  t ,  *k ,  n) )

,  Qn)-%. iÊ,  
i ,  r ( r - i  qz \  e-o ' ' l '  ,q( ic r2,1, - i (k ,  , r *É ' r r ) )

xf( l  -  i  a3) e-trq' lz,r ,( i  ar, l , - i (k1 z rrzrË,, r ,r))

On peut écrire Y1 sous une forme plus condensée :

Yr(r,, rr) = 11 *J(r,, Ëi,cri,e;)

En faisant l'approximation e=rtr .*on peut dire que la solution de cette équation

est:

1= .-iÊ'i'-iR'R'' QI-3-24)

La relation Rnlrz+ R3 R 3 = Rz Rz + Ê, f, =Ë, i, + R, fr., lappendice C) et les relations (ll-

3-9), (II-3-13)et (II-3 -24) permettent finalement d'aboutir à I'expression de .la fonction

d'onde normalisée :

(rr-3-22)

(rr-3-23)

(rr-3-2s)

(II-3-26)

i=l

-z

avec:

-z l l
o1  =Ç  , c r z=Ç  ,03=k r=k "

r l  =12  =  I  , t 3  =o  î l  = f z  - î t  [ ,  =  Ë ' -  Ë t

2

(rr-3-27)

et vj(ri,R;,aj,rj)= (zn)-i" '.-?(,-io1),r,(io;,t,-ih[: * r1t,])
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CONTINUUM:

La fonction d'onde Y6 n'est pas de carré sommable. Donc rigoureusement on ne peut pas

calculer sa norme. Pour palier à ce problème on suppose, comme pour la normalisation de

l,onde plane, qu'on intègre sur un volume V6 fini. Le traitement du problème normalisation

fera I'objet de ce ParagraPhe.

La norme de la fonction Yr est donnée par :

(v,, | \,,. ) = J a r, a r, 11 vi ( ri, I j, cr j, e j )Y/i' ( ti, ui, o;, " i )

On introduit deux nouvelles intégrales en partant de la fonction ô

zn\-3 [ ap t'l I d 11 eti Di' vJ (ri, Ë j,oj, ", )vj-(r,, Êi, 
"i,'i ) 

(r-4-2)
j=l

Le prqduit porte sur trois intégrales indépendantes qu'on peut calculer en multipliant les

rtégrale par = avec x_>0 et en dérivant par rapport à x. ceci vcut
' j

dire qu'on peut réécrire le terme du produit sous la forme :

Gj =-$r* . , t ,

( r I -4 l )

(rr-4-3)

L'expression de Ci est donnée dans I'appendice D et Iiest donnée par :

r, = Jar,.i[e,r,-e,ftltrli, ,4(icr,,t,-i[r,k, *r1t1]) ,E(-io,,r,+i[i,r., *'jki]) (II-4-4)

Le développement de la fonction hypergéométrique sous sa forme intégrale (M'

Abramowit z andI.A. Stegun)(t) nou, permet de réécrire Ii sous la forme :

I i=f ia.,f iat,t i" ,- l1t-t ,)-.", t l" ;- ' ( i_t,)-."]g(tr, tz),  B( ic; ,1_i ' ; )B(_i* ; ,1+ict l / ' "  
'v  

( l t_4_5)
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où g(t1,t2)est une intégrale sur 1i et qui donne une expression qui dépend de t1 et t2' I; se

réduit à une fonction hypergéométrique ,\ telle que:

I j = 2ne-na,oicr,-ict,-tr-io, (a + F)-it,z n[irr, -ioj, t, t - 
ffi)

(il-4-6)

La dérivée de Ii Par rapport à x permet d'écrire G; sous ta forme d'une somme de deux

termes :

G3=G1+G;2 .
(rr-4-7)

L'intégrale sur p montre que le premier terme a pour vateur (Zn)t ' alors quc le clcuxième

est négligeable (voir appendice D). Ce qui nous permet d'écrire: (Vt lYr) = t'

j

s) coNcLUSroN

Nous avons obtenu dans ce chapitre une fonction d'onde corrélée suivant la méthode B'B'K

décrivant le double continuum d'un champ coulombien. Cette fonction représente à ce jour

ra sorution approchée ra mieux adaptée à r'étude du problème d'ionisation simple et

double(8,s5'sc) car elle contient intrinsèquement la corrélation électronique entre toutes les

particules émergentes.
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CHAPITRE III : APPLICATION DE LA FONCTION D'ONDE CORRELE

DU DOUBLE CONTINUUM AU PROBLEME DE L'IONISATION

PAR IMPACT ELECTRONIQUE DE L'HYDROGENE (IS ET 25)

Dans le chapitre précédent, nous avons présenté une méthode de détermination dc la

fonction d'onde approchée du double continuum des deux électrons résultant de

l,ionisation d'un atome par un électron. Depuis son utilisation pour la première fois par

Brauner et collaborateurs 
(tl'lo)11989) pour le calcul de la section eflicace triplement

différentielte d'ionisation de I'atome d'hydrogène par un électron, d'autres travaux ont

suivi. Ainsi Berakdar et collaborateurs (1990) (8) ont confirmé I'importance de la

corrélation entre differentes particules émergentes. La corrélation est encore plus

importante lorsqu'on considère les domaines d'énergies moyennes ou faibtes (12), qui sont

convenablement décrit par ce type de fonction d'onde. En l99l Brauner et collaborateurs

(to) 
on, appliqué cette fonction d'onde au problème de I'ionisation de I'atome d'hydrogène

par un positron. Ils ont montré que I'existence de la corrélation implique une divergence

de la section eflicace dans le cas où le projectile et l'électron sortent avec la même énergie

et dans la même direction, alors que cette section eflicace s'annule dans les mêmes

conditions si le projectile est un étectron. Ce type de fonction a été également utilisé lors

de l'étude de l'ionisation simple de l'Hélium par un électron (ls), par un proton et un

antiproton (?). Joulakian et collaborateurs I'ont appliqué à la double ionisation de I'hélium

î;;16";;;".",-;;;, l'état fondamental des fonctions d'onde de type Hvlleraas(5r)'

L,ionisation des gaz rares a été également étudiée utilisant la fonction d'onde BBK pour

décrire la corrélation entre les électrons éjectés(28'4e) '

Le but principal de notre étude dans ce chapitre est d'étendre l'application de cette

fonction à l'ionisation de I'hydrogène dans son état métastable (2s), ceci étant un premier

pas pour le passage à l'étude de I'ionisation d'atomes alcalins.

l- ETUDE DE L'IONISATION DE H(ls) :

La comparaison entre les résuttats théoriques et les mesures de sections eflicaces

differentielles d'ionisation en coincidence représente un test pour les differents modèles'

Le problème est simplifié quand on considère I'ionisation de l'liydrogène puisque la

fonction d'onde de l'état fondamental est exactement connue, ce qui n'est pas le cas pour

l'état frnal (système à trois corps). Plusieurs modèles ont été proposés pour tenir comptc
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de l,interaction coulombienne entre les particules chargées' La seconde approximation de

Born, qui introduit le deuxième terme de la série de Born (équation (I-4-4)), considère

que dans un premier temps I'atome est excité à un état intermédiaire En' L'électron

incident transfert un moment Ro-R,, et dans un deuxième temps lorsque I'atome est

ionisé, l'électron atomique est éjecté avec un moment Rr' Puisqu'on ne peut détecter que

l,électron éjecté après ionisation il faut sommer sur tous les états intermédiaires et intégrer

sur tous les moments R.. Pour une simplification Byron tt 4(zo)1te80) ont proposé une

approximation (simplified second Born (SB2)) qui consiste à remplacer l'énergie E" par

une énergie moyenne W ce qui permet de faire la somme sur les états intermédiaires

grâce à la relation de fermeture. Le troisième terme de la série de Born est diflicile à

calculer. une approximation appelée (EBS) proposée par Byron 
"'. 

6Q2) (l?s1) consiste

à remplacer ce troisième terme par l'amplitude de Glauber. Ils ont montré(21'23) quc cc

terme est faible dans le cas de I'ionisation de I'hydrogène avec un faible moment de

transfert. La prise en compte des autres termes de ta série de Born devient de plus en plus

difficile, l'approximation de Glauber modifiée ou EB5'(33'53) permet de le faire' curran et

at 1tstl1ù\ ont modifié l'état initial dans le cadre de I'approximarion cpc (coupled

pseudostate calculation). Ces differentes approximations donnent plus ou moins bons

accords avec les expériences qui ont été faites dans ce domaine' p.armi lesquelles nous

citons celle de Weigold et al (197102) Lohman et al(1984)(ut), Eh'hardt et al

( le8s)(3t.

-a--l[sdÈllsg! éo riq ug

La section eflicace differentielle par rapport aux angtes solides des deux électrons sortant

et par rapport à l'énergie de l'un d'entre eux est donnée par la relation (I-4-14)'

d'o-=-=(zæ)a 5éaPr12
OO, AC4 or, Â1

\6 est l'élément de matrice T, il est donné par :

( i l r - l - l )

lï,1' = ilo.q1' *f,ln -rl' (nI- l-2)

où p est l,amplitude de difnrsion directe et q I'amplitude de diffusion d'échange' Elles sont

relièes par la relation : p(R1,Rr)= q(R2,Rr)'

avec : p = (vr(îr,rr)lvlv;(rr,rz))
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Dans ta situation où le projectile possède une vitesse supérieure à celle des particulcs de

la cible tout phénomène d'échange entre lui et l'électron atomique peut être exclu. La

fonction d'onde du système peut donc être donnée par:

<prr(fz) est la fonction d'onde de l'électron dans l'état fondamental ls, elle est donnée par

(r- | -s)

y;(i,,rr) = 
rlry"iR'I 

o,,(rr)

orr(D)= t-"
J;

La fonction d'onde de l'état final est donnée par:

rlrr(î, , r, ) = tvt 
"iR' 

4 
"lR'É 

?C(t, , t, )

avec: 
-oe, -ogi -no,

r v r= (2n) -3 r ( t - i a , ) r ( t - i o r ) r ( t - i c r3 )e  
"  2  e ' -  2  e ' -  2

e t :

r( lr,rzFrFr[io1, l ,- i  (R, r, + 11 q)] "
lFr [ icrr , t , - i (R2 i2 +12 12)]"

- [
1111 ic r3 , l , - i (R .3  121 +K3 121) ]

v=-1*J'r ' lD -41
Ainsi on peut décomposer p en deux termes :

P:Pr + Pz
avec:

p, = (vr(rr,ail-11", (r,, a ))-  
|  r r l

et
I ' l

Rz=(v r (îr, D )l#lv, (r" a ))
l l r t  

- ' 2 l l

Le développement de p1 donne :

(rrr-r-4)

(rrr- | -6)

(rrI-r -7)

(rrr- | -e)

(ril-| -8)

V est le potentiel coulombien d'interaction entre l'électron incident et le noyau d'une part

et l'électron atomique d'autre part. Pour I'hydrogène :

( I I r - l -  |o)
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vr = -ffirt' J+ d3rz e-iK1 ei&E ?c *(11'n)eiR'l s-r (rrr-l-12)

qui peut être exprimé en termes d'une intégrale que nous présentons sous la forme

suivante:

w( R r, Rr, R r, F,,Fr,7ur,îuz,7tt, a"1,clz, at ) =

J+ r ' ,q[- icr1, l , i (R, r +r, ' ) ]  e- iR'Î- iP'Î-r ' '  r  
"

r4[-i a-2,1,i(R, r' +r2 r')] e-iR'il-i4r'-r' t ' x

,n [- icr3, l , i (r ,  
( ,  + r ' )+ Kbo lr  * t- ' l ) ]  ' -r" l r+r l  ( l l l - l  - l3)

Pour exprimer p,en fonction de W on effectue le changement de variables :

Î t  =r
-  - a

Î t  =  -1 '
-  

t  z  r l

on aura arors d3 q dl In(t' 't ')l ' '  - d3 r'r 12= 
lj6.t-1" 

'

oo 
D(l"2,) 

est le iacobien de la transformation.
D(r , r ' )

Pour calculer le jacobien on exprime Î1, Î2, 1 et 1' en fonction des coordonnées

cartésiennes. Tenant compte des changements des bornes d'intégration on aura alors :

pr = kM' w(Rl , -R, , Rr, -R.; , 6, ct1 , cr2 , ct3, 0, l, 0)
lzn)- 42

de la même façon on peut calculer p2.

(rrr-r-14)

n  = -'2 
af#*' J#id3r' e-iR'i ' ' iR'i ' r 

-(r' 'Î2)eiR'q' '-r' ( ' ' l- l-ls)

Le changement de variable
i  = \_ iz

r .=  h

nous permet, de ta même manière que pour pt, d'exprimer pz enfonction de W' Ainsi :
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I  . . t ,pz =$@ Lrr W(-R3,R2,R,,R, +Rr - R, 'R, -  Ri 'ct3'ct z 'o,t ' l lJ 'o) l t l l - t - to;

Finalement on peut écrire en utilisant les équations (III-l-13) et (III-l-15) sous la forme :

D= -!^ rrrr '  [w(R,,-R2,R3,-Ri,0,ct1,cr 2,e3,0, 1,0)' 
$(zn)'

-w(-R3, Rr,R,,R, + Rr -  R,,  R, -  R1,cr3,cr  2,Qr,0,  l ,  0) ]

q peut être calculé à partir de p en changeant R1 en R2 et inversement'

W peut être ramené (voir appendice E) à la forme :

r êino, - a-ira,
w(R, ,R, ,R, ,F , ,F , ' , } ' , , } '2 ,L3 ,Q| ,CL2,c r ,3 )= I (x=0)*4*

J|]a v #'ia' 
v (r(x)- r(x = o))

et

r(x) = (qn)' #f i (ufu)'" (;;'"'

"rr,[-io,,-,or,,,ffifu)

avec p3 - 13-iK3 X, A1'A2 B et C étant donnés dans I 'appendiceE.

La détermination de I(x) nécessite la dérivation par rapport à À2 et gl que nous

effectuons en suivant la procédure dévetoppée par Joulakian ., 4 (sz). On pose '

"" 
= 

à[;)"." (;)o*",.,(u + n,b + n,c + n,z)

( r I I - r -17)

( r I I - l -18)

O U  x =
l +eY

dans notre cas il=0, a=-ict1, b=-icr2,

d t  =  A t  A2 -BC'

En utilisant la relation :

d "
dt=C*At,  dz=C+A2, '=f f i  et

(r i l - l - |e)

(rrI- l-20)
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I  
"F,G+ n.b + n,c+ n,"(I ;)  = z'( l )  14 (u * n + l ,  b + n + l ,c + n + t ,  z( l))  ( l l l - l  -2 l)

â 1  & t
Olv

nous pouvons ecflre :

æ=o(o,r)oo 
+p(o,t)o,

La deuxième composante de Q et p qui est 3 indique qu'il s'agit d'une dérivation par

rapport à P3.

#= [#+ 
o(o,r) o(o,z)] oo * 

[o(o,r)B(o,z). #+ 
p(o,s)o(r'')] o'

(til-t-22)

x p(o,r) p(t,z)o, ( i l r - l -23)

Les expressions de o(i, j), p(i,1)et de leurs dérivées sont données dans I'appendice E'

-b- nusut,rnrs ut tt'ltgRpnernrloxs :

La section efficace differentielle, pour une valeur d'énergie incidente déterminée' dépend

de quatre paramètres indépendants, les deux angles polaires 01 et 02, I'angle azimutal q2

et l'énergie d'éjection F;2. Le plan formé par les vecteurs Ri et R1 est pris comme

réference (fie.2 du chaP. I).

L,étude de l'ionisation peut être faite en variant un ou plusieurs de ces paramètres' Les

courbes représentant ta variation de la section efiicace en fonction de I'angle d'éjection

représentent deux maximums. Le premier dans la direction du moment du transfert

f = R, - R.1 est appelé pic binaire et le second dans la direction opposée est appelé pic de

recul. La frgure (III-l-l) représente la section eflicace différentielle où (o5,0z,Qz) sont

pris comme coordonnées polaires. L'énergie incidente est fixée à 250eV, et l'électron

éjecté sort avec une énergie de 5eV. L'angle de diffrrsion 0t=3o' Notons que le maximum

de la courbe se trouve dans le plan formé par R; et R1 c'est à dire pour <p2=0"'

Les figures (III-l-2) et (III-l-3) représentent la section eflicace en coordonnées polaires

(ot,gr) en fonction de I'angle de l'électron éjecté. L'énergie incidente est de 54'4eV et

l'énergie éjectée de 5 eV les angles de diffusion sont respectivement de 16" et 23"' Les

pics binaire et de recul sont présents mais la symétrie par rapport à direction de transfert

n,est pas vérifiée. Remarquons que l'amplitude de la section eflicace diminue quand 01
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augmente. La comparaison avec I'expérience de Schlemmer et al et Ehrhardt et al montre

un bon accord entre les résultats.

Les figures (III-I-4) et (III-l-5) représentent également la section efftcace en fonction de

02 en coordonnées polaires dans une géométrie coplanaire. L'énergie incidente est

Ei=150 ev, l'énergie éjectée est E2= 3eV. L'angle de diffusion a successivement pour

valeurs 4 et 16". on remarque également ici un très bon accord avec les mesures de

Schlemmer et al et Ehrhardt et al qui sont données sur une échelle absolue, elles sont

normalisées par rapport à la force d'oscillateur généralisée'

Les figures (III-l-6), (III-l-7) et (III-l-S) sont semblables aux figures (lll-l-4) et (lll-l-

5) mais ici l'énergie de l'électron éjecté est fixée à 5 eV et 0l=4, l0 et 16"

successivement. Nos résultats sont en bon accord avec les expériences de Schlemmer et al

et Ehrhardt et al La comparaison entre les figures (III-I-3) et QIr-l-8) montrent que la

section effrcace augmente avec l'énergie incidente lorsqu'on fixe tous les autres

paramètres de la collision.

La figure (III-l-9) représente la variation de la section eflicace differentielle en fonction

des énergies des électrons éjecté et diffusé pour un angle de diffusion de 5o et un angle

d,éjection de 285o. Le maximum de la courbe se trouve dans la région des énergies

moyennes (E1est de l'ordre de 200 eV) et lorsque E2est faible.

Les figures (III-I-10), (ul-l-l l) et (III-I-12) représentent la variation de la section

eflicace en fonction de l'angle de l'électron éjecté. Son énergie est légèrement plus grande

que les précédentes E2= 50ev. 01 prend successivement pour valeurs 15, -20 et -25"'

L'accord est très bon avec l'expérience de weigold et al(e2) Qg77) moyennant une

constante de normalisation. On peut remarquer la disparition du pic de recul, I'amplitude

du pic binaire diminue quand 01 au$mente.

ceci est également visible dans les figures (III-I-13) et (III-I-14) qui représentent la

section efftcace en fonction de I'angle de diffi.rsion pour E1=150 eV et 0z = -60 et 150"

successivement. Le maximum de la courbe se trouve dans la région des angles de

diffusion très faibles et diminue de part et d'autre de ces valeurs. Nos résultats sont

comparés aux résultats expérimentaux de Schtemmer et Ehrhat6l(rs) et à ceux obtenus

par la méthode des états couplés de Curran et al(27) '
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Nous avons systématiquement étudié I'influence de l'échange électronique sur nos

résultats. On remarque qu'elle est pratiquement nulle pour les hautes et moyennes

énergies. Ce n'est que pour les faibles énergies avec un grand angle de diffusion qu'elle

devient importante. La figure (III-I-15) représente la variation de la section efficace en

fonction de I'angle 02 dans le cas d'une diffi.rsion asymétrique. L'énergie incidente est de

54.4 eV, l'énergie de l'électron éjecté est de 5 eV, I'angle de diffi'rsion est fixé à l0 degrés'

La courbe en ligne continue représente le résultat d'un calcul qui tient compte de

l,échange et celle en ligne discontinue celui qui ne tient pas. La comparaison entre les

deux courbes montre qu'il y a une légère différence au niveau des maximums, c'est à dire

au niveau du lobe binaire et celui du recul. La courbe schématisée par des carrés

représente les résultats expérimentaux obtenus par Schlemmer et al et Ehrhardt et al(3s)'

En haute énergie incidente le modèle BBK tend vers le modèle Projected coulomb wave

First Born Approximation (PcwFBA), La figure (III-l-16) confirme ce résultat' Nous

avons pris pour valeur de l'énergie incidente Ei=5500eV, celle de l'électron éjecté est

E2:5eV et celle de I'angle de diffusion est 01=0.35". L'accord entre les deux résultats est

quasiment parfait. A plus faibte énergie, la corrélation entre les électrons émergents est

plus forte, le modète CPWFBA n'en tient pas compte, au contraire le modèle BBK le fait'

il donne donc des résultats plus proche de I'expérience. Nous avons fait une comparaison

(figure (III-I-17) entre les deux modèles dans le cas où la valeur de l'énergie incidente

est E1:50eV, l'électron éjecté à pour énergie E2:5eV et le diffrrsé sort dans la direction

0l:5o. Les deux modèles donnent des résultats complètement differents. Contrairement

au modèle cpwFBA., dans te modèle BBK I'amplitude du pic de recul est plus grande que

celle du pic binaire. La direction du pic binaire dans le modèle CPWFBA est décalée de

l0o par rapport au modèle BBK.

Les divers cas que nous avons étudié révèlent un excellent accord entre nos résultats et

ceux des differentes mesures expérimentales. Ceci nous permet d'étendre notre procédure

à I'ionisation de I'hydrogène dans son état (2s) et puis à celle du Lithium.
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FIG. III-l-1. Section eflicace différentielle d'ionisation de l'atome

d'hydrogène, à partir de l'état fondamental, par impact électronique en

fonction des angles 02 et 92.
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FIG. I I I . I -2 .Rcprésent ,at ioncncoordonnécspo|a i rcsdc la 'scct ionc[ I icacc

differentielte d'ionisation de I'atome d'hydrogcne à partir de l'état fondamcntal

dans le cas où Ei=54'4 eV, E2=5 eV et 0t=l$o' '

FIG.It l- l .3.Representationen"- 'ao-eopo|aircsdela.sectioncfl icaccr l \ t .  ur-r -J.  rwl , r !

diffcrentielle d'ionisation de l'atome dhydrogene à partir dc l'état fondamcntal

dans le cas où El=54'4 eY' E2=5 eV et 01=23o' -' modèlc BBK; fl rcsultats

des expériences de Ehrhardt' '
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FIG. III-I-4. Représentation en coordonnccs polaires dc la spction cfficacc

diffcrenticlle d'ionisation de I'atome d'hydrogènc à partir dc l'état fondamcntal

dans le cas où Ei=150 cV, E2=3 eV ct 01=z[o' -' modèlc BBK; f] résultats dcs

-'--\éricrtccs dc Ehrhardt.
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FIG. III-I-5. Rcprésortation en coordonnces polaircs de la scctioh cflicacc

diftrcnticllc d'ionisation de I'atome d'hydrogcnc à partir dc l'état fondamcntal

darrs lc cas où Ei=150 eV, E2=3 eV ct 01=16o' -' modèlc BBK; D résultats

dcs cxpéricnccs de Ehrhardt.
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FIG. III-l-6. RcPréscntation cn polaircs dc la scctiott cfTicacc

différcnticlle d,ionisation dc l,atonrc d'|rydrogènc à partir, dc |'état fondarncttta|

dans le cas où Ei=150 eV, E2=5 cV ct 0'=4o' -' ntodèlc BBK; tr résultats dcs

cxpéricnccs dc Elrrhardt'

FIG. tII-l-7. Représentation en coordonnées polaircs dc la scbtion clTicacc

diffcrcntielle d'ionisatiorr de l'atomc d'hydrogenc à partir dc l'état fondanrcntal

dans le cas où E;=150 eV, E2=5 cV ct 01=l0o' -' modèlc BBK; Û résultats

dcs expériences de Ehrhardt'
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FIG, III-I-8. Rcpréscntation cn coordonnécs potaircs dc lalscction cfTicacc

différcnticlte d'ionisation dc l'atome d'hydrogènc à partir de l'état fondanrcntal

dans lc cas où Ei=150 eV, E2=5 eV et 01=16o' -' modèlc BBK; o résultats

dcs cxpéricnces dc Ehrhardt.

FIG. III-I-9. Variation dc la section cfficacc différcnticltc cn fonction dcs

éncrg icsEletE2desé|ect ronsdi fhrséeté jcctépourdcsang|csdcdi f f t rs ionct

d'éjcction frxés respectivemcnt à 01=Jo et 02=J$5o
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FIG' III-l-10. Variation de la section eflicacc diffcrcnticttc,jd,ionisation dc
l'atonrc d'hydrogène à partir de l'état fondamcntal cn fonction dc lhnglc dc
l'élcctron éjecté dans le cas où Ei=150 eV, E2=50 cV, g2=_lg0o, 01=_lJo ç1
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FIG. III-l-ll. Variation de la scction eflicace diffcrcnticllc d'ionisation dc

I'atome d'hydrogène à partir de l'état fondamcntal cn fonction de I'anglc dc

t'électron éjccté dans le cas où Ei=150 cV, E2=50 cV, 92=-180", 0,-)9".,

Ql:0o.-, modèle BBK; o resultats des expérienccs dc Weigold ct al.
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FIG. III-l-14. Variation dc la scction cflicacc diffcicnticllc d'iorrisation dc

I'atome d'hydrogène à partir de l'état fondamcntal cn fonction dc I'anglc dc

l'électron éjecté dans le cas où E;=150 cV, E2=5 cY et 0,=159o' -' nrodèlc

BBK; --- résultats de Curran ct al par la nréthodc dcs états couplés;ll tcsultats

dcs cxpéricnces dc Schlcnrmcr ct Ehrhardt.
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FIG. III-I-15. variation dc la scction cflicacc différcnticllc d'ionisation dc

l ,a tomed,hydrogèneàpar t i rde| ,é tat fondanrcnta|cnfonct iohdc| 'ang|cdc

l'électron éjecté dans le cas où E,=54'4 eY' E2=5 cV et 01=l0o' -' nledils

BBK (sans echange); -- modèlc BBK (avcc échangc); Û résultnts dcs

expériences de Schlemmer et Ehrhardt'
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2- ETUDE DE L'IONISATION DE H(2s) :

Les études de la collision (e-2e) qu'elles soient théoriques ou expérimentales portent en

général sur des atomes ou des molécules à l'état fondamental. Cependant des méthodes de

mesures de la section eflicace totale (30) sur des atomes à l'état excité ont commencé depuis

1958, se basant sur I'ionisation des atomes issus de la dissociation des molécules (par

exemple la molécule Hr).

Des méthodes plus récentes consistent à exciter initialement la cible par un rayon Lascr

avant la collision ionisante, méthode utilisée récemment par Zheng et collaborateurs

(tesg1(ls). Il serait également possible d'utiliser les atomes issus du photo-détachement de

"-(zc) 
qui laisse à l'état final des atomes d'hydrogène excités avecn=2.

Du point de we théorique les premiers calculs concernant l'ionisation de I'hydrogène à l'état

excité ont été réalisés par Vucic, Potvtiege et Joachain (tlï770t'0n) dun, le caclre cle

I'approximation de seconde ordre de Born. Ils ont été suivis par les travaux de Ray et Roy

(tSS3;(zs). Ces derniers ont testé plusieurs méthodes théoriques comme le modèle GA

(Glauber Approximation) et I'approximation GA-PCI qui consiste à modificr

l,approximation GA par un effet poste collisionel classique décrit par Klar et al (1986)(58).

Nous présentons ici le calcul de la section efficace differentielle de I'ionisation de I'atome

d'hydrogène à l'état (2s) en utilisant I'approximation B.B.K, dont les résultats seront

comparés aux résultats de I'approximation de prernier et de seconde ordre de Born et de

I'approximation GA-PCI.

a- Modèle théorique :

Nous remplaçons dans I'expression de la section eflicace differentielle (eq. III-I-3) la

fonction d'onde Vi par le produit d'une onde plane de l'électron incident, qui a pour quantité

de mouvement R, et des coordonnées T1, et de la fonction g2, de l'état 2s de I'atome de

I'hydrogène dont I'expression est:

(z-r)e 2 (rrr-2- r )I

4n
qz.(rz) =(:)' ' '
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Vr, la fonction d'onde du double continuum, représentée par l'équation (lll-l-6) décrit le

mouvement des électrons éjecté et diffusé. Le potentiel V représente I'interaction

coulombienne entre le projectile et la cible:
r l

V= - l - i= - ï
q lrz - rtl

(rrr-2-3)

(rrr-2-s)

(ru-2-2)

(til-2-6)

L'amplitude de diffusion directe peut être écrite comme précédemment sous la forme d'unc

somme de deux termes :

P:Pt * Pz

avec :
J= 

l- .r
pt=-&t'LJld3 

" "-iR'i 
e-iR'' i  e-iR'l x.(r ' '12)e-Ls'

I
-1 tiao' ,r rre-iR'i' e-iR'r' e-iR'i' N,'(ît,12)e-1"' I ttrr-'-ol

2t  q  J

La première intégrale peut être ramenée à W (équation I-3-12) par le changement de

variable: ll = 1 et î2 - -î', pour évaluer la deuxième on doit calculer une intégrale de la

forme:

t  = J+ a3r,  1q[- icr, , l , i (R, i1 +K1 n)] ' - iR' i - iP'q- i"r ' '

rz rrr[-i cL2,l,,(R, r, +12 12)].-iR''r '- iP'r '-]"r ' x

rFr [-i or, t, i (Rr (r, * r, ) + Kuu In * a l)] .-r' lq +r'l

Cette intégrale est obtenue à partir de W par une dérivation par rapport à 12, c'est à dire

d'après l'équation (III-l-12) :

L=ôw
ôLz

A partir de I'expression de W on voit qu'il faut dériver I(x) (eq. III-I-14) par rapport à l'2 '

Ceci veut dire qu,il faut calcule, ++ où Ds peut être déduite de l'équation (lll-l-15).
ô'îr2ôP3

Les calculs conduisent à:

ô3  Dn
=-= ut  Do *u2 D1 *u3 D2 * u4 D3
ô"L2ôp3

5 l
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où (voir appendice F) :

ur = C)(0,21r,.#

u, = p(0,2)6, +o(t,z)br, '#

u, = p(1,2)ô, *o(o,z)0, *#

uo = p(z,z)63

p1 peut alors s'écrire :

Pr = - 
&Na'[w(r' 

'-R''R''-R' 'Ô'.,1'..2'a'"0'À''o)

-  
: * * (R, ,  

-R r ,  R r ,  -Ri ,6 ,  d .1 ,u.2, . .3 ,  o ,  1 ,2 ,  o) ]

Calculons maintenant P2 :

i -  . rl a l

nr= -ffi"'Ljffid3 'z "-iR'Î e-iR'r' e-iR'i' 2s'(1,'1')"-r"'

jJ# d3 12 r2e-iK'î e-iR'i' e-iR'i' x'(rr,rz) .-t' ' 
] 

0I-2-13)

Le changement de variable : l=ir -12 et 1'=12 ramène la première intégrale à une

expression semblable à W et la deuxième intégrale à une expression semblable à L- On aura

donc:

p, = 
&r ' r '  

[w(-R3, R2, R, ,R,  + Rr -  R, ,R,  -  R; ,ct3,ct2,ct ; ,0,  r r ,0)

- ;#*(-Rr, Rr,R1,R3 + Rl -  Ri,  Rr - Ri,ct3,ct2,cr l ,0, l ' r ,o). ]  ( I I I -2- l  4)

(ilI-2-8)

(trr-2-e)

(rrr-2-l 0)

(ilr-2- l r)

(ilt-z-t2)

Finalement on déduit I'amplitude de diffirsion directe p :

p= rf;; M' f t - * *l [*(u,, -R 2, R3, - R 1, ô, .. 1,cl2,crs,0,rr, 0)]' (zn)" L 2 duz Jt
+w(-R3,Rz,Rr, Rr + Rr - R,, R, - R;,ct3,o 2,o,t,o,xr, 0)l
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b- Résultnts et internrétations :

Les résultats des expériences sur I'ionisation de I'atome d'hydrogène à l'état 2s sont

annoncés (Zhenget al 
(98)), en attendant nous comparerons nos résultats avec les résultats

des calculs équivalents par d'autres modèles théoriques. Les premiers calculs effectués sur

cet état sont ceux de Vucic et al (19871(m) par la seconde approximation de Born suivis par

les travaux de Ray et Roy (tesA;(zs).

Notre but principal dans cette partie c'est de tester la validité du traitement dcs collisions par

la méthode BBK et d'étudier I'effet de la corrélation entre le3 particules à l'état final.

L'introduction de la corrélation par la fonction d'onde BBK s'est,avérée efficace dans le cas

des hautes et moyennes énergies, elte reproduit les résultats des expériences dans differentes

situations d'énergies et d'angles. D'autres méthodes introduisent également cette corrélation

comme celle appelée PCI qui tient cornpte des effets post collisionnel d'une manière

classique (Klar 1986)(58).

La figure (III-2-I) donne une comparaison entre nos résultats et ceux de la seconde

approximation de Born de Vucic et al (1987)('o) .t ceux de Ray et al qui ont utilisé la

méthode de Glauber modifiée par l'effet PCI classique. L'énergie incidente est de 250 eV,

l'énergie éjectée est de 5eV et I'angle de diffusion est de 3o, I'accord entre les trois méthodes

est bon. Cependant il faut préciser que le calcul de Vucic et al dépend d'un paramètre

arbitraire 6 qui peut prendre plusieurs valeurs. Sa présence est justifiée par le fait que leur

calcul tient compte du deuxième terme de la série de Born (eq. I-a-a) qui est très diflicile à

calculer. Il nécessite une sommation sur tous les états intermédiaires de la cible qu'ils soicnt

discrets ou continus. Avant de quitter te champ du noyau l'électron doit passer par tous les

états intermédiaires In). Une approximation a été nécessaire pour déterminer le second

terme de la série de Born. Elle consiste à remplacer le terme (co n -o ) (tq Y-6) où ol,' est

l'énergie de l'état ln) et co l'énergie d'ionisation de l'électron cible par o . Ceci facilite

I'utitisation de la relation de fermeture qui permet d'éliminer la sommation sur les états

intermédiaires (Byron et al 1985)(24).

Plusieurs valeurs de d sont possibles (voir figure (lll-2-2)).Nous au<iis choisi de comparcr

nos résultats aux résultats des calculs faits avec la valeur co = 0.125 qui corresponcl à
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l'énergie d'ionisation de l'état 2s. I'accord entre nos résultats et ceux dc la scconde

approximation de Born semble parfait dans ce cas'
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FIG. III-2-2. Section eflicace diffcrenticllc d'ionisation dc I{(2s) par irnpact

d'élcctrons dans le cas où Ei = 250 eV, E2= 5 cV et 0l = 3o cn fonction dc

02.-, résultats de SBA uuæ 6 = 0.125; ........, résultats dc SBA avcc

6=0.25; -----, modèle CP\ryFBA.

La structure de la section efficace triplement clifférentielle d'ionisation dc I'atomc

d'hydrogène à partir de l'état fondamental est caractérisée par la présence de dcux pics: lc

pic binaire et le pic du recul. Cette structure peut être égatement observée lorsqu'on ionisc

I'atome d'hydrogène à partir de l'état 2s, La figure (III-2-3) représente la section eflicace cn

trois dimensions de I'espace. L'énergie incidente est de 300 eV, l'énergie de l'électron éjccté

est de 5 eV et l,angle de diffusion est de 3o. Les lobes sont bien visibles. Le lobe binairc sc

trouve dans le demi espace inférieur à R; et le lobe du recul se trouve.dans lc demi espacc

supérieur. Il est caractérisé par une amplitude plus faible. Le maximûrn de la courbc sc

trouve dans le plan formé par les vecteurs R1 et R1'

0.5
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La comparaison avec la première approximation de Born montre que la corrélation a pour

e{fet d'augmenter l'amptitude du pic du recul et de diminuer celle du pic binairc'

L,introduction de ra corrération dans ra fonction d'onde finate ne modifie pas la position dcs

pics.

La ligure (lll-2-l) représente également une comparaison de nos résultats à ceux de ltay ct

Roy (1988), qui ont effectué le calcul en appliquant plusieurs approxirrtations corllrle

'approximation (Grauber approximation modifiée par leffet pcD GA-Pcl et (first Born

approximation modifiée par l'effet PcI) FBA-PCI. Ces approximations consistent à corrigcr

res approximations de Grauber et t'approximation de Born par un effet post collisionnel pour

tenir compte de linteraction à r,état finar. La méthode pcl introduite par Klar (1986) divisc

la région cle collision en deux parties, la région des courtes portées, traitée par la mécaniqtre

cluarrtiquc ct ta région de la longuc portéc <ltr potcnticl coulombicn traitéc classitlttclttcltt'

' 
FIG. II I-2-4. Scction cflicacc di ftcrctrticl lc d'ionisltiorr
dc FI(2s) par impact d'élcctrons dans lc cas où Il;= 2.50 cV,

Ez= 5 cV et 0,=3o cn fonction dc 0, .-, nréthodc

GA-PCI avec rg1=12.4 rs2=1.(r; '  -  ' -  - -,  résullat t lc
GAPCI avcc ts1=2.11 rs2= 0.5; , C^-PC|
avcc r91=4.0 rg2=1.0;-----, résultats dc GA;

......, résuttats de SBA avcc ol =0.25.
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Le pCI classique a pour conséquence de changer la trajectoire des deux électrons sortants.

Ceci est dû à la grande portée du potentiel coulombien. En I'absence des forces

coulombiennes les particules maintiendraient leurs directions ei(O) et leurs énergies e;(O)

(i=1,2) de la région quantique et seraient détectées. Mais les forces coulombiennes ont

tendance à changer les directions asymptotiques des particules qui sortent dans des

directions modifiées. Les valeurs de ei(o) et Ei(0) sont déduites du calcul par la méthode

GA et incorporées dans les calculs classiques'

La méthode PCI dépend de deux paramètres arbitraires rs1 €t rs2 qui représentent les

positions initiales des deux électrons lorsqu'ils sortent de la région quantique. Differentes

valeurs de ces paramètres ont été testées. La figure (III-2-4) représente la section efftcacc

triplement differentielle calculée pour differentes valeurs de rs1 et rsr ' Dans le cas dc

l,ionisation de H(2s) les valeurs retenues sont quatre fois plus grandes que ceux de H( ls)'

Ceci peut être justifié par le fait que le rayon de I'orbitale 2s est-quatre fois plus grand quc

celui de I'orbitale ls (i=n2 io).

D,après la figure (III-2-I) on voit bien que I'accord entre les trois méthodes est bon. Il est

clair que pour un calcul plus simple il faut choisir te modèle le plus simple qui est la

première approximation de Born, mais les résultats de ce modèle sont peu précises' La

seconde approximation de Born et le PCI dépendent de certains paramètres diflicile à

préciser. La méthode BBK semble la mieux adaptée pour donner des valeurs conformes aux

conditions expérimentales.

Comme il a été précisé précédemment la section eflicace posséde deux pics. Ceci est bien

évident dans tes figures (III-2-l) et (III-2-5) qui représentent la TDCS en fonction de I'angle

d'éjection pour E;=250 eV, Ez = 5eV et 0 :3o et 5o. cependant le pic du recul est

remplacé par un minimum lorsque 0 augmente, les figure (III-2-6), (lII'2-7) et (llI-2-8) qui

représentent la section efficace en fonction de I'angle de l'électron éjecté 02dans les mêmcs

conditions d'énergies décrites plus haut mais avec des angles de diffusions respectifs de 7",

9" et I l" montrent cet effet.

Les figures précédentes représentent également une comparaison de nos résultats à ceux de

Vucic et al, les deux méthodes prévoient la présence des pics dans les mêmes directions,

mais I'amplitude qui est pratiquement la même pour 0 =3o et 5o devient plus faible avec la

méthode de BBK. On peut faire la même conclusion en comparant nôs résultats à ceux de

Ray et Roy.
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La figure (III-2-9) représente la variation de la section efficace en fonction de l'angle de

diffusion. Contrairement à I'ionisation de I'hydrogène à l'état fondamental, la section efltcace

présente ici deux pics, le premier dans la région de faibles angles de diffusion (0 comprise

entre lo et 2o ) et le deuxième entre 9o et l0o d'amplitude plus grande. L'introduction de

l,échange a pour effet d,augmenter les valeurs des deux maxima mais devient pratiquement

sans effet ailleurs. La comparaison avec la première approximation de Born montre que

cette dernière surestime ces maxima.

La comparaison entre I'ionisation H (lO et celle de H (2s) pour les mêmes paramètres

cinématiques montre que la valeur de la section eflicace pour H(2s) est largemcnt

supérieure à ceile de H(ls), ceci est dû à ra faibre énergie de liaison de l'électron 2s ct à la

large dispersion spatiale de cette orbitale. Elle est quatre fois plus large que cellc dc ls' Lc

pic binaire pour H(2s) est plus aigu et le pic du recul n'est pas remplacé par un minimum

pour les grandes valeurs de I'angle de diffusion dans le cas d.e I'ionisation de I{(l s)'

outre les situations de détections coplanaires symétriques et asymétriques, une autre

séométrie importante a été étudiée dernièrement expérimentalement par W.oolf (tlag;(''tc)

ituro et al (1992)(to) .t théoriquement par zhanget al (1990) dans te cas de l'ionisation dc

l,hélium. Dans cette géométrie on considère que les deux électrons sortent dans un plan

perpendiculaire à la direction de l'électron incident (voir fig' (III-l-10))

Figure (III-2-10) Plan de détection dans une géométrie perpendiculairc

Si les deux électrons détectés ont la même énergie on aura:
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llRrll= ll*,ll , RrR, = RrRi = 0 et RrR, = K? costp
avec A = Q2-<p1 I'angle entre les deux électrons sortants'

L'axeZestun axede symétrie, c'est à dire les situations 0<<pcl80 et 80<tP<360 sont

identiques.

Zhanget al (1990) et Whelan et al (1993) ont déjà considéré ce problème pour l'hélium. Ils

envisagent que la collision (e,2e) peut se faire selon deux mécanismes :

- Une diffusion simple où l'électron incident entre directement en collision avec l'électron de

I'atome cible et les deux électrons sortent avec un angle 92 - 9r:180o.

-Un deuxième cas de diffusion double où l'étectron incident entre en choc élastique avec lc

noyau il change de direction, son vecteur d'onde devient R; orthogonal à R;. on revient

donc à une situation de collision coplanaire symétrique, les deux électrons sortcnt avcc un

angle de 45" chacun par rapport à la direction de R;.

La figure (III-2-ll) représente le cas de cette géométrie. L'énergie incidente est de 200 eV.

On peut voir que les deux maximums de la courbe se trouvent à peu prés à 90". C'est donc

le mécanisme de diffusion double qui est le plus probable. L'axe correspondant à <P:180o est

un axe de symétrie. Un deuxième pic mais d'amplitude plus faible est présent dans notre cas

qui montre que les deux électrons peuvent sortir avec un angle <p plus faible, mais avec une

probabilité plus petite.

L,énergie d'ionisation d'un électron de l'état ls est quatre fois plus grande que celle d'un

électron de l,état 2s. Il'est donc plus facile d'ioniser un électron de l'état 2s. L'amplitude de la

section eflicace de I'ionisation d'un électron de ce niveau sera par conséquent plus grande.

La figure (lll-2-12) représente une comparaison entre I'ionisation des deux états lorsque

EçZ4l.6ey, E2=5eV et 0 =9o. Pour pouvoir comparer I'ionisation de H(ls) à H(2s) nous

avons multiplié la section eflicace de H(ls) par un coeflicient qui représente le rapport des

deux sections eflicaces. Remarquons d'abord que ce coefTicient est grand

"1(H(zt))=43.6g. Le pic binaire est plus large et le pic de recul est faible mais. Il n y a pas
o'(H(ls))

de minimum dans cette direction contrairement au cas d'ionisation de H(2s).

En conclusion on peut dire que l'application de la fonction d'onde BBK du double

continuum qui contient par sa nature la corrélation électronique est justifiée, car elle

reproduit les résultats des expériences de I'ionisation de H(ls) et donne des résultats

comparables à d'autres méthodes utilisant des procédures empiriques pour le cas de

Hlzs;(oa). Ceci nous permet d'étendre notre calcul aux alcalins.
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FIG. III-2-1. Section effrcace diftérentielle d'ionisation de H(2s) par impact

d'électrons dans le cas où Et = 250 eY, E2 = 5 eV et 01 = 30 en fonction de 02 '

-, modèle BBK; - - - -'-'-, modèle GA-PCI avec ts1 = 12.4 re2 = l'6

(résultats de Ray et Roy); ......, résultats de SBA uu* d = 0.25 (résultats de

Vucic et al ); -----, modèle CPWFBA.

FIG. III-2-3. section efficace diftrentietle d'ionisation de l,atome d,hydrogène, à
partir de l'état excité (2s), par impact étectronique en fonction des angles 02 et

Q2, àvec Ei= 300 eV, E2 = 5 eV et 01 = Jo.
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FIG. III-2-5. Scction cfticacc diffcrcnticllc d'ionisation dc ll(2s) par itrtpact

d'élcctrons dans le cas où Et = 250 cY, E2 = 5 cV ct 01 : 5" cn fortction dc 02 '

-,  modèle BBK; ------, nlodèlc GA-PCI âvcc r0l = l2'4 rs't  = l '6

(résultats dc Ray ct Roy); ..."., résultats dc SBA avcc o = 0'25 (résultnts dc

Vucic ct al ); -----, nrodèlc CPWFBA'
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FIG. III-2-6. Scction cflicace diffcrcnticllc d'ionisation dc H(2s) par irnpact

d'élcctrons dans le cas où Ei= 250 eY, E2 = 5 cV ct 0t = 7" cn fonction <lc 02.
-, modèle BBK; ......, résultats de SBA avcc o = 0.25 (résultats dc Vucic ct

al); ---, modèle CPWFBA.
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FIG. III-2-7. Scction cfftcacc différcnticllc d'ionisaiion dc H(2s) par impact

d'étcctrons dans lc cas où E,-- 250 aY, E2= 5 cV ct 0 | = 9o cn fonction dc 02 '

- ,modè le  BBK;  - - ' - - - ,  n lodè le  GA-PCI  avcc  16 l  =  l 2 ' 4  r s2 .=  l ' 6

(résultats de Ray et Roy); """, résultats dc SBA avcc o =0'25 (résultats dc

Vucic ct al); ---, modèlc CPWFBA'
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FIG. III-2-8. Section eflicace différcntiellc d'ionisation dc H(2s) par inrpact

d'éfcctrons dans le cas où Et = 250 eY, E2= 5 cV ct 01 = I loctt fonction dc

02.-,modèle BBK; ----' modèle cPwFBA.
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FIG. III-2-9. Variation de la section efiicace différentielle d'ionisation de I'atome

d'hydrogène à partir de l'état excite 2s en fonction de I'angle de l'électron diffusé

dans le cas où E; = 250 eV, E2 = 5 eV et 02 = 280o. a, modèle BBK (sans

échange); ,modèle BBK (avec échange); ----, modèle CPWFBA'
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FIG' III-2-Il' variation de la section efficace diftrentielle en fonction de l,angle
9=9t -gz.Les électrons sortants sont détectés dans un plan perpendiculaire à
la direction de l'érectron incident. L'énergie incidente æt fixee à 200 ev ceile desélectrons diffirsé et éjecté est tel que E2 = Er et 0z = 0r = 45o.
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diffusion cst 0r=9o.-, ionisation de H(2s) ; ----, ionisation dc H(lsXx 43.(rll).
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CHAPITRE IV IONISATION DU LITHIUM PAR IMPACT

ELECTRONIOUE

L,étude de I'ionisation du Lithium par impact électronique a été limitée pendant longtemps

au calcul de la section eflicace totale. Plusieurs modèles théoriques ont été proposés. qui

donnent des accords plus ou moins satisfaisants avec I'expérience (McDowell et al lg64(n') ,

Jalin et ul$z) plZ. Bartschat(s) tggg). Ce n'est que très récemment qu'une étude théorique

de la section eflicace differentielle par la méthode DWBA (Distorted Wave Born

Approximation), qui décrit les électrons incident et diffusé en tenant cornptc.dc la

polarisation par des ondes distordues, a été présentée par zhang et al ( lgg2)o7) Lcs

résultats de ces calculs ont été comparés aux valeurs expérime-ntales obtenus par Frost et

ut(+o) 1tel0). D'un autre côté Baum et al (1992)(u) ont présenté la mesure du paramètre

d'antisymétrie de I'ionisation d'un isotope du lithium polarisé par des électrons également

polarisés dans une géométrie coplanaire symétrique, qui est la plus favorable pour une tellc

étude, we I'importance de I'effet d'échange dans cette situation.

La difliculté de l'étude de I'ionisation des atomes à plusieurs électrons réside dans la

complexité de la résolution de l'équation de Schrôdinger lorsque le nombre des électrons de

I'atome dépasse le un. L'atome du lithium possède trois électrons qui sont répartis sur dcux

couches, une première couche formée de deux électrons et une couche de valence ayant un

seul électron dit, électron actif. Lors de son ionisation nous considérons que l'électron est

éjecté de la couche de valence. De ce fait, pour déterminer la fonction d'onde de la cible, on

considère qu'initialement l'électron actif se trouve dans un potentiel eflectif qui est un

potentiel modèle. Plusieurs formes de ce potentiel ont été proposées. Nous avons choisi dc

prendre la forme proposée par Klapisc6(57)que nous présentons plus loin avec le calcul de la

section effrcace diftrentielle dans le cadre de I'approximation de Born utilisant la fonction

du double continuum BBK. Les résultats de ce calcul seront comparés à ceux de Zhang et

al(97) et aux résultats des mesures de Frost et al (1990)(40) 1., seuls existant à ce jour à

notre connaissance.

I. ETAT INITIAL DE LA CIBLE :

On considère initialement que l'électron de vatence se trouve dans un potentiel modèle de la

forme Klapisc6(s7)'
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V.(r, ) = I -2"*" -g"-E (tv- t- t)

avec : 

12 12

Ç=7.9 9=10.3ety-3 .893 ( lv - l -z )

Soit Ho, le Hamiltonien électronique de I'atome dans le système du centre de masses :

f rz,
Hoz = - ï -vr(q) ( lv- l -3)

L'équation de Schrôdinger s'écrit :

Hozqnr(Î2)= Eozqnr(Î2 (lv-l-4)

L'expression du Laplacien en coordonnées sphériques nous permet de réécrire l'équation de

Schrôdinger sous la forme :

i f -1gf*.ap') l  **,p^+vy(r2)<pnr =Eoze,'  (rv-r-s)
tL-E kl" n )t ri

où IJ représente le carré de I'opérateur moment cinétique. Nous cherchons une solution dc

la forme :

<p,r( îz)= R(rz)Yr ' (or ,or)  ( IV- l -6)

pour l'état fondamentat de Li l:0, et m=0. A partir des équations (lV-l-5) et (lV-l-6) on

peut trouver l'équation à laquelle obéit la partie radiale de la fonction d'onde :

+l + *(O *)] 
. 
I 

n( a ) + vv ( r, ) n(,, ) = Es2 R( 12 ) 1r v- r -21

Nous dévetoppons R(r2) sur une base de fonctions de Slater:

n(rr)= Ë +Ëri, o-u'r ' (rv-r-8)
j=0 i=l
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que nous déterminons par diagonalisation de la matrice du Hamiltonien dont les éléments

sont donnés par :

(rke-",, lHs, lrk e-(' ) = 
(***ot@+*!(t 

* t' )r

(E(r.*r)-r)(r.+t '  +t)t  E, (t+t '  +z)r l

T-T-6T)
( t* t ' * t ) t  ( t* t ' *z) t

- , )  
t  '  

- Â  
'

'  
( " *E *ç)u*u ' * t  

' ( ,  
*€  * ï )n**  * '

2. CALCUL DE LA SECTION EFFICACE :

On considère la réaction d'ionisation :

r i(rs2zsr) + e + u(rJ) + e + e

La fonction d'onde représentant le système (e+cible) avant le choc est le produit d'une

fonction d'onde plane, décrivant l'électron incident par la fonction d'onde <p", (équation IV-

l-6). Un développement de la fonction n(rr)pt=t,N:61 permet d'utiliser les procédures

développées dans le chapitre 2 pour l'ionisation de H(ls) et H(2s).

En reprenant l'expression de la section eflicace differentielle présentée dans le chapitre I :

(rv-r-e)

( rv-2- l )
^#=(zn)o 

*kl'Fnl'

où R;, R, et Rrsont respectivement les vecteurs d'ondes de l'électron incident, diffusé et

éjecté, et T6 est l'élément de matrice T qui est donné par :

lrr,l' = jln*al' *f ln-ol' Qv-2-2)

où p est l'amplitude de diffusion directe et q l'amplitude de diffi'rsion d'échonge,

avec: R=(vr(îr,rr)lvlv;(q,rz)) 0v-2-3)

66



La fonction d'onde initiale est donnée par :

vi(Îu,1u) = 
# "iR' 

t,on,(r, ) (IV-2-4)

La fonction d'onde corrélée BBK décrira l'état des deux électrons sortant qui sont soumis au

champ du coeur alcalin.

Le potentiel V représentant I'interaction électron incident-atome sera donné par:

v - - L-r{-pe-n al (v-z-s)
qr l rn

où ç , 9 et y sont donnés par l'équation (IV-l- 2) et r12 =11, -'ltlreprésente la distance entre

l'électron incident et atomique.

Le calcul de l'élément de matrice T s'effectue de la même manière que pour les cas

précédents (voir chap. III eq.(III-l -22) et (III-2-15)). Il a pour expression :

I  n .  /  a  \ r  t -  _  
, f . ,0 )p = -+ M- 

E[.** 
-. 'u 

ùJtw(t ' ,  
-k2, -k12, ks, 0,ct1,cL2,d 12,0,

(z)t
-p I  w( Ë r,  -  [2, -  [  rr ,  -Êr, 0, cr 1, cr2, cr r  z, y, u r,  0)

oDp

+zw([ , ,  -Rr,  - [ , r ,  [1,  o,cr ,1,cr2,  cr ,12,  Ç, uç,  o)

-W( -Ë , r ,Ê r ,Ë , ,R , - [ , *R tz ,R1- [ ; ,0 ,c r  12 ,Q2,c t1 ,0 ,11 ,0 ) ]  ( l v -2 -6 )

où nous avons négligé la contribution du terme pe-ur' à la section efficace. En fait ce terrne

tend très vite vers 0 quand r, devient grand. Le tableau I montre la contribution de ce terme

o-Çtr

et celui de -2- à l'énergie. Les valeurs moyennes:
f1

er = (e"'l-r+lr') et e2 = (onl-Fe-'rl<r"r)

correspondent respectivement à :
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e, (a.u) e(a.u) I* (a.u)

-0.0404383 -0.0151ls -0.396153853

I* étant l'énergie d'ionisation de l'électron de valence. La contribution 
" 

t*rlrîl*,1 U

la section efficace diftrentielle étant très faible devant celle de ttrllt,l, notre'  
l r t l

approximation est largement justifiée.

Il faut noter que notre procédure représente une généralisation de situation plus simple, ce

qui nous permet de déduire à partir de l'expression donnant la sedtion efficace de Li (eq. IV-

2-6) en même temps la section efficace de H(ls) et H(2s) et Li. En choisissant les

paramètres appropriés c;; et u1 on peut retrouver la fonction d'onde initiale relative à

chaque atome (voir tableau 2).

Tableau 2

LITHIT.JM HIIDROGENE 25 HI'DROGENE IS

cor -1.t270217 0.7071067 2

or r 0 -0.3535533

coz -0.323s305

ct l 1.6904053 104

ctr 0.4000519

crs 0.1048121

Gto -0.41041l8

u 2.4803 0.5 I

U2 4.7071

U1 0.3500

Ua 0.6600
l)< I

D5 t.7350
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pour chaque atome il est possible de déterminer la section efficace par différentes

approximations : l'approximation de l'onde plane où la fonction BBK est remplacée par

deux ondes planes, l'approximation coulomb partial wave first Born approximation

(CpWFBA) où une onde coulombienne remplace une onde plane, coulomb wave first Born

approximation (C\ilFBA) où on prend l'état final comme produit de deux ondes

coulombiennes et finalement l'approximation BBK. Il faut dans ce cas charger les valeurs

appropriées de Q, Ri, oi et l,; dans l'expression de W (eq. IV-2'6)'

Le tableau 3 donne les valeurs de ces paramètres relatifs à la contribution des termes du

potentiel -2+" -l et le tableau 4 ceux correspondant au rrrt, !.
rl 11 ltz

Kr R' Kq n P2 C[r .- U.2 ct' j x, )"2 Ie

onde BBK kr - [ , - k t t Ër 0 ct1 CI't Qrt 0 u; 0

Deux ondes

coulombienne

Ër -k2 0 ki 0 cl,1 d.2 0 0 ui 0

R' Kr R. B F2 otr d..1 Cta l, L2 te

Onde BBK -Ë,, -k2 kl kr  -k i

+Ër r

Ê t  - [ t An a2 €t'1 0 ui 0

Deux ondes

coulombienne

Ër k2 Ir -ki k r  -k i 0 A2 O1 0 ui 0

Une onde

coulombienne

0 Ë2 0 k i - k t k r -k i 0 A2 0 0 ui 0

Onde plane 0 Ë2 0 [ , - Ê ' Ê t  - Ë , 0 0 0 0 u; 0

On note que dans le cas des deux dernières

potentiel que du terme J.
tn

approximations on ne tient compte dans le
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a- Résultnts et discrrtions:

Malgré le fait que le lithium soit I'un des étéments ayant la structure électronique la plus

simple après I'hydrogène et I'hélium, les études de son ionisation sont très peu nombreuses.

La plupart des travaux réalisés concernent le calcul de la section efficace totale d'ionisation.

McDowell et al (1964) et plus récemment Bartschat (1989) ont étudié le paramètre

d'asymétrie associé à la section effrcace totale en considérant la collision entre des électrons

et des atomes alcalins polarisés (Li, Na, K).

Les seuls résultats à notre connaissance sur la section efficace triplement différentiellc

d'ionisation du lithium sont ceux obtenus expérimentalement par Frost et al (1990) et par la

procédtrre d'ondes partielles DWBA modifiées de Zhang et al (1992) qui ont étudié lcs

distributions angulaires de la section eflicace différentielle pour les électrons éjectés, llour

les valeurs d'énergie incidente de 100 eV et 54 eV. :

Frost et al et Baum et al considèrent dans leurs expériences que les deux électrons sortants

ont la même valeur d'énergie. Dans ces conditions I'idiscérnabilité entre les deux électrons

est totale et de ce fait on ne peut pas négliger le terme d'échange dans l'équation (lV-2-2).

Les résultats que nous allons présenter dans ces conditions tiennent compte de cet effet'

Avant de présenter la variation de la section eflicace en fonction des différents paramètrcs

cinématiques de la coltision nous comparons les résultats de nos calculs aux résultats

existants. La figure (IV-l) représente la section efficace differentielle dans le cas symétrique

où les deux électrons sortent avec la même énergie. En fixant l'énergie incidente à 100 eV et

I'angle de diffusion à 45o par rapport à la direction d'incidence, nous présentons la variation

en terme de I'angle d'éjection 02. On peut tout d'abords observer I'accord entre les trois

résuftats. La section efficace représente un pic dans la direction 0z-- 3 | 5" et devient nullc

lorsque les deux électrons softent dans la même direction c'est à dire 0 = O2 = 45" , ccci

peut s'expliquer par le fait que les deux électrons ne peuvent pas sortir avec la même vitesse

dans la même direction. Dans ce cas on trouve que les amplitudes de la section eflicacc

directe p et d'échange q sont nulles toutes les deux, alors que Zhanget al expliquent ceci par

le fait que les amplitudes d'échange et directe doivent être égales et faibles mais non nullcs.

Les résultats de I'ionisation de t'hydrogène 2s dans ces conditions montrent comme nous

pouvions le prévoir une similitude avec ceux du lithium. Ceci nous permet, dans le cas ou

des résultats de I'hydrogène sont disponibles, de faire des prédiôtions qualitatives sur le

lithium.
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Dans le cas asymétrique nous comparons nos résultats dans la figure (lv-z) à ceux dc

Zhanget al pour une valeur d'énergie incidente Ei=100 eV, en prenant E - 7l eV et un

angle de diffi.rsion de 45o. Nous trouvons ici une différence au niveau du maximum'

Cependant I'allure de la courbe est la même. Il y a un pic dans la direction du moment dc

transfert et un minimum dans le cas où 0 = 0z = 45" ' Notons que dans cette direction la

section efficace n'est plus nulle, c'est à dire que la probabilité pour que les deux électrons

sortent dans la même direction, s'ils n'ont pas la même vitesse, n'est pas nulle. Ce minimurn

s'atténue quand la différence d'énergie entre les électrons émergeants grandit.

Pour déterminer les conditions optimales angulaires pour une expérience de même typc quc

celle réalisée par Frost et al, c'est à dire lorsque les deux électrons sortant ont la môntc

énergie, nous représentons dans la figure (IV-3) la variation de la section efficacc cn

fonction des angles 0 et 02 pour une énergie incidente de 300 eV' Le maximum dc la

courbe correspond au cas où 0 =45o et 02=315o, c'est à dire que I'angle entre les deux

électrons est de 90o.

Dans le cas asymétrique la situation est differente. L'électron éjecté a tendance à sortir avcc

un grand angle alors que le diffusé sort avec un petit angle. Ceci est montré sur la figure

(IV-4) qui représente la section eflicace en fonction des angles 0 et 02 avec E; 241'6 eV

et Er=5 eV. La figure (IV-5) représente la variation de la section eflicace en fonction des

énergies des deux électrons pour 0 : I lo et 0r:23po. On peut observer que le maximum de

la courbe se trouve dans la région où l'énergie de l'électron éjecté est faible pour n'importc

quelle valeur de l'énergie E1. Un maximum se trouve dans la région où E1 est proche dc 50

eV et E, de 5 eV et un autre dans le cas où E1 est proche de 120 eV et E, de 5eV' La

valeur de la section eflicace s'atténue au fur et à mesure qu'on s'éloigne de la région des

faibles valeurs de E,.

On peut donc dire que:

- Dans le cas d'une collision symétrique coplanaire l'échange est important et la direction la

plus probable est celle où les deux électrons sortent avec un angle de 90o entre eux'

- Dans le cas d'une collision non symétrique coplanaire, l'échange peut être négligé si la

différence entre les énergies des deux électrons est grande. L'électron diflusé a tendance de

garder la plus grande partie de l'énergie résiduelle et quitter te système dans 0 très faiblc'

contrairement à l'éjecté.
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Il est intéressant de comparer I'ionisation de I'hydrogène excité à l'état 2s à celle du lithium.

Ltamplitude de la section efficace triplement differentielle d'ionisation de H(2s) est beaucoup

plus grande. On peut voir ceci dans la figure (IV-6) qui représente la section efÏicace en

fonction de 02 pour les conditions Ef24l.6eV, Er=5 eV et 0 =9o. La TDCS d'ionisation

de Li doit être multipliée par un coefficient pour ramener le maximum de la courbe à celui

de H(2s). On peut voir que les deux courbes se ressemblent, le pic binaire est aigu et dans la

région du recul ily a un minimum.

Comme nous I'avons décrit dans le paragraphe (IV'2) nous pouvons calculer la section

efficace d'ionisation à partir de l'équation (IV-2-6) pour differents modèles. Sur la figure

(IV-7) nous représentons tes sections eflicaces correspondant à chacun des modèlcs cités

plus haut dans le cas de I'ionisation de H(2s). On déduit que le modèle d'onde plane donnc

des valeurs trop grandes au niveau du pic binaire, et le pic de recul est absent. Le modèle

CPWFBA surestime le pic binaire et ne donne pas un deuxième maximum relatif présent

dans le modèle BBK qui reproduit le noeud de la fonction d'onde initiale. Le modèle

correspondant au produit des deux ondes coulombiennes (CWFBA) décale légèrement la

position du pic binaire.

La figure (IV-8) représente la même variation dans le cas d'ionisation du lithium. L'énergie

de l'électron incident est fixée àEi=252 eV, celle de l'électron éjecté à Er=5 eV et l'angle

de diffusion à 0 =9o. On peut remarquer la difference d'amplitude de la section efl'icace

entre les trois modèles, la section eflicace calculée par le modèle BBK est plus faible d'un

facteur de 1,8 par rapport au modèle (CPWFBA) et d'un facteur de 1,2 par rapport au

modèle (CWFBA). La position du pic binaire est légèrement décalée dans les modèlcs

(CPWFBA) et (CWFBA) par rapport à celui du modèle BBK.

Depuis les expériences de Ehrhardt et al (1969) on a pu vérifier d'une façon expérimentale

ce que les résultats théoriques prévoient comme directions privilégiées d'éjection. La scction

efficace représente deux maximums, un dans la direction du moment de transfert R, et

l'autre dans la direction opposée, c'est à dire pour 0z=0. et 02=0,+rr. Ces deux directions

correspondent aux minimums du recul de l'ion. Pour expliquer cette idée nous considérons

Q la quantité de mouvement représentant le recul de I'ion. La conservation de la quantité de

mouvement donne: Ri = R1 + R2 + q et le moment de transfert est donné par

Rt =Ri-R, le carré du module du moment de transfère est donné pat lEl2 =lRt-R21.

Pour trouver les extremums a. lqlt il faut chercher les zéros de la dérivée partielle O" lql'

par rapport à 02. On trouve que les extremums vérifient les conditions 02:01 et 0r=0,+n,

qui sont justement les directions des pics binaire et de recul. On peut donc conclure que la

section efftcace est maximale quand le recul est minimum'
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partant de la même idée on peut chercher les extremums de la section eflicace lorsqu'clle

varie en fonction de I'angle de diffirsion 0 . On note R' - Ri - kr. ta conservation de la

quantité de mouvement donne: Ri = R'-R1, soit 0' I'angle que fait R.' avec la direction de

l'électron incident. Les extremums de l.il2, quand e est variable, vérifient la condition

^l -12

Tl- = 0. Lesvateurs de 0 qui vérifient cette condition sont 0 = 0' et 0 : 0' + æ.
æ l

pour vérifier cette hypothèse nous avons représenté la section eflicace en fonction de 0 ' La

figure (IV-9) représente ta variation de la DCS en terme de 0 lorsque l'énergie incidente est

fixée à E;=300 eV et celle de l'éjecté ù E2=3 eV avec l'angle d'éjection 0z= 280". La

comparaison entre les trois modèles CPV/FBA, CCWFBA et BBK montre quc pour lc

premier la section eflicace est totalement décroissante, pour le deuxième modèle elle est

décroissante jusqu'à 0 :4" puis représente une variation semblable à celle du modèle BBK.

La DCS calculée avec le modèle BBK à un maximum dans la direction de 0' qui cst

représentée par une flèche sur la figure (IV-9). La corrélation introduite dans la fonction

d'onde BBK à pour effet de ramener la section efficace, qui est très grande au'voisinage dc

0 dans les autres modèles, à de faibles valeurs'

La figure (IV-10) représente également la section eflicace en fonction de I'angle 0 . Dans cc

casnousavonspr i sE l :300eV,82=5eVet0z :280ocommeprécédemment |acourbe

représente un maximum dans la direction de 0', mais tégèrement décalé de sa direction

exacte.

Nous montrons ainsi que la détermination de la section eflicace différentielle avec un

potentiel modèle et des fonctions corrélées du double continuum est possible et donne dcs

résultats qui sont en meilleur accord avec les rares résultats expérimentaux existants que lcs

autres méthodes.
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FlG. IV-1. Scction efficacc diffcrcrrticllc d'ionisation dc Li par inrpact

d'élcctrons dans le cas où Ei = 100 eY, E2 = E1 ct 0t : 45" c1 fonction dc 02 '

-, modèle BBK; ......., modèle DWBA modifié résultats de (Zhang ct al); o,

résultats des expériences de Frost et al; --'---, section cflicacc d'ionisation dc
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FIG. lV-z. Section eflicace differentielle d'ionisation dc Li par impact
d'électrons dans le cas où Ei = 100 eY, E2 = E1 ct 0t = 45o cn fonction dc 02.
-, modèle BBK; ......., modèle D\ryBA modifié résultats dc (Zhang ct al).
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FIG. IV-8. Variation de la section efiicace differentielle d'ionisation de I'atome dc

lithium en fonction de I'angle de l'électron éjecté dans le cas où Ei = 252 eY, E2

= 5 eV et 01 = 90. -, modèle BBK ; ......, modèle CPWFBA; ---, modèle
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CONCLUSION

Nous avons présenté dans ce travail les principes théoriques d'une étude de I'ionisation

simple des atomes à un électron actif par impact électronique. Ce travail nécessite la mise en

place d'une description d'un problème à trois corps pour notre situation post collisionnelle

où deux électrons du continuum se trouvent dans le champ coulombien de I'ion. Pour

décrire ce système nous avons été amené à adopter des fonctions d'onde corrélées du type

pluvinage. Après avoir créé les outils de base nécessaires, développé la procédure de calcul

des éléments de matrice de transition à partir de ces fonctions et surmonté les difllcultés

créées par la présence des termes de corrélation nous avons entrepris l'étude de I'ionisation

simple de I'hydrogène ls et 2s et du lithium. :

L'étude de I'ionisation de I'hydrogène, dont les fonctions d'onde sont exactement connues,

présente I'avantage d'être un test direct pour les voies de sortie. Nos résultats pour l'état

fondamental ls sont en très bon accord avec les résultats expérimentaux dans un très large

domaine d'énergies des électrons émergents. La nécessité de l'introduction de la corrélation

apparaît plus clairement quand on observe que des méthodes présentées dans le chapitre 3,

basées sur d'autres approches plus simples comme la méthode CPWFBA, donnent des

résultats comparables aux notres dans le domaine des hautes énergies incidentes (* 5 kev)

mais sont incapables de décrire la collision dans le domaine des faibles énergies (moins de 3

fois l'énergie d'ionisation), où la corrélation électronique à l'état final apparaît très forte'

Une partie importante du travail est consacrée à l'étude de I'ionisation simple des états

métastables. L'étude de I'ionisation de I'hydrogène dans son état 2s présente un double

avantage. Elle donne des indications importantes sur les directions d'éjection et de diffusion

dans les expériences qui sont en cours de préparation (Zheng et al) et permet de réaliser des

études sur d'autres systèmes atomiques possédant un électron externe dans une orbitale 2s.

Nos résultats comparés à ceux des méthodes introduisant I'approximation de Born de

second ordre ou encore une méthodologie de type Glauber montrent que' comme pour

l'état ls, I'ionisation de l'état 2s est bien décrite par notre modèle. Nous avons observé

également que la structure de la section efficace differentielle est semblable à celle de

I'ionisation de H(ls), où les positions dés pics binaires et de recul correspondent à une

énergie minimale pour le recul de I'ion. Nous avons présenté les situations cinématiques et

géométriques les plus favorables pour une expérience à moyenne énergie incidente.
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L'étape suivante a été I'adaptation de notre procédure à I'ionisation du lithium, I'interaction

projectile-cible étant décrite par un potentiel modèle. Nous avons développé nos calculs

pour des situations cinématiques variées et pu vérifier que nos résultats étaient en excellent

accord avec les quelques mesures experimentales existantes.

En conclusion, nous avons développé une méthode de description des effets de corrélation

dans un double continuum. Nous avons réussi pour la première fois à appliquer cette

méthode à I'ionisation de I'hydrogène 2s et du lithium. Notre travail ouvre la voie pour une

plus large application des fonctions corrélées du double continuum aux systèmes alcalins.
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APPENDICE A PROBABILITE DE TRANSITION

La probabilité de transition est associée à l'état initial et à l'état final par la relation :

n, = l(v;(i, t)l v(r, t))l'

On définit l'opérateur U'(t, o) = ei H; t e- i H t

La fonction d'onde V(f,t) s'écrit sous une forrne où on voit apparaître lcs llamiltoniens

de l'état initial et de l'état final :

Y(r,t)=t-i H' t U'(t,o) f

=e- iH ; '  S  X,

Où S représente la matrice de diffusion de Heisenberg elle est définie par:

S X,=g'1t,0) f

En remplaçant (A5) et (I-24\ dans (Al) la probabilité de transition s'écrit :

Pi-+r = lltrlslx')l'
La matrice S est reliée à la matrice T par (voir appendice B) :

(rrlslx,)=Joq, o îz A(8,,(z)[01 i-2 nô(Ei -Er)](rlrl i)

(A3)

(A4)

(A l )

(A2)

(As)

(46)

(A7)

Le poids des états, n(qr,qz), peut s'écrire comme le produit de deux termes:

ar(air -Fr)uz(82 -Fz) où .i(Qi-Fl) 
"tt 

le poids de la particule j décrite par le paquet

d'onde X; et vérifie la relation

Il',(q, - Pi)l' d4 j =

a; est relié à I'amplitude du paquet d'onde par la relation :

8 l

(A8)



c;(r)= Ju,(F)"iP' on (Ae)

et au paquet d'onde et à la densité de la particule incidente v respectivement par :

X1 = 261,pG1(r)
,'r:(zn)-31c,(r)12

le flux de particules incidentes se déplaçant le long d'un axe oz; c'est à dire le nombre de

particules qui traversent la cible par unité de surface par seconde est:

r = (zrc)-3 J_.1 d zlc, (0, o, ")lt
(At2)

en utilisant les équations (A6) et (A7) et introduisant la conservation de ta quantité de

mouvement par I'intermédiaire de la fonction de Dirac on obtient :

&+r = (zn)oJoq, dîz dqi dÇz ur(qr - p,).|(qi - B,) az(42-pr) u'r(qr-p:r)

ô(Ei -r,)o(e,' - r,)o(4 - p,)o(4' - F,)11t.ir (A l3 )

où E; et Es sont les énergies de l'état initial et final du système, Fi =Qr +Q2 et

P,. = Si + Ç2. On note f l'état du système au centre du paquet d'onde ce qui nous permet

de faire l'approximation tlT';f - lhl2. De la même façon on peut faire l'approximation

suivante:

ô(Ei -nr)o(n,, -Er) = ô(Ei -rr)o(e,' -E,) - o(ei -er)o(e,' - e,)

ô(p, -p,)o(4 -P,)=ô(P' -P,)o(4'-P,)-ô(4 -pr)o(4 -n)

On pose , ,
F:=4i -F;etF i=4. ; -F;

Le développement en série de Taylor en p ne tenant compte qUb des deux

termes donne :

(Ar0)

(Al  r )

(A l4 )

(Ar s)

(A l6 )

premicrs

Ej,q = nr,u +PVnj,F = Ej,F +Dv (A l7 )



a l n s l :  
r ,  \  / '  - \

Er,n -Ei ,q =(pi -o ' )vr  +(Dz -pr) t ,  (Al8)

D'après les équations (A16), (Al8) et les lois de conservation de la quantité de

mouvement et de l'énergie, l'équation (Al3) devient :

pi+r = (zn)o !apr d Fzd pira/rar(Fr)"i(oi) azbz) ^l(O:r)

o((0, -0,)0, *(p, -pr)vr)ô( pi,+pir-Fr -prh,l ' (Are)

où on a noté l'étément de matrice T au centre du paquetrd'onde Par Tr' En intégrant par

rapport à p2 et en supposant ensuite qut ol(0, +Dr - pir)= u)(pr), on aura :

B-rr = (zn)a Iapr d FzdF, u,(0,).i(oi)l.r(o')l 'o((0, *o,Xo, - vr))E,l' 1nzo7

La fonction ô peut s'écrire sous la forme :

ô(r )= I [ *dxe i * t
2ttJ--

utilisant les équations (A8) et (A9) la probabilité de transition devient :

Pi-+r = r"[Ïaxlc,(*(v, - vr))l' lrn l' (A22)

La probabilité de transition devient proportionnelle au flux des particules incidentes, en

fait si on suppose que les particules se déplacent dans la direction de l'axe oz on aura

d'après l'équation (Al2) :

R-r = (znlo ô (Ei -Er)o (4 -Pr)lr,,f 
,fr,

(42 l )

(A.23)

où V, et V2 représentent respectivement les vitesses des particules incidentes et ciblc

dans le repère lié au laboratoire.

\
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ANNCNdiCE B: RELATION ENTRE LES MATRICBS S ET T

Nous voulons démontrer que: (tr, S Xi ) = ô;6 - 2nô(Et - et )(rlrli)'

On défrnit I'opérateur S Par :

SX1 = U'(t,O)U(t, ')Xi

U est l,opérateur unitaire d'évolution, il est définie par la retation (I-2'14) du chapitre I, X;

est le paquet d'onde associé à l'état i. En utilisant la relation (l-2-16) on peut écrire :

S X; = .iH't.il{tp - (B-2)

L'expression de f de l'équation(l-2'27) permet d'écrire :

s xi = ei''teiHt gr[", .# u",] (B-3)

(B- l )

En remplaçant X; par son expression de l'équation (I-2-8) on obtient :

sxi = 
$Sfoc,oczA(q,,qz).iH'teiHtfxi 

.;fuur,] (B-4)

f r ' l

ft,. *ftçvril 
étant vecteur propre de H pour la valeur propre E1 :

--f l  vr, l=_[ r I
H 

lrr 
* 
", 

_iq_H ̂,J ", Lr'.;;"*vrrJ 
(B-s)

en fait : (H-r,l$[ri + E#ur,1= 
(vr, - vxi)= o (n-6)

La relation (B-5) nous permet d'écrire le produit scalaire de Ir avec SX; sous la forme :
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(rr,sXi)=lSJoq,osrA(q,,qr).ittriH'f(rr,ri)+;fuv(r,,x,)] (B-7)

Lare la t iondonnéepar(46)gà#=2æô(Er_El ) , lesre |at ions(A-7)et ( I -2-8)

permettent finalement d'obtenir a partir de (B-7) :

(rr,s Xi) = ô1 - 2æô(Er - rt)({rli) (B-8)
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APPENDICE C : SEPARATIoNDUMoUVEMENTDUCENTREDEMASSES
DE L'ION ET LES ELECTRONS EMERGENTS

Considérons un système formé de trois particules 1,2,3 de masses respectives lr1, 11t2 €t

m3. Dans un repère fixe d'origine O leurs coordonnées sont respectivement p1, p2 et p3 et

leurs quantités de mouvements sont t, F, et F3. Suivant ra méthode décrite dans le chapitre

II on peut ramener le problème du mouvement des trois particules à celui du mouvement du

centre de masses de deux particules et tes distances relatives' Pour cela nous effectuons le

changement de variable suivant:

1 ,  =P2-Ôt

R_m2p2+m3p3
Ûr2 * ffi3

Soit o,i le centre de masse des particules i et i ' La figure Cl

vecteurs définits ci dessus, ainsi que la position des particules I

centre de masse o12.

nl
Figure 82

(c-r)

(c-2)

itlustre les Posifions des

et 2 par raPPort à leurs

,  t .  
4

${ 
mr+ mr) 

L

m)

, (rq+ tB )\ . z J

m
J

?,

Figure Bl
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APPENDICE C : SEPARATIoNDUM0UVEMENTDUCENTREDEMASSES
DE L'ION ET LES ELECTRONS EMERGENTS

Considérons un système formé de trois particules 1,2,3 de masses respectives 1111, ffi2 et

m3. Dans un repère fixe d'origine o leurs coordonnées sont respectivement p1, p2 et p3 et

leurs quantités de mouvements sont t, F, et p3. Suivant la méthode décrite dans le chapitre

II on peut ramener le problème du mouvement des trois particules à celui du mouvement du

centre de masses de deux particules et les distances relatives' Pour cela nous effectuons le

changement de variable suivant:

1z =Ôz -Ôt

R-mzFz+mlÉs
fir2 * rD3

Soit o;; le centre de masse des particules i et i ' La figure Cl

vecteurs définits ci dessus, ainsi que la position des particules 1

centre de masse o12.

T
Figure 82

(c- l)

(c-2)

illustre les Posifions des

et 2 par raPPort à leurs

' ,  mr_ 
4+ z

f2( nrr+ m 
r)

m -
7 '

'  ( ' fT)
P
2

I
Figure Bl
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un deuxième changement de variable nous donne Rr = Fr - R , R' - 
(*t-* 

î1)n'*,al' 
p'

m 1 * n r 2 * f t 3

Ceci permet de séparer le mouvement des trois particules en un mouvement de centre de

masses indépendamment du mouvement relatif des deux particules dont le Hamiltonien

dépend de (rr,R.,), qui constitue un groupe de coordonnées de Jacobi'

De la même façon on peut définir deux autres groupes de coordonnées (fr,Rz) et

(i,2,R.3)selon qu'on considère respectivement les combinaison5 l+(1,3) su l+(1,2) décrite

dans le chapitre II.

les masses réduites associées à chaque groupe de coordonnées de Jacobi sont :

mtmi
mij = 

tÏ\ +n\

î r z=Rz-  
t '  

f r
"  -  m1+m3

Nous cherchons à trouver les relations qui relient les groupes-'de coordonnées

Pour cela nous nous référons à la figure C2 d'où on peut facilement déduire :

1z= 
f f i l  

r ,+fr .2-  
m t * f f i 1 '

M,= 
f i tm2mr I  

( i j ,k )=(1,2,3)'  
f f i 1 * m 2 * m 3  m j k

n  =  f f i 2 P z f m r P t
r \ r  = D r

. ffi2 * rTr3

(c-3)

de Jacobi

(c-4)

(c-5)

(c-6)

(c-7)

(c-8)

On peut définir de même les relations qui relient les differents groupes de moment (kz , K t ) ,

(Ërz,Rl) et ([1,Rr;. L'expression de f., devient sion remplace fr. par sa valeur:

On note que dans le système du centre de masses des deux particules (2,3) q +F, = 0, si on

dérive l'équation (C-8) par rapport au temps on déduit que le moment conjugué de F.1 est :

Kr =4
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Le moment conjugué de i2 est Êz=mzt*tr, U partir de l'équation (C-l) en dérivant par

rapport au temps on obtient , 
h= #-#. 

Ce qui donne :

ç" = mrPz -mzFr (c-ro)
-  

m2 * f f i3

De la même façon si on prend la combinaison 2+(l+3) on peut définir les momcnts

conjugués de T1 et R.2 Par

ç, = mrFr-mrPt
' 

tX1 * lI13

R, =F,

La quantité de mouvement dans le système centre de masses total est nulle c'est à dire :

F *F,+F3=[

D'après les relations (C-6) et (C-8) on peut écrire :

:- lÎr -
k1 = _J-r -Pz - Pr-  m l+m3

et les relations (C-9), (C-10), (C-12), et (C-la) nous permettent d'écrire:

(c- l  l )

(c- l2)

(c-  l3)

(c-14)

(c- I s)

(c-r6)

et

(fi)=l'ft #--)[î)=^[î)

rï) [#r) trl
Si on multiplie par I'inverse de A les deux membres de l'équation (C-15) on peut exprimer

f?) ,11 fonction d"(Vl, ou'on utitise dans t'équation (c-16). on obtient ainsi :
[Prl  \Krl
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De manière anatogue, on peut trouver la retationtt*, [i'] , |.i'l ainsi on'a :
IKr /  [kr  /

- ( rïl.rrïre )---Ërz=[.t-ffi)r:,-*ftr'
R. .= - rL -R2+Ë1-  m l+m3

Rr= [ r -  
t t  

Rr
tll2 * ll13

Ë, = mr Ê." *(t- , *lI, ) -
.  m1 +m3 - 

\ t -mjKr

Approximation de Ërz en fonction Êr. et [z :

D'après les équations (C-8) et (C-10) on peut écrire 
"

Ë,2=['ffi)[o'-fru')-50'

(c-le)

(c-20)

(c-21)

(c-22)

(c-23)

et celle du noyau :

(c-24)

En raison de la grande difference entre la masse de l'électron

lïll = tll2 (< t1l3 , on peut faire I'approximation suivante :

m2  _  f f i r  
+0 ,  

f f i r  =_Le t - -mr -o1 .
m2 +m3 ffig *ûr3 

' 
ml +m2 2 ffi1 f ffi3

F12 devient alors :

i  Ê "  - Ë ,

Kn=- -

La somme des produits du moment avec les coordonnées d'espace c'est à dire [; r, + [, i,

est la même dans chaque groupe de coordonnées de Jacobi. Ceci peut se déduire des

relations de passage d'un système de coordonnées à I'autre. En fait d'après les relations (C-

4), (C-5), (C-21), (C-22)on peut déduire que : Ê2 12 +R1Rt = Rz R, lËt 
Î1-et de la même

façon, les équations (C-6), (C-1),(C-19), (C-20) donnent : l<rrlrr+ Rp.fr.3 = Rz Rz + [r 4 .
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APPENDICE D : NORME DE LA FONCTION D'ONDE BBK

Considérons la fonction d'onde déterminée dans le chapitre II :

3
Yr(rr , rz)=;1v;(q,Ëi ,o i ,9 i )  (D- l )

(D-2)

( -z 
i=l 

-z I I
lC t r= -  ,&2=T  ,03= -= -
l * ' -  k ,  ' .2 k3 ktz

avec: 
1
I t ,  =  Ê2=1, t3  =o  î l=12- î t

et vi( ' ,Ëj,crj,Pj) =124-1"'.-?(,- io;)rr1(io,,t,- i [r,Ë, * ' ; t i ]) (D-3)

La norme de Y6 :

(v,lvr)= Jar, airùvJ(r:,Ë,,o;,r;)YJ'(ri,[,,o;,rj) (D-4)

peut être écrite sous la forme:

(w,.lvr)= t'l Jor, ô(r, -îz-rr)vl(1,R j,ai,ej)Yi.(ti,nl,o;,' j) (D-s)
j=l

En remplaçant la fonction ô par son expression intégrale :

o(rr - h-ît)=#lop.ir(1-4-r') 1o-01

nous obtenons:

(v, lvr) =(zn)-3 !apliJaf r*'Ft' vJ(ri,R,,a;,e;)vj'(rj, 'Ëi',o;,'i) (D-7)

où le signe + pour i= I et le signe - pour i=2,3 . On pose :
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c, = J o îi e+i Fi, vJ(1, Ë,, o;, r; )Yj'(rj, Ë1, ol, "; )

la norme devient alors :

(v, I v,) = 1zn)-'Jo B Ii o,([,, [1,o,,oi,,1, F)

Gi peut être ramenée à une fonction plus simple si on multiplie les termes de l'intégrale par

e-*ti 
et on dérive par rapport à x puis tendre x + 0:

rj

Gi = -  rm Id-  
e-*"  

"+ iFa 
v j ( t , , [ j ,o j , r ; )v j ' ( i j , [ , ,o; , r ; )  (D-10)

- l  
x+oJ  '  t j

Si on remplace Yj et Yj' par leurs vateurs de (D-3) on peut réécrire Gi sous la forme :

Gj =-gf*t , t ,

avec :

C i = (2n)-t"' 
"-l("'*o;)t(t 

- i o, ) r(r - t ", )

La fonction hypergéométrique peut s'écrire sous la

and I. A.stegun;(l) :

1F,(a,b,z)= m|;f 
." ,u-t (t - t)b-o-ro t (D -14 )

où B désigne la fonction Beta' L'intégrale I; devient alors :

-  I  n ' - , f i6t ,  t i , - t1r- tr)- io,r ;"1- ' ( t -  \ )- io ' 'e(tr , tz)t ,  = loo,

(D-ls)

où:

(D-8)

(D-e)

(D-r r)

(D-12)

forme intégrale (voir M. Abramowitz

9 l



g(tr,tr, = J+rt-x-it'kj+it2t;)" 
.(q'-it'[ '+it'R')r' (D-16)

.1 8 j  = e;(Ë;  - [ , ]+n

L'intégrale g a Pour valeur :

g ( t r , tz )=-zæ[(ô+p) t r tz+(v+a) t1- tzF-o ]  
t  (D-17)

avec:

" = j(al *.')
p=Ëjq ; - ixk j  (D-18)

ô=[ j t  i - t i k ; -P
T=i i jËr - ixk j -o

Si on remplace g(t1,t2) dans l'équation (D-15), on obtient:

t ,=--- 
2n I tdbt i ' " t- l { t- tr ; i " 'g1rr,  (D-19)

'  B(ia;,I-i")ff i)Jou'2'2 
\ '  'z'

avec:

r(tr)= fiat, tf,-r(t-tr)-i" ' [((ô+B)t2 *v +o)t, -tr9-o] t (D-20)

on peut réduire cette intégrale à une fonction Beta si on fait le changement de variable

I  . .
tt = 

l;; 
ce qul donne :

r(tr) = ljo u u'"'1(s + n) + su]-t

*ia'-l=--=n( icr i , l - icr i )
(s+R)' ' '

avec :
S = (a +P)tz +T +ct

R =  - tzF-a

(D-21)

En remplaçant f(tr) dans l'équation @-19) on obtient :

I j=#* iE) l jat , t ; i " i - l1t- t , ; io i1pt ,+a; i " , - l1ôt2* i ) : . " , (D-22)
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Dans l,intégrale I1 les quatre termes dépendent de t2, qu'il faut réduire à trois et changer les

bornes de I'intégration de 0 à +æ pour pouvoir écrire I.i en fonction de la fonction

I
hypergéométrique ,l(a,b,c,r), pour cela on change tz = 

, 4 
ce qui nous donne :

2n
I; = -7,-fu1oic',-1, 

-ior' 
lJ- o y yio'(b + y;-i"' (c + y;i"'-l Q-23)

'  B( - ia ; , I+  ia ; /  ' v

, ! ' ô +T 
et c = cr+p 

. Cette intégrale peut finalement s'écrire(47) :ouonaPoseo= l  
c r

r j =2naioi-lr-icr,o-icr,"io,*io,rq(io;,io; + r,r,r - 
f,) 

Q-24)

uti l isant la relation 2l1(aça2,at,z)=(t-z)-"zq(u,,u, 
-^r,1,ft) 

"t 
tn remplaçant b

et c par leurs valeurs on obtient :

I j = 2n 
-ac,oic,-ia,-tr-ie, (a + p)-i',, R (io;, 

-io;,t,t - 
ffi#) 

(D-25)

Reprenons maintenant l'équation (D-l l) :

d
Gj = -l'll*.,Ij=Gj - -cj 

I'll*t, 
(D-26)

La dérivée de Ii par rapport à x permet d'écrire G;sous la forme de la somme de deux

termes :

G j=Gj t  +Giz ,

avec:

Gjr = -c1 l im 2ær-oo'(l - ia; +icr;)o'" '- '";(*o-r)r-i" '(a +p)-i" '

,n[io1,-ict,,l,l ffi)
(D-27)

e t :
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[f -ioi(* - il.r) * 
i"i(. - ir.i)lr,(.)*z

Gn=-.,I*tl- T y J'

" *[#l)'t['"' + r'r - ia''

,. e-no, cr, ctl oti"i-i"l-tr-rc; (o * p) '",

,.,- Pt.-:9ll (D-28)2 'L  
y ( " *P)  /J

Dans l,expression de G1 apparaît la dérivée 6. 
1 

par rapport à x, qui se réduit à la fonction
c[

ô (voir Oh et cotl(zt) en faite :

ti^ z{n!-= -q,,20(8)
x -+o  ox  x -  *Q-

(D-2e)

L'intégration sur p dans (D-9) peut être réduite à une intégration sur Q, et en utilisant les

équations (D-2g),(D-12) et (D-18) on déduit que: :

Jo pùo.,,(Ê,,Ê1,o.,,oj,rj,B)= t ' l(2n)3c,'-no'(r - io., + it ' ;) l ' iào'"'- ' ' i  '- io'
j=r 

,  ^,- , - .  - l l t  .  '  .  ,  P1+-aô\- l -  - ' \^/ ' -  i '  \
*(a+p)-i",24[icr,,-iaj, l,t- +-;i ju([, - k.)ô(kb - kul (D-30)

:(zn)t

La contribution de Glz est négligeu61.(ts) puisque la deuxième partie de l'intégrale

comprend le produit de G1r G1z, la fonction ô donne une contribution finie et si on écrit

[u = Ëu +Ëu et [; = Êb *85 avec kr))e, et k6))e6 les termes croisés donnent des valeurs

proportionnelles à eo et e6 qui sont petits.

finalement d'après (D-9) et (D-30) on déduit que la norme est égale a l.
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APPENDICE E :

On pose

avec :
E l = | . 2 = l  , t 3 = 0  i l = 1 2 * Î t

L'intégrale W devient :

w(

DETERMINATION DE L'INTEGRALE

w(Rr,  I t2,  R3, F1, F2,L1,L2,L3 r  ct1 ra2,ar )

(E- t )

(t1-2)

zcj(ïj, Ëi, a;, gi) = r- i(['+p')"' r.,-r"' tFt (-icr.;, t, i [[Ëj * 1t;])

[r, Rz, Êr, û, D, ?, ;]v2,]'3,a1,q2,a3)= Jf; o O l] ri(r1, Ë;, pi, ai, Àj,'j) (E-3)

L'expression de la troisième fonction hypergéométrique sous la forme intégrale, où

I'intégration porte sur un contour C incluant les points 0 et I (voir fig' (E- I ) est:

F,(a,b, z) =(zni\-t tga"]i!')lr r'u (-u)u-t(t - u)b-u-r d u (E-4)

P"(b -a))o

W devient :

w(R1, R2, Rr, û, D, 11, 1,2, 1.3, ct1, cr2,43) = Qni)a [rdu (-u)-i"'-t ( r - u)i '" I( u) 1e-s;

Où8j=R j -Ë3ue t

(") =J 
f; oDsi(k,u-t,)li.el 11 ri(ri, Ê1, Çi, ai, ?,,i,,j ) (E-6)

Remarquons que :

F,(a,1,0) = (zni)-t[(-u)'-t(t - u)-' d u = I
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ceciveut dire que :

w(Rr, Rz, Rl,  Ê, D, I t ,  7u2,?q,a1 dz,a3)=l(o) +

(zni)-tI du(-u)-i"'- '(t - u)i '"[l(u)- r(o)] 1a-41

On peut décomposer le contour 0 de la manière suivante ' e=el+n+B+e4+C5+C6

L'intégrate sur 0 devient donc la somme de 6 termes :

tl
I

t

AJ

t t ,P,v
l ,  f  ,

lit P.

o lÊ t .t

Fc

' )0

X

4 5

figure Dl

I o" (-u)-iur - I ( 1 - u)io' [l( u) - r( o)] = 
oÉrtr" 

r( u) du ( lr-9)

r(u) = (-u;-i.' '-1(t - u)i"'[t(u)- r(o)]

[, t(u) du = ]inl iJ';" r(l + e' + iv)dv = tl

L'intégrale sur 0l est opposée à celle sur 05' En effet :

l, r(u)au = lryofj,., r(x + ie)dx

JgbJl.'f(x 
- ie)dx

et

(E-  lo)

(rj- il )

(E-t2)

l, r(u)au =
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l, r(u)au+f r(u)au = o (E-14)

Si e + 0 le contour C3 devient équivalent au cercle de centre 0 et de rayon p qui a une

singularité en u:0. D'après le théorème des résidus de Cauchy on a :

J, r(u)ou = Res(f,u - 0)= Jgb["r(u)]= o (E-15)

Prenons maintenant en considération le contour C2. On peut développer u sous la forme

trigonométrique : u=r eiç où 9-arctg9 et r = x cos I

Si e +0 alors g-+0 et r +x. Dans ce cas on peut écrire :

(-u)-i",11- u)io, = (-r. ie)-i" '(t - ,.t*)t '" '= s-?tcr3y-i ' ,( l - x)io' (E- l6)

Ceci nous permet d'écrire I'intégrale sur f2 sous la forme :

I r(r)au = e-no, f]flr')'"'f 
t(x)-l(o)lo. (E-r7)

re ,Jo \x ) [ xJ

Sur 04 on a fait un tour dans ce cas la phase de u devient 2æ-<P ' on a donc :

(-u)-iot11 - u)iot = strc,*-ic, (l - *)'"' (E-18)

Finalement si on utilise les équations (E-9), (E-ll), (E-14), (E-15), (E-17) et (E-18) on

obtient:

I r(,)au = (,o*, - e-tro,U(î)'"'[t(.) ; 
t(o)] o. (E-re)

L,expression de I'intégrale I est déterminée analytiquetent(I3). plt, est semblable à celte

utilisée par Schult"(to) ., Geltman et Hidalgo(nl) qui ont. proposé une expression bien

adaptée à un traitement numérique. Oh et collaborateurr(tt) ont également donné une

expression de cette intégrale. La méthode qubn proposera par la suite est inspirée de celle

de Sinha.t Sil 
(8s) 

et Roy et collaborut.urr(7e).

Dans la relation (E-6) on remplace le terme Jit<'x-l',]11-El pu, la forme'int égralesuivante :
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.[ir.,x-r,lli,-izl = Ir :lkrx I 
ffi 

.i(r,-r,)i

dÀ

It.Or+".n
La fonction 2g; dépend de la fonction hypergéometrique confluente qui peut ,'6.rir. (rz)

sous la forme :

F,(a,b, z) =(za)-t#aljo,1,;'-t (t - t)b-u-r." (E-22)

R\b)>R{a)>0

(E-20)

on obtient :

r ^  _ ikgx  II (x)=TJ
îc lf tuÉ?cj(îj, Ri,Qi,cr3, r;,ei)eiirl @-2t)

j)f 'fi 0", u:ioi-r(l - uj)io'

Pour que la condition sur a et b soit réalisée, on doit supposer que :

- ict '1= - ia1+e

et -ia2 =-iaz+e (E-23)

Si on utilise la relation (E-22) et on remplace li par sa valeur, l'équation (E-21) devient :

di,
a

?r2 +(1,3 -ik3x)2
I(x) = Às -lkrx 

;
TE- J fl[r(-i"1)r(r * i"1)

(- #)J +iIri(u;-s;)+s'iiift 
,i(t'u'-i"')1.iii'

Si on intègre par rapport à r.; on obtient:

r(x) = 
# J Ërlg 

[r(-i"; )r(r * io1 )]-' lj dui u:ioi-r (r - uj )'o'

r- a'\ I
\ ôLz) gzr*([_nj),

où on a posé :

(E-24)

(E-2s)

9j = rj -iuik;
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9s=Is- ik3x
i ;=( t -u i ) [ i+er t i j

(E-26)

(E-27)

(E-28)

@-2e)

La dérivée par rapport à p3nous permet de ramener I'intégrale I à la forme de I'intégrale de

L"*is(fl). Ainsi en développant le produit on obtient :

r(x)= #lrtr(-ia;)r(l+icrj)]-rfidurulict'-r1l-u,)'o'fouzuliq-t(t-ur)'o'

-( æ )t ar
x l -^ 

[ôptrr,, )t l* *p3]p? *([_ t), pZ*([_i,)'
L'intégrale sur ?u donn" (az) '

ou:

ei = -z[i(11+ ?,i)k1 +(k1 +qs - [j - ei)](" +2p3)v

,['((*, + p]) + (t1 * q;f 
)n 

+ zr1(i1ti + (Ëi * q,)n,)]"

-r[(t: * pr)t * ( [1 * c:)' ][itu 
+ 9r) ki * ( Ëi * s,)u']

r dL l I _ n-21+@ dv
lFæffier 

-zn'Jo 
æ+pv+T

v =pr(zrrtz *rw)lû*(P, *9r)']

F = FrpzÊs (z+a+22)+pz(P|*'f *p?)pt(p3 *û*Fl)

o = gr(rrw *'rw)lûr* (P, * 9, )' ]

(qt - qr)t * +{[( ' r t  - r t \ ' * PFr0a

Pour pouvoir intégrer sur u1 et u2, il est plus commode d'écrire le dénominateur de la

fonction sous l'intégrale @-28) en fonction de ces variables. Ainsi en remplaçant les p; et q;

par leurs valeurs on obtient :

crt' +9v+y = Alul + Azuz+Butuz +C

ou:
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s = -2[krk2 + R1Ê2](v + 2P3)v

-+[(r,t, - i(R, - iq,))t, *(xru- i([, - iqr))r.r]u

*[{u +Pr)kr *(R1*qr)r.r][ i(rz +Ps)kz *(Ë2 *q2)Ër] (E-3r)

.  = 
[{^, 

*xz)2*(k1 * qi - Ë: - o:)t]("* 2Fs)v

.rlrr(û+ pl + ( R 1 * u, )t ) 
* xr(t?r+ pl + ( Ë2 . o' )t ) ] "

*[tr ,*Pg)2*([1*4,) ' [( l r*9r)2*([r* rr) ' f  @42)

sionremplace@.28)et@.29)dans(E.27)onobt ient :

r(x) = r+'Pfi[r(-io;)r(r .r")]-'(#)fi- o"fiou1u,io'-r(r - u,)'o'

" f ouzuli"'-l(l - ur)'*f(ur, uz )

L'intégrale sur uz peut s'écrire comme une fonction hypergéométrique. Pour cela on écrit f

sous la forme suivante :

f(ur, uz) = [A1ur + c]-t[r. * m]

I(x) devient alors :

I(x) = (r,,)2[r(-iar)r(t. '",1]-t(,uft, 
)fr- 

o"Jjou1ulio'-r(r - u,)'o'

x[A1u1.c;!n[r,-i..2,r-ffi] E-36)

et en utilisant la relation (37):

avec

(E-33)

(E-34)^ t r lI (u1,u2r=@

(E-3s)
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zR[a,b, b,zf=(t-r)-^

on obtient :

(E-37)

(E-38)

r(x) = (+n)2[r(-icrr)r(r . i",)J-t(aO#U)l,i- o"çou1u, io'-r(l - u,)'o'

[A,u, *c]-'[r.*t 'BI]'"

L,intégrale porte sur une fonction ne dépendant maintenant que de u1 qu'on peut calculer en

faisant le changement de variable :

(E-3e)

Dans ces conditions se fait suivant un axe p faisant un angle 0 avec I'axe des réelles dans lc

plan complexe comme I'indique lafigureE2

FIGUREE2

L'angle 0 est donné par :

g='g;_%
n1*A2+B+C

l0 l

(E-40)



, -  f .  c(nr +A1+B+c)1(ia'+t)* l, du vio' ( r + v)'q 
lr 

., ioriffiJ
(E-41)

L,intégrale sur v se fait sur une fonction qui a une singularité en to = -ffiffi

Si on suppose que v0 est à I'extérieure du contour (e'+ep+C) on peut appliquer lc

théorème de Cauchy d'où: 
/ -a \ cr,+ia,r+t

r(x) = (+n)2[r(-icr1 )r(t .'",)f ' (ap-fu)fr- r"ffi

"f du uio, (r + u;io, 
[, 
.,fftffi]t''."

En utilisant la fonction hypergéometrique sous la forme :

2F1(a,b,c, t- z) =r6%fftt * "t1-u1-1;u-t 
(t - t)u-' d t

et la relation :

2F1(a, b, c, z) = (t - z)c-a-vrn(. - b,c - a,c, z)

(E-42)

(E-43)

(E-44)

On aboutit à I'expression de I sous la forme :

æ dv ( c \'o' ArAr -  BC

(E-4s)

L'équation (E-45) permet finatement de ramener W (eq. (E-8)) à une intégrale double.
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APPENDICE F

Avec

o" = à(fiI." (#)'."

CALCUL DES DERIVEES DE DO

zFr (a+n ,b+n ,c  +n ,z )

dt=C+At
dz=C+ Az

6r=.@r9dz dr

et z=rc+tufr;tu)

(F - l )

(F-2)

(F-3)

(r-4)

(F-s)

(F-6)

Dans notre application à I'ionisation simple de I'atome d'hydrogène dans son l'état ls on doit

prendre n=0, a=-ictl ,b=-ig;2 et c:1. La dérivée seconde par rapport à B3 et.I2de DO

donne:

#= [# 
+ o(0,p3) o(0, r,z)] oo

*lo(0, p, )p (0, rz) . 4P + p(0, p3 )o{r, r, )] o,

+p(0,p3) p(t, lz) oz

Les expressions des O(n,€) .t A. 
$ 

où n=0,1 et ( =!3,Lrzsont donnés par :

*(o*")#
où on a posé , 

a*p

s(p,€,t)= -#

(F-8)
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onaurabesoindans| ,expressiondeo(o,p3l"#deS(C,p3, t ) ,s(ar ,0 l , l ) ,

S(dz,Fr,l) et de leurs dérivées par rapport à p3 qui ont pour valeurs :

s(c,9g,t):-à#

S(dr,ps,')=-ji(#.#)

s(dz,or,t)=-#(#.W)
^#rt) = - tffi+s(c, pr, r)s(c, 12, r)

^çP = - +(ffi . ffi)+s(dz, B3, r)s(d2, 1.2, r )

Les expressions des dérivées de C, A1, A2 et B par rapport à gf et 2u2 peuvent facilement

être calculés à partir des équations (E30, E3l et E32). O(0, Lù et O(t, fz) dépendent des

fonctions S(C,12,l), S(dr,Iz,t) et S(dz,À2,1)qui ont pour valeurs :

s(c,À2, ù:-t#
s(d1,12,t)=-+(#.#)
s(dz,),2,t)= t(#.W)

Les expressions des g(n,€) 
" #où 

n=0,1 et ( =gt,Lzsont données par :

g(n,€)=(ffi&o

ôp(n,E) (a + n)(u + n) &z ,., (u * n)(u + n) a, ac--M- = -r(r * il ADæ " 
--Ic 

fi)- æM

(F-ro)

(F-r r)

(F-t2)

(F- r3)

(F- r4)

1r- r 5)

(F-r6)

(F-17)

(F-r8)

avec: G=+P

(F-re)

(F-20)

(F-2r)# = #&. ##.zGS(c, ?,.2, t)

&=tG)+zr([,)
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ffi=#.#r(q)*'W
B(s)=Ë-#

r(e) = s(dr,E, t) + s(a2,E, t)

W=ffi#*ffr(rz)
ar(g) as(a1,E,t) . as(d1,E,t)
6=--Ç--T

(F-23)

(F-24)

(F-2s)

(F-26)

(F-27)

(F-28)

(F-2e)

(F-30)

(F-31)

Dans le cas de l'ionisation de I'hydrogène dans son état métastable 2s ou du Lithium un

terme supplémentaire doit être ajouté dans I'expression de l'intégiale I(X) ce qui nécessite le

calcul O" 
ffidont 

l'expression est donnée par :

#=[n.o,rz)or-#]oo*|o(o,l,)ol+O(l,À2)a,*ffi]o'
*[o(r, Lz)az+Q(z,rz)or .#] ot *B(z,lz)oror

avec

*, =#+o(o,pg)o(0,12)

,, = 
W+ o(0,p3)p (0, rz) + p(0, pg)o(r, lz)

<p3 = p(o,pr)p(r,lr)

Le calcul des dérivées de 01, (D2 et O3nécessite les dérivées secondes de O(O,BI) et

P(O,Pl) par rapport à7u2, et qui ont pour valeur :

do(o=,pr) _ Ps(c,.,eg,r)(l_a_t' ds(ar,pr,t)

T=@-"-- 
ul*^T

dp(o,pr) ̂a( ,
T=rl&c+2ffi#.##)
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ou:

&=W*#,rul*#W*W G-33)

#=Hb.W#.,###
., 5(#r, o, * # d' . ff )st c,L2,t)

,OW (F-34)

Les dérivées secondes de E et F sont à calculer à partir des équations (F-26) et (F-27)'
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