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INTRODUCTION

L'ionisation des atomes et des molécules par impact électronique est l'un des processus de
base de la physique. Il trouve son application dans différents domaines comme
I'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 (1928)(63) et Rudberg
(1930)(80) suivies par les travaux de Bethe(g) puis Massey et Mohr(67)
établir 1a base de la description de [I'ionisation en utilisant I'approximation de Born. Les
sections efficaces totale, différentielle simple et double ont été ensuite mesurées par Hughes

et McMillen (1932)®).

qui ont réussi a

Une deuxiéme phase de ce développement se poursuivit par les: travaux de Peterkop(73’74)

et Rudge et Seaton(81’82) qui ont donné dans les années 60 une formulation théorique du
probléme de l'ionisation en tenant compte de la présence de trois corps dans I'état final. La
diffusion des électrons rapides par des cibles représente des effets similaires a la diffusion
Compton par des rayons X, elle permet de déterminer la structure électronique de la cible a
partir de la distribution angulaire des électrons diffusés. Une premiére théorie quantique de
cette diffusion est due aux travaux de Tavard(ss)qui a établi une relation entre la section
efficace d'ionisation (élastique et inélastique ) et I'énergie électronique de la cible ainsi
qu'une premiére théorie quantique de la diffusion Compton électronique(sg). Cette relation
rend alors possible la détermination de I'énergie de liaison des molécules par comparaison de
I'expérience avec le modéle des atomes indépendants(29’38). L'amélioration des conditions de
détection par la technique de comptage réalisée par Wellenstein et Bonham(93)permet

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

Le développement des techniques expérimentales ainsi que les progrés informatiques ont
contribué largement au développement rapide observé dans ce domaine. Ainsi dés 1969
Ehrhardt et al(34) et Amaldi et al(z) ont réussi a utiliser les techniques d'observation par
coincidence des deux électrons sortants pour déterminer la section efficace triplement
différenticlle d'ionisation de l'atome de I'hélium et d'un film mince de carbone.

Cette technique s'est développée rapidement par la suite et est utilisée par de nombreux
groupes d'expérimentateurs. La section efficace triplement différentielle donne des
informations complétes sur le mécanisme de l'ionisation(33) et permet sous certaincs



conditions expérimentales d'aboutir a la détermination de la densité d'impulsion électronique
de la cible (Smirnov et Neudatchin(1966))(86’87).
Du point de vue théorique différents modéles ont été proposés. A haute énergie de collision
I'approximation de Born est justifi¢e et I'électron éjecté peut étre décrit par une onde plane
ou par une onde coulombienne(m). Lorsque I'énergie de I'électron incident diminue (500
eV dans le cas de I'hélium) l'interaction entre I'électron diffusé et I'électron éjecté doit étre
prise en compte. Ceci peut €tre réalisé en décrivant ces deux électrons par le produit de
deux ondes coulombiennes i charges variables liées par I'équation de Peterkop(73).
Schultz(83) puis récemment Whelan(94) appliquérent cette méthodologie, qui donne des

accords trés approximatifs avec les résultats des expériences.

Un autre moyen consiste a utiliser le deuxiéme ordre de la série de Born (Byron et Joachain
(1973,1977))(18"9). La prise en compte des autres termes de la série de Born se fait dans lc
cadre de l'approximation de Glauber modifiée ou (EBS") (joachain 1985)(53). Dans le
domaine du seuil ou I'électron est éjecté avec une énergie de l'ordre de 1eV les méthodes
perturbatives ne sont plus valables. La théorie de Wannier(gl) prévoit l'existence de trés
fortes corrélations entre les deux électrons émergents. Elle définit deux zones d'espace: la
zone de réaction ou I'excédent d'énergie E (différence entre I'énergie incidente et I'énergie
d'ionisation) est trés 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 électrons dans cette derniére zone. Elle est
indépendante du partage de I'énergie entre les deux électrons sortants et est proportionnelle
2 E™ ou m=1.127 lorsque la charge de la cible Z=1 et m—>1 quand Z—»0.

Les expériences se font généralement suivant deux géométries. La premiére, dite
asymétrique pour laquelle les deux électrons sortent avec des énergies différentes. Elle peut
étre coplanaire ou non, elle a été étudiée par Ehrhardt et al(32’36) qui ont considér¢ des
valeurs d'énergie incidente inférieure a 500 eV et par Lahmam-Bennani((’o) qui considére
une énergie incidente de l'ordre de 8 keV. Ce régime cinématique permet d'étudier en détail

la corrélation angulaire et de tester les différents modéles théoriques.

Au contraire, en géométrie dite symétrique, les électrons diffusé et éjecté ont la méme
énergie. Le moment de transfert est grand. Les angles de diffusion et d'éjection sont égaux.
Cette géométrie a été initialement proposée par Amaldi et al(z). On peut citer également
dans ce domaine les travaux récents de Frost et al (1992)(40) et Baum et al ( 1992)(6) qui



déterminent dans cette géométrie le paramétre d'antisymétrie lors de l'ionisation d'un atome
polarisé par des électrons également polarisés.

La description des états non liés des particules chargées, et particuliérement des électrons
‘dans le champ coulombien d'un ion, souléve un probléme qui ne trouve pas a 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 efficaces dans les états

liés ne sont pas applicables.

Dans le cas (e,2¢), l'idée d'introduire la corrélation électronique dans des fonctions décrivant
le double continuum par une fonction comprenant explicitement le terme ry, (ahalogie aux
fonctions corrélées de type Hylleraas(ﬂ) ou Pluvinage(75’76) pour décrire des états liés) fut
pour la premiére fois appliquée par Brauner, Briggs et Klar(”’lé) en 1989 pour déterminer la
section efficace triplement différentielle dans le cas d'une cible d'hydrogéne atomique.

Mon travail a consisté & étudier la contribution d'une orbitale 2_s aux sections efficaces
d'ionisation, pour des collisions aux hautes énergies, appliqué aux cas de I'hydrogene et du
lithium en utilisant pour la description du double continuum la fonction d'onde développée
par Brauner et al(l3’l6). Pour cela nous rappelons dans le premier chapitre les outils de base
de la théorie des collisions. Nous obtenons ainsi les expressions des sections efficaces totale
et différentielles en fonction de la matrice de transition T suivant la méthode de Goldberger
et Watson (46). Dans le deuxiéme chapitre nous présentons une étude du probléme a trois
corps (deux électrons et un ion ) et les approximaﬁons nécessaires qui nous permettent de
construire la fonction d'onde du double continuum. Cette fonction a été initialement utilisée
par Gariboti et al (1980)(41) puis par Godunov et al (1983)(45). Le probléme de
normalisation dans une boite de la fonction d'onde est également traité dans cette partie. Un
calcul détaillé est donné dans l'appendice D. L'appendice C traite le probléme de la
réduction des 9 coordonnées d'espace du systéme 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 premiére traite I'étude de l'ionisation de I'hydrogéne
dans I'état fondamental. Nos résultats sont comparés aux nombreux résultats
expérimentaux. La deuxiéme partie comporte le calcul de la section efficace triplement
différentielle de I'hydrogéne dans I'état initial excité 2s. Nos résultats seront comparés a
ceux effectués avec la Born 2. Nous présentons également une étudé cinématique de ce
probléme, pour différentes valeurs d'énergies, d'angles de diffusion et d'éjection.



Le dernier chapitre traite du calcul de la section efficace triple d'ionisation de l'atome de
lithium. L'électron de valence est sous linfluence d'un potentiel créé par le noyau et les
autres électrons. Nos résultats sont comparés  ceux de I'expérience de Frost et al(40) et aux

résultats du calcul par l'approximation DWBA de Zhang et al(97).

Les résultats satisfaisants que nous avons obtenus par I'application de 'approximation BBK
a l'étude de Ionisation de I'hydrogéne (2s) et du lithium nous permettent d'envisager son
extension a I'étude de l'onisation d'autres atomes alcalins comme le sodium ou le potassium,
et éventuellement aux systémes 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 étre appliquées dans un avenir proche a tous les

systémes atomiques.



CHAPITREI : SECTION EFFICACE D'IONISANTION PAR
IMPACT ELECTRONIQUE

Ltionisation des atomes par impact électronique est un processus important de la physique
atomique dont I'étude consiste dans la détection des électrons diffusés et éjectés en
coincidence. La comparaison de ces mesures aux résultats des calculs basés sur différentes
hypothéses permet une meilleure compréhension des mécanismes de l'ionisation et de la

structure électronique des atomes.

Dans ce chapitre nous présentons les principes de base de la théorie des collisions. Dans la
premiére partie nous exprimons la section efficace en fonction de la probabilité de
transition(46’54). Une étude de I'évolution du systéme au cours du temps permet de définir
cette probabilité en fonction de la matrice de transition T ou de Heisenberg S. Nous
développerons ensuite l'expression de la section efficace différentielle (D.C.S) qui est lice
directement aux observations expérimentales des électrons sortants en coincidence de ce
processus et qui permet une comparaison directe de I'expérience et la théorie. Nous

déterminons dans la derniére partie l'expression de la section efficace triplement

différentielle (TDCS).

1- NOTION DE SECTION EFFICACE

Considérons un flux F de particules incidentes, monoénérgitique et homogéne qui rentrent
en collision avec une cible gazeuse composée de N, particules identiques. On considere

que la pression du gaz est suffisamment faible pour avoir un seul choc par particule.

Soit N le nombre de particules diffusées par unité de temps. On définit la section efficace

totale par:

czy——l— (I-1-1)

elle est mesurée en m? et reliée a la probabilité de transition par unité de temps, par la

relation(46’54) :



. '3 (I-1-2)

Nous allons dans la suite présenter un traitement quantique de lionisation et les
approximations nécessaires qui vont nous permettre de déterminer les valeurs approchées

de o;¢ pour le cas de Iionisation simple par impact électronique.

2- METHODE D'APPROXIMATION DANS LA DESCRIPTION DE
L'IONISATION:

L'étude des collisions en général et celle de lionisation par impact élcctronique cn
particulier présente des difficultés insurmontables, si nous n'employons pas des
approximations qui nous permettent d'obtenir des simplifications dans les expressions
représentant la section efficace différentielle. Pour préparer les outils de base de notre
travail nous adoptons le du point de vue quantique. Nous considérons H le Hamiltonien
du systéme formé d'un électron incident et un atome. L'évolution au cours du temps de cc

systéme est décrite par I'équation de Schrodinger :

ih-a%‘i’(f,t) = H(7, t) ¥(7,t) (1-2-1)

ou ¥, représente la fonction d'onde du systéme, T les positions des particules qui le

composent. Le systéme évolue entre deux états :
- Un état initial ou les deux corps électron et atome sont séparés et leur interaction cst

pratiquement nulle.
- Un état final comprenant l'électron diffusé, I'atome ionisé et I'électron éjecté.

Le Hamiltonien est donné par :

H(F,t) = Ho (7) + V(r,t) (1-2-2)

H, décrit le mouvement individuel du projectile et de la cible et V représente leur

interaction.

Dans notre cas lorsque le temps t tend vers —o les deux corps sont indépendants et le
systéme est dans un état propre ‘I’(—oo) de H, vers lequel tend H(f,t). Au fur et a

mesure que le temps augmente, la distance entre les deux corps diminue, l'interaction
devient appréciable et le systéme est régit par I'équation (I-2-1) .



Aprés linteraction, le potentiel redevient négligeable. Les corps se séparent et I'état du
systéme peut étre désigné par ‘I’(+oo). On peut résumer la situation par le schéma suivant:

Hy —oo(t(—t
H={ Ho+V —to(t(to (1-2-3)
H'O t0<t<+00

oll on a considéré que le choc se produit entre —tg et tg .

a- PREPARATION DE L'ETAT INITIAL

Comme il a été décrit précédemment, les deux corps, projectile et cible sont trés €loignés

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

Ho = HOa + HOb (1-2-4)

ou Hy, et Hgp, sont respectivement le Hamiltonien du projectile et de la cible. L'équation

aux valeurs propres associée a Hy est :
Ho %i =Ei Xi (I-2-5)

ou y; est la fonction d'onde du systéme. Elle peut étre représentée approximativement par

e produit des fonctions d'onde de chaque particule:
Xi = Xa Xb (1-2-6)
%4 €t X Obéissent aux équations suivantes:

Hpa Xa = E\Xa
Hop xo = EpXb

(1-2-7)

La superposition de tous les états possibles qui sont des solutions de I'équation (I-2-5)
reste aussi un état propre du systéme; on peut donc écrire la solution sous la forme de
paquet d'onde®® qu'on note X;, défini par :



X; = [d* q; ¢° a2 A1, 82) % (1-2-8)

ou A est le poids des états propres ;.

Soit yg ('r’,t) la fonction d'onde qui décrit I'évolution dans le temps du systéme étudié.
L'équation de Schrodinger dépendante du temps:
in2y (£,0=H, v, (%1) (1-2-9)
5t VoY= o Yot

permet de représenter le comportement du systéme avant le choc, c'est a dire entre t = - ®©
jusqu'au t = - tg, & l'aide dela fonction:

vo(Rt)=e * X (1-2-10)

b- DESCRIPTION DE L'INTERACTION

On considére ici que les particules sont suffisamment proches. 1l y a interférence entre les
paquets d'ondes des deux particules et I'interaction commence® . Le Hamiltonien s'écrit :

H=Hy+V (1-2-11)

La fonction d'onde ¥ du systéme obéit I'équation (I-2-1) dont la solution peut étre

représentée par:

-itH

¥(f,t)=ce P (1-2-12)

oil ¢ est une constante d'intégration. A la limite t=-t,, ‘P(f,t)=\|/0 (f,t). On a donc a

partir de I'équation (I-2-10):
iH,t, it,H

¥(F,-ty)=¢e " X;=ce ?

qui nous permet d'écrire :
-iH(t+t,) iH,t,

P(rt)=e * e X K (1-2-13)
Considérons l'opérateur évolution U(t,—tg) qui est défini par :

10



iH,t -iH(t-t,) _iH,t,
U(t,-tg)=e ® ¢ » e " (1-2-14)
i1,
et qui décrit I'évolution du systéme tout au long de la collision (6) Letermee * décrit
son évolution entre les instants O et t; avec un Hamiltonien Hy et entre to et t avec H, et

finalement entre t et o ou le systéme continue son évolution avec Hy.

Remplagant (I-2-14) dans (I-2-13) ona :

-iHt
(i,t)=e * U(0,~t9)X; (1-2-15)
On pose (46)
r=0(0,ty) X; (I-2-16)
¥ devient
-illt
¥(f,t)=e & T (1-2-17)

La dérivée partielle de U(t,—to) par rapport a -t,  partir de I'équation (I-2-14) donne
une équation différentielle. En tenant compte de la condition U(t,t)=1, l'intégration de

cette derniére donne :

U(t,~tg)=1- %ftodt' ult, £ )vlY) (1-2-18)
Avec
iHt  —iH,t
V(t)=e * ve ? (1-2-19)

On peut réécrire I sous la forme :

r - Ll—% ﬂodt' u(o,1) v(t')]xi

. 0 iHt _iH,t
={1-— "e h h . -
1 hJ‘_‘odte Ve X; (1-2-20)

L

Considérons une base {\I’x} reprééentant I'ensemble de vecteurs propres de H telque

Hy,, =E, v, . Le développement de I" et de X; sur cette base donne :

r=> w, I (1-2-21)
A

et Xi=z WVa Xl()\.) - (1-2-22)
A
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Cette décomposition nous permet de raisonner en terme d'énergie, puisqu'on suppose que
y, et y; sont vecteurs propres de H avec respectivement comme valeurs propres E, et

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

D0 ' _i(E‘h—E")t'
-X(W)=-—[ dt'e (wr, VX;) (1-2-23)
1 i[Ei—El]to

=i l-e * ,VX; [-2-24
E E, (w2, VX;) (-2-24)

i[E:-E, ]t
La fonction € "  n'est pas définie & ty — —o & cause du caractére oscillatoire de
cette fonction. On introduit un terme d'amortissement e~ Tt suivant la méthode de Gell-

Mann et Goldberger(42) ce qui permet donc de donner une valeur finie des termes dc
I'équation (I-2-24). Si on tend n vers 0 on retrouvera alors l'expression de I . On définit

une fonction I’;‘(i n) qui généralise la solution I telle que :

0,=lim T (in) (1-2-25)
0 _

La contribution du terme en exponentiel de I'équation (I-2-24) est nulle™® du fait qu'on a
supposé que la contribution du potentiel d'interaction est négligeable avant l'instant -ty ou

commence le choc.

1

= m——— [T € 1-2-26
Ei+in—E;~ (Vl 1) ( )

I, (i m)=X;(3)

La somme sur tous les états possibles de I, et y; donne :

1

+———=VX (1-2-27)
E,+in-H

T (i n)=§£ vy, D(in) =X;

ou - est la fonction de Green associée a H.
E;+in-H

¢ - DESCRIPTION DE L'ETAT FINAL :

A T'état final on récupére un systéme composé ici de deux électrons et l'atome ionisé.
L'évolution au cours du temps de ce systéme est décrite comme dans I'équation (I-2-10) par
la fonction d'onde v (7,t) soit H'o son Hamiltonien. On a :

12



it ",

v,(F,t)=e? "y, (1-2-28)
avec ¢ solution de I'équation :
Hy %¢ = Eg X (1-2-29)

H'o a pour expression :
Hy=H-V (1-2-30)

ot V' est le potentiel d'interaction dans la phase finale, c'est a dire aprés le choc. On

pose:

B=E,+in-Hpet A=E;+in-H . (1-2-31)

La relation reliant les opérateurs A et B par :—1-——1— -1—(B—A)l permet d'écrire la
A B A B _

fonction de Green sous la forme :

1 = L oV — (1-2-32)
E,+in-H E;+in-Hj E,+in—-H

L'expression de I' devient :

r (i n)=X; +——_—1——. V+v'_—,1———v X, (1-2-33)
E;+in-Hj E;+in-H

On définit la matrice de transition T par :

T=V-V ——i— \' (1-2-34)
E, +in—-H
Et I" devient : ,
1
I (in)=Xi+———TX, (1-2-35)
( " Ej+in-Hp

A partir de I'équation (I-2-17) et en prenant la limite de T'(in) au voisinage de n=0 on
aboutit a une expression de ¥(,t) indépendante de t, et fonction de la matrice de
transition T qui sera par la suite reliée a la probabilité de transition et donc a la section

efficace.
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3- CALCUL DE LA SECTION EFFICACE.

I AL U D A e e

d'aprés I'équation (I-1-5) :
P.
Oisf =—I;L (1—3-])

Dans la suite toutes les expressions seront données en unités atomiques de Hartree, (e=1,
m, = 1, lerayon de Bohra=1et i = 1).

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

P, =|<\|l'o(f,t)| ‘P(f,t))lz. Elle peut étre refiée a la matrice T (voir appendice A) par la

relation:

I . F
P,.= (2 n)* & (E;-E()d (B, ‘Pf)ITifIZ"l\—',1 —%,|

ol V, et ¥, représentent respectivement les vitesses des particules incidente et cible dans

(1-3-2)

le repére lié au laboratoire. L'impulsion dans le systéme du centre de masses est donnée
par{46). '

Ki=(%-%,) (1-3-3)
La section efficace de transition devient, en utilisant les équations (I-3-1) et (I-3-2) :

oine= (2n)' Ki' 6 (B -Ef)8 (B, - By (1-3-4)

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

section efficace devient :

4 - 7 5 B 2
oine =(27)" K deb 8 (E; - Er) & (P, - Pr)|Ti (I-3-5)
K, étant limpulsion de I'¢lectron éjecté.
- SECTION EFFICACE DIFFERENTIELLE D'IONISATION :

4- SECTION EFFICACE DIFFERENTIELLE D IONISA 12270 <

A présent on est en mesure de définir les sections efficaces différentielles a partir de

I'équation (I-3-5) du paragraphe précédent :
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« Section efficace simplement différentielle :

Elle décrit pour une énergie donnée la distribution angulaire de I'électron aprés diffusion.
Elle est fonction de E; et de £, et est donnée par :

4o (ot k' [aK, K38 (Bi~E)8 (B-Bo)Tef -4
a0,

« Section efficace doublement différentielle :

Elle représente la distribution en énergie et en angle de I'¢lectron éjecté et diffusé elle cst
(68).

donnée par
Lo k1,5 (5 - TP (1-4-2)
dQy dEy
42
On peut également définir —d—g—-, ou la variation de I'énergie de I'électron diffusé
dQ, dE, v

est prise en compte, la section efficace doublement différentielle est une fonction de
I'énergie incidente, de I'énergie et de I'angle de sortie de l'un des deux électrons.
Expérimentalement on fixe deux parametres et on mesure la section efficace

doublement différentielle en fonction du troisiéme. Les deux détecteurs A et B operent

d’c

indépendamment en mode non-coincidence de fagon a obtenir ————— et
dQ, dEy

d%c . (68)
——————séparément par A et B respectivement™ ™ .
dQ, dE,

« Section efficace triplement différentielle :

La section efficace triplement différentielle est une fonction de tous les parametres
cinétiques de la collision, c'est a dire E;, E, ou E,, et les angles 0,, 0y, ainsi que le cas
d'une collision non coplanaire des angles @, et @y, (voir figure 2). Les indices a et b se
référent respectivement a l'électron projectile et a I'¢lectron atomique éjecté au cours du

choc ionisant.
La détection en coincidence des deux électrons émergeants conduit & la mesure de la
section efficace triplement différentielle, ce qui permet une comparaison directe de la

théorie et l'expérience.
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Le transfert dimpulsion défini par K = K; - K,, avec K; et K, les impulsions de I'¢lectron
incident et diffusé, joue un role trés important, il dépend de I'énergie incidente, diffusée et
de la direction de diffusion.

(1)

2
Si |K| est grand ( LS I*, on a dans ce cas K=K, ) on parle d'un choc binaire ",
2

I'électron incident est dévié suivant un grand angle de diffusion et avec une grande peric

d'énergie. Dans ce cas l'interaction entre l'ion et les €lectrons émergeants est faible.
Si |f(| 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 |K| n'est ni trés grand ni trés petit, I'électron éjecté sort avec une faible énergie et interagit

fortement avec l'ion.
La section efficace triplement différentielle est donnée par :

d3c
dQ,dQ, dE,

=(2n)* K'K, K, [Tyl (1-4-3)

b
N

Y

figure 2

eApproximation de Born ;

La matrice T définie par I'équation (I-2-34) peut étre développée de la maniére suivante :
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T=V+V ,1 ~V+V _1 RV S (1-4-4)
E;+im-Hj E;+in-Hy E;+in-H

L'approximation de Born(“) consiste a retenir le premier terme du développement, ce
traitement est surtout valable pour des électrons incidents suffisamment rapides relativement
aux électrons atomiques. L'amplitude de diffusion, ne tenant compte que du premier terme

de la série de Born, est donnée par:
Tie ={wi[V|ve) (1-4-5)

ou v, et y, représentent respectivement I'état initial et final du systéme. La contribution

du second terme de la série de Born 4 la section efficace est donnée par:

(‘D n— (0)+ in
ot K; est la quantité de mouvement du projectile, @, est I'énergie de I'état |n) et ©

_ 1 . _
fi, =4nzz“‘dq 3 (\yf|v|e'q?'\yn><e'qi\ynM\yf) n— 0 (1-4-6)
n q _Ki +2

I'énergie d'ionisation de I'¢électron cible.

5. CLASSIFICATION DES REACTIONS (e.2¢) SELON DES CONSIDERATIONS
CINEMATIQUES :

On peut classer les études des collisions ionisantes en deux catégories(sg): I'étude de la

structure et de la dynamique des cibles.

Dans la premiére catégorie on trouve les collisions symétriques coplanaires ou non pour
" lesquelles les 2 électrons sortent avec la méme énergie. Les expériences se font avec unc
énergie incidente intermédiaire, dans ces conditions le moment de transfert est grand et on
peut utiliser I'approximation impulsionelle qui consiste a décrire I'¢lectron éjecté par une
onde plane et négliger la contribution du potentiel nucléaire dans la section efficace (59’”).
Ceci permet de relier directement la densité d'impulsion(zs) de la couche de la cible ou se
o
dQ,dQ, dE,

également faible, est appelée la région de spectroscopie angulaire.

. Cette région, ou le moment de recul Q = K-K, est

produit l'ionisation a

Dans la seconde catégorie de travaux on place les collisions dites asymétriques ou les
énergies des électrons sortants sont trés différentes, le moment de transfert est petit,
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I'énergie incidente peut varier de I'énergie du seuil (Fournier-Lagarde et col 1984039)) a
quelques centaines d'eV (Ehrahrdt et al 1986(31)) pour atteindre des énergies supérieures a

8 keV (Lahmam Bennani et al 1984(61)).

La région des énergies du seuil est régie par la théorie de Wannier(ss) qui prédit que la
section efficace totale est proportionnelle a E" avec n=1.127 ou E est I'énergie résiduelle.

Dans la seconde région on détecte en coincidence les électrons sortants dans une géométrie
asymétrique coplanaire pour laquelle I'électron diffusé est rapide et sort sous un petit angle

alors que I'éjecté est lent et posséde une faible énergie.

Et finalement la région ou I'énergie incidente est trés grande, de l'ordre de keV. Dans ccs

conditions le moment de transfert devient trés faible, le processus (e,2e) devient équivalent
a un processus (v,e) I'énergie du photon v étant donnée par E; - E,, différence entre son

énergie initiale et aprés le choc. Nous citons dans ce domaine l'expérience réalisée par
Lahmam-Bennani et collaborateurs(m) concernant lionisation de I'hélium par impact
d'électrons de haute énergie (Eq =8 keV).

6- ETUDE DE L'EFFET D'ECHANGE DANS LE CAS DE L'HYDROGENE ET DU
LITHIUM :

L'ionisation simple d'un atome par impact électronique donne lieu a un état final du systcme
constitué par I'atome ionisé et deux électrons, l'un diffusé et l'autre éjecté. Dans le cas
asymétrique le premier électron est rapide et le deuxiéme est lent et l'effet d'échange li¢ a
Iindiscernabilit¢ des électrons peut étre négligés. Dans le cas symétrique les électrons
émergent avec la méme énergie et l'effet d'échange est important.

Dans le cas ou I'électron incident et l'atome sont non polarisés, deux cas se présentent.
L'électron incident et I'électron atomique peuvent avoir des spins paralléles ou antiparalléles.

La situation peut étre schématisée par :

I et+AL—> At +et+el (1)
S At+el+et (2)
1T etT+AT—> A Y +el +e?
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Ou le symbole T ou | est associé aux deux fonctions de spin o et f, dont les valeurs
. , 1 1
propres sont égales a 2 ou 2

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

antisymétrique par rapport a I'échange de deux électrons.

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

de spin antisymétrique des deux électrons est :
1
xa = 5 [oa) B(b) ~o(b) B(a)] (1-6-1)

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

globales initiale et finale sont :

\I/
\l/

[wilKi 7% ) + wilRi,Fos ) xa (1-6-2)
[\Vf rb)"‘\l’i(Ka,rb;Kb’fa)]XA - (1-6-3)

On note 'amplitude de diffusion T(1), & partir de I'équation (I-4-5) on peut écrire:

|V(fb,fa)|\yf("a,fa;l‘(b,fb»] (1-6-4)

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 :

p= (‘Vi(Ki’fa;fb)lv(faafb)l\Vf(Kaafa;Kb,?b» (1-6-5)

L'amplitude d'échange est définie par :

q=<Wi(Ki,-fa;?b)|V(fbafa Wwe(Ka,To; Koo Ta)) (1-6-6)

19



Les deux amplitudes sont reliées par la relation de Peterkop(72) -p(Ry,Ka)=q(K, Ky)
Donc TG =|p+ q’ (1-6-7)

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

symétrique.

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

%s = a(a) o(b) (1-6-8(a))
1s = B(a) B(b) (1-6-8(b))
s = 75 [08) B(6) () Ba)] (1-6-8(c))

La fonction d'onde orbitale dans ce cas est antisymétrique par échange:
A 7 3 T e — -
vi =["’f(Ka’?a;Kb’fb)" vi(Rq, o Ko, %)] 1s - (1-6-10)
L'élément de matrice T s'écrit alors:

T=p—-q (I-6-11)

Dans une expérience ou les électrons ne sont pas polarisés, chacune des quatre
combinaisons de spin posséde la méme probabilité. On peut donc écrire:

2 2
|T|2=|p+q| +43|p_q| (1-6-12)
t,
do 4 K, K 1 2 3 )
_—=(2 —~g b [ 2 AT N
40, O, dE - (27) K, [4|P+ql +7lp ql] (1-6-13)

L'amplitude de diffusion du singulet |p +q|2 correspond a l'état de spin total S=0 et |p— q|2

correspond au spin S=1.
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Expérimentalement on mesure la section efficace différentielle pour un électron et une cible
(98)

initialement polarisés sans tenir compte de la polarisation des électrons a la sortie
On peut dans ce cas définir un paramétre d'antisymétrie définie par :

_ a3(0)-o*(1)
S P03 () (619

qui permet d'estimer limportance de chaque type de polarisation. La notation
¢(0) ou o3(1) signifie qu'il s'agit de la section efficace dans le cas ou le spin total est nul

ou est égal a 1.
Pour un processus ou seul le cas singulet est observé A=1, alors que pour un processus

purement triplet A=—%.

Dans le cas d'une collision symétrique ot le moment de trafsfert 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 antiparalléles ce qui implique une collision
purement singulet. Dans ces conditions p=q et l'amplitude de diffusion directe est faible.

7- CONCLUSION :

Dans ce chapitre nous avons traité l'ionisation simple par impact électronique. Le probléme
de détermination des éléments de la matrice de transition T est simplifié en considérant
I'approximation de premier ordre de T. Nous avons obtenu son expression pour le cas ou

I'état final serait constitué de deux électrons non polarisés.
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CHAPITRE II SEPARATION APPROCHEE DES MOUVEMENTS
D'UN SYTEME A TROIS CORPS ET DETERMINATION
DE LA FONCTION D'ONDE DU DOUBLE CONTINUUM

Dans le chapitre précédent nous avons vu que la description de I'état initial et I'état final d'un
systéme cible-projectile par des fonctions d'ondes solutions de I'équation de Schrodinger
indépendante du temps, était nécessaire pour la détermination de la section efficace. Dans
I'état initial le projectile et I'atome peuvent étre considérés comme un systéme a deux corps
pour lequel une description appropriée est possible & trouver. Dans I'état final par contre ou
lNonisation de l'atome par impact électronique conduit a un systéme a trois corps cn

interaction coulombienne, I'équation de Schrodinger n'a pas de solution exacte.

Pour surmonter les difficultés de ce probléme plusieurs modeéles ont été proposés dans le
cadre de I'approximation de Born, utilisant des combinaisons simples soit d'ondes 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'orbitales

appropriées, donnent des résultats satisfaisants.

Nous allons de notre coté suivre un autre chemin qui consiste a trouver une description
approchée du double continuum par des fonctions corrélées. Ce chemin a été tracé par
plusieurs chercheurs. Ainsi, dés 1980 Garibotti et Miraglia (1) ont proposé des fonctions
corrélées dans le calcul de la section efficace différentielle double (DDCS) de collision avec
des projectiles lourds. En 1983 Godunov®@) et al ont utilisé la méme fonction d'onde pour
des collisions a impact protonique. En 1989 Brauner, Briggs et Klar(”’m) ont proposé une
approche différente pour trouver l'expression de cette fonction d'onde, utilisée ensuite dans
le calcul de la section efficace triplement différentielle lors d'impacts ionisants.

Dans ce chapitre nous présentons une solution approchée basée sur la méthode de
Pluvinage(75’76) du probléme des deux électrons sortant et lion. Dans un premier temps
nous exprimons le Hamiltonien H du systéme en terme des coordonnées du centre de
masses dont le mouvement est indépendant du mouvement relatif, et les 6 coordonnées
relatives (coordonnées de Jacobi) (10). Dans un deuxiéme temps nous donnons la fonction
d'onde d'essai obtenue pour le double continuum par une méthode analogue a celle utilisée
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par Brauner, Briggs et Klar (1316) et qui satisfait les conditions aux limites exigées par
linteraction coulombienne. Enfin nous présentons les problémes liés & la normalisation de

cette fonction d'onde.

1- MOUVEMENT DES PARTICULES DANS LE SYSTEME DU CENTRE DE
MASSES :

Considérons la réaction suivante :

e +A—>A ' +e +e

ou A représente I'atome neutre.
Soient m;, m, et ms, les masses respectives du projectile (qui est ici un électron), de

I'électron atomique et de l'ion, Py, P, et P, leurs coordonnées dans un repére galiléen. Le

Hamiltonien du systéme s'écrit :

H=3-2_-%24+ T (-1-1)

Z est la charge du noyau de la cible, r, et r, sont respectivement la distance entre le noyau
et le projectile et le noyau et I'électron (voir fig. 2). X décrit le mouvement des particules en

I'absence de toutes interactions:

&2 52 <2
Vo, ) Vo, ) Vo,

2m; 2m, 2my

X =- (11-1-2)

ﬁ‘z,i représente l'opérateur de Laplace opérant en terme de p;. Si on traite les particules,
projectile, noyau et électron de la méme fagon on peut faire les arrangements suivants
1+(2+3) , 2+(1+3) ou 3+(1+2), ou 1, 2, 3 représentent respectivement le projectile,
I'électron et le noyau. La notation i+(j+k) signifie que les particules (j , k) sont lies alors
que i est libre. On ne traite dans ce qui suit que le premier arrangement. Introduisons les

variables %, R par :

B =Py -P3 _ (11-1-3)
R=m2p2+m3p3 (11_1_4)
m, +mj

% devient(6Y) :
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B Y

X=- - I1-1-5
2(m2+m3) 2m23 2m1 ( )
Ou m,; est donnée par :
My My
My =—""—— 1-1-6
E R — ( )
Faisant un nouveau changement de variable :
R;=R-p (111-1-7)
_. (m,+my)R+mp
i =( 2 3) 1P (I1-1-8)
my + m, + my
% devient alors : /
_ V2. Vi, V%{,
¥ = I TE (11-1-9)
2(m, +m, +my) 2my  2M,
my (m, +m :
Ou M, =—‘(—2———ﬁ - (11-1-10)

ml+m2 +m3

=l

3
1 1

figure 2

Le premier terme de (II-1-9) décrit le mouvement d'une particule de masse (m; +m; + m;),

qui correspond donc au mouvement du centre de masses en l'absence d'un champ extérieur.
¥ devient, dans le systéme de centre de masses :
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P L (11-1-11)

ou (%,,R;) définit un groupe de coordonnées de Jacobi.

De la méme fagon si on traite les arrangements 2+(143) et 3+(1+2) on peut définir deux
autres groupes de coordonnées (f2,R3)et (%, R,) (voir fig.2). X s'exprime dans chacun des

deux systémes par:

_ Vi W,
%_--Z_——-ETVI_ (Il-l-l2)
myp 3
vz Vi
=i h - R, (11-1-13)
mg3 M,

m;,,M,, m;3 et M, sont définies dans l'appendice (C).

Les moments conjugués relatifs a chaque groupe de coordonnées de Jacobi (H.R)) ,
(T2, R3) et (,R;) sont respectivement (k,.K}), (kyz,Kj) et (k;,K;). On peut passer
d'un groupe de coordonnées a I'autre par des relations de transformation (voir appendice C).

L'énergie cinétique totale du systéme dans le centre de masse est :

2 2 2 2 2 2
Ky ke ki K3 _ ki, K2 (11-1-14)
2Ml 2m23 2m12 2M3 2m13 2M2

E

2- LA _METHODE DE PLUVINAGE POUR DES SYSTEMES A_DEUX

—

ELECTRONS ACTIFS:

L'équation de Schrédinger du systéme aprés le choc est semblable a celle des atomes a 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 de
Pluvinage(75’76) que nous adoptons a l'avantage de prendre en considération la corrélation

électronique et ne pas étre une méthode variationnelle.

La détermination de la fonction d'onde d'un systéme 2 deux électrons nécessite la résolution

de I'équation de Schrodinger suivante:

1 Z Z, 1]e_ g
[—7(A5+A5)—H—E+}E‘]®—E¢ (H'z'l)
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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 @, et @ qui sont solutions des équations suivantes:

[“%(Ar. +Ag)- ;Zl- - %]fbn =E® (11-2-2)
1 1
[— *2'(Ar. +4y) +E2_](D2 =E; (11-2-3)

Remplace @ par le produit ®;®; dans (II-2-1) et en utilisant (11-2-2) et (II-2-3) on obtient
1 z 7 1
——(A. +A, )-2-Z4+— D =(E,+E;)®P-[{V, +V (D o 11-2-4
o, va)-Z- Lo fomermpo [0 o]0, v )m] 020
Pluvinage a proposé de prendre:

(%, + 9, ) (¥, + ¥, )0, )= 20, (11-2-5)

qui permet d'écrire E=E, + E;-A

Cette procédure est trés bien adaptée a notre probléme & laquelle nous ajoutons une

correction supplémentaire que nous présentons plus bas.

3. APPLICATION DE LA METHODE DE PLUVINAGE AU DOUBLE
CONTINUUM:

Soit ¥, la fonction d'onde de I'état final. Elle satisfait I'équation de Schrédinger associée au
Hamiltonien ¥ défini par I'équation (II-1-1). Dans le groupe de coordonnées (T ,R,) ona:

[%—5—-Z—+—] ¥.=E; ¥, (11-3-1)
n n I

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

produit de trois termes:
(fl,fz) ﬁ(fl,fz) (flz,ﬁs) X(fz,ﬁx) (11-3-2)
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£ et  satisfont comme il a été présenté dans (11-2-2) et (11-2-3) les équations :

(%_E_E)ngrg (11-3-3)

n n

ou l'interaction entre les deux électrons n'est pas prise en compte et

{% ——1——) v=E ¢y (11-3-4)

Ifz"i:ll

qui ne tient compte que de linteraction entre les deux électrons. La fonction x cst
déterminée en remplagant ¥, par son expression (11-3-2) dans I'équation (11-3-1).

» Résolution de I'équation (I1[-3-3)

En partant de l'expression de ¥ donnée par (1I-1-1 1) et en utilisant les relations de passage

de ('r‘z,l_ll) a (fl,ﬁz) (voir appendice C) on obtient:

R;=-cR, +(1-cb)F (11-3-5)

ou ¢ est donnée par :

m
c=—T2 _ etp=—01
ms +m, my +mj
En remarquant que m, =m, <<m;, (11-3-6)
nous écrivons :
Ry=7 + 0(-’"—2) | (11-3-7)
m;

L'équation (I1-3-3) devient alors en unités atomiques:

v: v oz z g
¥ _Yu £ ‘Ll E 11-3-8
[ 2 2 1 5=E& ( )
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On aboutit a une équation qui décrit un mouvement semblable a celui de deux particules
indépendantes. £ peut donc s'écrire comme le produit de deux fonctions qui dépendent
respectivement des variables 7, et ,. Chacune de ces fonctions est solution de I'équation de

Schrodinger a une particule dans un potentiel coulombien. Pour le cas des énergies positives

elles prennent la forme des ondes coulombiennes.

&(7,%) =(27t)_% ekt r(1-ioy)e ™M/ 1F1(i0ll,1,‘i(k1 n +k, f1))
x(2 n)‘% ekt r(1-ia,) e ™% Flioy,L-ilk, n+ky % (11-3-9)
1

ou T représente les fonctions Gamma habituelles et F, la fonction hypergéométrique

confluente, avec:

oy = ——KE- (I13-10)
: .
yA
Oy = —— 1I-3-11
2=7%, ( )

 Résolution de I'équation (11-3-4)

Reprenons maintenant I'équation (11-2-4) et prenons pour X I'expression (11-1-12) :

v VR 1
- - +~__ v=E vy (11-3-12)

Cette équation décrit le mouvement d'une particule libre de coordonnées R, et de masse

. . . 1 , .
M. et d'une particule de coordonnées T dans un champ coulombien — avec une energie
3 12 p -
12

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

coulombienne :

\V(fnz,ﬁs)=(2 75)-3/2 eiKiRs

(2 n)—% ei E'z h r(l -1 0L3) Q-n %,/2 F(l 0L3,1,—i(k12 N2 + El2 ?IZ)) (11-3-13)

avec o3 = L ' (11-3-14)

k12
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ki, peut étre exprimé en fonction de k, et de ky en utilisant les relations (C8) et (C10) et
en supposant toujours que m; = my <<y (voir appendice C)

iy =22 > S (I1-3-15)

Il nous reste a déterminer la valeur de la fonction g, pour cela reprenons l'équation (1I-3-1)
ot on a remplacé ¥ par I'équation (1I-1-11). On remplace Y, par sa valeur (équation (11-3-

2)) on obtient:

1 V%X_ 1 V%z,x_Ef 1 Vrz&§,l\|/+§rz&,§,1x+vn\y§nx
2my; X 2Mp % my3| & W E X voox

1 [Vr & VR v VR EVR X VR WVRY 1( Z Z)
. 1 ) + 1 1 + [} 1 +__ x____
Ml[a ey Ty x| BT
1 1 _
+-—(x—_ _)—o (113-16)
v n-—n

En utilisant les relations (1I-3-3) et (II-3-4) on obtient:

[ 1 V%X 1 V%"X—E) 1[§n§§5w+ﬁnﬁﬁrzx+§,z\uf7rzx]

T2my; x 2Mi X “my| v £ X v
1 [Vr & VR v Vr E VR X Ve W VR X

ot \ 1 + ! ' + } 1 +E +E =0 11'3'17
Mn[ & v & X Voo o ( :

D'aprés les équations (11-3-9) et (11-3-13) on peut écrire:

1F|(i o3+ 1,2,—i(k|2 n2 + Elz ﬁz))

v iky + o3 ]Fl(i a3’1’—i(k12 - +E12 ?‘12)) Vr,(kIZ n2 +kjp2 rlz) (11-3-18)
VRY _ _—L‘K . 1Fl(i a3 +1,2,-'—i(k12 n2 +ki2 flz)) - . .

v = v = lk) + 03 lFl(l a3’]’—i(k12 i +E|2 'flz)) Vr.(kIZ N2 +k12 r|2) (H 3 19)
_?_r,é_ o 1F1(i oy + 1,2,—i(k2 rn+ Ez fz)) - . ‘

£ =iky +a) lFl(i az’l,-—i(kz " +E2 ?2)) Vr,(kZ rn +ks rz) (11-3-20)

v 1F1(i o + 1,2,-i(k1 n+ El ﬁ))

lFl(i al,l,—i(kl n+k i"l)) Vr'(kl n+ki fl) (11-3-21)

VRV ik oy
v

L'approximation :
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1F,(i a; +1,2,-i(k; 1, +K; 'f)) . o
Fili o, 1,-ilk; 1 +; 7)) o (11-3-22)

nous permet de réécrire I'équation (II-3-17) sous la forme :

< ~
1 Vo Vx 1 Vi %

- i ~-Er |- k3 +2ik

{ 2myy X 2M; % f) m23[ 27y x

1 12 o 6|'| X — V
—or| K 2k E +E, =0 (11-3-23)
1
"2 k2
En faisant l'approximation E= +—2— on peut dire que la solution de cette ¢quation
est: )
x= e—iszz-ille, o (11-3-24)

La relation ky, fi; +K; Ry = K, R, +k =k, i, +K, R, (appendice C) et les relations (II-
3-9), (II-3-13)et (II-3-24) permettent finalement d'aboutir a l'expression de la fonction

d'onde normalisée :

\P = (27()—% eir(lf' r(l—ia )e_na'/z 1F](ial,1,—i(kl n +E1 i:l))
(2 TC) /2 el k b r(l"l (12) 1\:(!.2/2 ]Fl(i az,l,—i(kz 153 +E2 ?2))
Xr(l -ia )e_ @,/2 lFl(l a3,1,—i(k12 )] + 1212 fn)) (11-3-25)
On peut écrire ¥ sous une forme plus condensée :

3

‘*’r(fl,fz)=l—l‘l"(f l_cl,a,,e) _ (11-3-26)
i=1
D 2 N
T Tk T ks ki
avec : 3 (11-3-27)
81—-82—1 ,83=0 -3=f2——fl E3=k2;kl
3, I
et ‘P(,,k,,aj, -)=(21t) e 2 l'(l—la Fl(laj, [rk +rkj]) (11-3.28)
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4- NORMALISATION DANS UNE BOITE DE LA FONCTION DU DOUBLE
CONTINUUM:

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

calculer sa norme. Pour palier a ce probléme on suppose, comme pour la normalisation de
I'onde plane, qu'on intégre sur un volume V, fini. Le traitement du probleme normalisation

fera l'objet de ce paragraphe.

La norme de la fonction ¥y est donnée par :
. - R ' et '
(% | %) = [d7 dR [T K oorg,0 )¢ (7K, ane;) (11-4.1)
On introduit deux nouvelles intégrales en partant de la fonction d.

(¥ |¥) = (2n) 3jdp[‘[jd P wi( r,,kj,a,,aj)\yi'(rj,ﬁ'j,a'j,ej) ©(11-4-2)

Le praduit porte sur trois mtegrales indépendantes qu'on peut calculer en multipliant les
—Xl'j
avec x—0 et en dérivant par rapport a x. Ceci veut

termes de chaque intégrale par
T
dire qu'on peut réécrire le terme du produit sous la forme :

. d
GJ =—ll_l’:loa';c_i IJ (11-4-3)

L'expression de C; est donnée dans I'appendice D et I;est donnée par :
1= [an T i 1 [k, D) i 1, i + ek at-a-a)

Le développement de la fonctlon hypergéométrique sous sa forme intégrale (M.
Abramowitz and I. A. Stegun) nous permet de réécrire I; sousla forme :

1 iot;-1 oL |a -1
I, = dt [ dty 697 (1-4) "%t (1-t,)™ gty ty)
I Blioy;, 1 -iot;)B{-iatj, 1 +ict)) j e v ’ b

(11-4-5)
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ou g(t;,1, )est une intégrale sur T; et qui donne une ex ression qui dépend de t; et t5. I; se
g\ g j p q p | 2-1j

réduit a une fonction hypergéométrique ,F telle que:

_ L . , -od
[ = 2me ™%y 7% (o 1 B) ‘“izF[ia-,—ia-,l,l—M) (11-4-6)
: T v(ap)

La dérivée de I; par rapport a x permet d'écrire G; sous la forme d'une somme de deux

termes :

Gj = Gjl +Gj2. (11-4-7)

L'intégrale sur p montre que le premier terme a pour valeur (211',)3, alors que le deuxiéme
est négligeable (voir appendice D). Ce qui nous permet d'écrire: (Wr|¥r)=1.

5) CONCLUSION

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 a ce jour
la solution approchée la mieux adaptée a I'étude du probléme d'ionisation simple et
double(8’55’56) car elle contient intrinséquement 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'ION ISATION
PAR IMPACT ELECTRONIQUE DE L'HYDROGENE (1S ET 2S)

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
INonisation d'un atome par un électron. Depuis son utilisation pour la premiére fois par
Brauner et collaborateurs (13’16)(1989) pour le calcul de la section efficace triplement
différentielle d'ionisation de I'atome d'hydrogéne par un électron, d'autres travaux ont
suivi. Ainsi Berakdar et collaborateurs (1990) (8 ont confirmé limportance de la
corrélation entre différentes particules émergentes. La corrélation est encore plus
importante lorsqu'on considére les domaines d'énergies moyennes ou faibles ('2), qui sont
convenablement décrit par ce type de fonction d'onde. En 1991 Brauner et collaborateurs
(14) ont appliqué cette fonction d'onde au probléme de l'ionisation de I'atome d'hydrogéne
par un positron. Ils ont montré que l'existence de la corrélation implique une divergence
de la section efficace dans le cas ot le projectile et I'électron sortent avec la méme énergie
et dans la méme direction, alors que cette section efficace s'annule dans les mémes
conditions si le projectile est un électron. Ce type de fonction a été également utilisé lors
de I'étude de lionisation simple de I'Hélium par un électron (15), par un proton et un
antiproton (") Joulakian et collaborateurs l'ont appliqué & la double ionisation de I'hélium
(55.56) prenant pour ['état fondamental des fonctions d'onde de type Hylleraas(ﬂ).
L'ionisation des gaz rares a été également étudiée utilisant la fonction d'onde BBK pour

’ . 7 . ’ 34 ’ 2 49
décrire la corrélation entre les électrons ejectes( B ).

Le but principal de notre étude dans ce chapitre est d'étendre l'application de cettc
fonction 2 l'ionisation de 'ydrogéne dans son état métastable (2s), ceci étant un premier

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

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

La comparaison entre les résultats théoriques et les mesures de sections efficaces
différentielles d'ionisation en coincidence représente un test pour les différents modeles.
Le probléme est simplifié quand on considére lionisation de I'hydrogéne puisque la
fonction d'onde de I'état fondamental est exactement connue, ce qui n'est pas le cas pour
I'état final (systéme a trois corps). Plusieurs modéles ont été proposés pour tenir comptce
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de l'interaction coulombienne entre les particules chargées. La seconde approximation de
Born, qui introduit le deuxiéme terme de la série de Born (équation (I-4-4)), considére
que dans un premier temps I'atome est excité a un état intermédiaire E,. L'électron
incident transfert un moment K ~K, et dans un deuxiéme temps lorsque l'atome est
ionisé, I'électron atomique est éjecté avec un moment K, . Puisqu'on ne peut détecter que
I'électron éjecté aprés ionisation il faut sommer sur tous les états intermédiaires et intégrer
sur tous les moments K. Pour une simplification Byron et al(zo)(1980) ont proposé une
approximation (simplified second Born (SB2)) qui consiste a remplacer I'énergie E, par
une énergie moyenne W ce qui permet de faire la somme sur les états intermédiaires
grice a la relation de fermeture. Le troisieme terme de la série de Born est difficile a
calculer. Une approximation appelée (EBS) proposée par Byron et al?2) (1983) consiste
a remplacer ce troisiéme terme par I'amplitude de Glauber. Ils ont montré@23) que ce
terme est faible dans le cas de lionisation de I'hydrogéne avec un faible moment de
transfert. La prise en compte des autres termes de la série de Born devient de plus en plus
difficile, l'approximation de Glauber modifiée ou EBS'(3’4’53) pérmet de le faire. Curran et
al (1987)(27) ont modifié I'état initial dans le cadre de I'approximation CPC (coupled
pseudostate calculation). Ces différentes approximations donnent plus ou moins bons
accords avec les expériences qui ont été faites dans ce domaine, parmi lesquelles nous
citons celle de Weigold et al (1977)(92), Lohman et al(1984)(65), Ehrhardt et al

(1985)(39),

-a- Modéle théorique

La section efficace différentielle par rapport aux angles solides des deux électrons sortant

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

d3G K, K,
oo ] u-1-n

T

' est I'élément de matrice T, il est donné par :

1 3
ITef? =~|p+af* +lp-af’ (111-1-2)
4 4

ou p est 'amplitude de diffusion directe et q l'amplitude de diffusion d'échange. Elles sont
reliées par la relation : p(R, &,)=q(K,.K,).

avec:  p={ve(H.BIVIvi(%,%)) | (I11-1-3)
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Dans la situation o le projectile posséde une vitesse supérieure a celle des particules de
la cible tout phénoméne d'échange entre lui et I'électron atomique peut étre exclu. La

fonction d'onde du systéme peut donc étre donnée par:

- 1 iR, -
wili, B)= We“‘-"- 0y(7) (111-1-4)

®,(%,) est la fonction d'onde de I'¢lectron dans I'état fondamental 1s, elle est donnée par:

o

-
D(R) == I-1-5
ls(Q) \/;t- ( )
La fonction d'onde de I'état final est donnée par:
we(i ) =MeFh By (5, 7) (11-1-6)
avec _
a, o o,
-3 . . : -t —moE omet
M=(2x) I(1-io ) T(1-icy ) T(1-icts)e 2e 2e 2 (H1-1-7)
et:
X(flafz)lel[ialyl,_i(Kl i +K fl)] x (111-1-8)

lFl[iaz,l,—i(Kz fz +K2 l'z)] X
lFl[iaz,l,—i(Ks B +K; le)]

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

et I'électron atomique d'autre part. Pour I'hydrogéne :

V=—-!-+-:—1'_'_— (111-1-9)
i Ifz - fll

Ainsi on peut décomposer p en deux termes :

P=p1 tPp2
avec
Py =<\l/f(fl’?2)_;\l’i(fl:f2)> (I11-1-10)
et
pa=(we (R, B)—=lvi(7, %)) . (II-1-11)
I -5

Le développement de p, donne :
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3 o . :
1 M.J’drln Py iR T eRiE 5 *(7,5)eiR e (11-1-12)

P =_(21l:)2\/_2_

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

suivante:

W(KlaKZaKIhpl:pZa)"laA'Z:KZ’al:abaS):

3
'('i_r‘ r' 1F1[—ia1,l,i(Kl T+Kl r)]e
r

iR, TP 70,

1F1 [—l oy, l,l (Kz T +K2 l")] e—iKz i"_if)z A X

lFl [—l a3,1’i (K:; (? +7')+ Kba |f + _l:l|)] e—x’lh’f'l (111-1 -13)

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

_fl =T
-1:2 = —-f'
Dir,t
on aura alors d° 1, = —(—l——ﬁ drd’r
D(r,r)
Dir,r ) ) .
oix—(—l—z—) est le jacobien de la transformation.
D(r,r') :

Pour calculer le jacobien on exprime T, , T et T' en fonction des coordonnées

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

2__ M W(Ki,~Ra,R3,-Ki,0,01,02,03,0,1,0) (I11-1-14)

1= (2 n)zx/_2_

de la méme fagon on peut calculer p,.

3 oo oo a .
47N g3, e KT giKet g *(7,5)e! ST e (1T1-1-15)

Le changement de variable
T= —l:l - -l:2
f'= fz

nous permet, de la méme maniére que pour p, d'exprimer p, en fonction de W. Ainsi :
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oM W(-K3,K5, K, K3 +K; - K, K, ~K;,03,05,01,0,1,0) (111-1-16)

P2 =
V2(2x)*
Finalement on peut écrire en utilisant les équations (I11-1-13) et (I1I-1-15) sous la forme :

1 . . . o S
p=————M WIK 1_K ,K ,—K',oya , &g, A 7011:0
ﬁ(Zn)z [ ( 1 2553 i 1,%42,%3 )

~W(-K3,K;5,K, K3 +K; -

-

~

iiKI_Ki)a3aa2:a’la011’0)] (111'1'17)

q peut étre calculé & partir de p en changeant K, en K, et inversement.

W peut étre ramené (voir appendice E) a la forme :

T, ina,_e—ina,
W(Kl,Kz,K‘_;,Pl,Pz,xl,x,z,)\g,al,(12,(13):1()(=0)+———£—'_—_X
) i
. & iy 1y =
LwdyHeye (1(x)-1(x = 0)) (I11-1-18)
ou X =
1+¢’
et
9 » . —iat, ~iat,
1(x) = (4t = [L¥[_© |
9%, 0P 0 C \C+A, C+A,
(111-1-19)

x,F | —ia,,—ia,,1 A A; —BC
2 T2 (A +C)(A, +C)

avec B3 = A3 —i K3 X, A}, A, Bet C étant donnés dans l'appendice E.
La détermination de I(x) nécessite la dérivation par rapport a A, et B3 que nous

effectuons en suivant la procédure développée par Joulakian et al 67 On pose :

1(c a+n C b+n
D“zﬁ(ﬁ_,) (E) 2Fi(a+n,b+n,c+n,z) (111-1-20)

dans notre cas n=0, a=—ia;, b=-ia,, d;=C+A;, dy=C+A,, Z=1 et
142

d3 =Al AZ—BC.

En utilisant la relation :
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—a%zFl(a+n,b+n,c+n,z(7\.)) = 2(1),F(a+n+1b+n+Lctn+1,2(2)) (I-1-21)

nous pouvons €crire :

%D—" = 0(0,3) D, +(0,3) D, (I11-1-22)
3

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

rapport a B.

agj D [a‘;g’;") +00,3) Q(0,2):| D +[9(0,3)13(0,2)+§%(£—;—3—)+3(0’3)Q("2)} D,

x$(0,3)(1,2) D, (11-1-23)

Les expressions de Qfi, ), B(i, j)et de leurs dérivées sont données dans l'appendice E.

-b- RESULTATS ET INTERPRETATIONS :

La section efficace différentielle, pour une valeur d'énergie incidente déterminée, dépend
de quatre paramétres indépendants, les deux angles polaires 6, et 0,, I'angle azimutal ¢,
et I'énergie d'éjection E,. Le plan formé par les vecteurs K, et K, est pris comme

référence (fig. 2 du chap. I).

L'étude de l'ionisation peut étre faite en variant un ou plusieurs de ces paramétres. Les
courbes représentant la variation de la section efficace en fonction de l'angle d'éjection
représentent deux maximums. Le premier dans la direction du moment du transfert
k = K, - K, est appelé pic binaire et le second dans la direction opposée est appelé pic dc
recul. La figure (I1I-1-1) représente la section efficace différentielle ou (cs5 ,0,5,9,) sont
pris comme coordonnées polaires. L'énergie incidente est fixée a 250eV, et I'électron
éjecté sort avec une énergie de SeV. L'angle de diffusion 6;=3°. Notons que le maximum
de la courbe se trouve dans le plan formé par K; et K, cest & dire pour ¢,=0°.

Les figures (I1I-1-2) et (III-1-3) représentent la section efficace en coordonnées polaires
(o‘S ,0,) en fonction de l'angle de I'électron éjecté. L'énergie incidente est de 54 .4eV et
I'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  direction de transfert
n'est pas vérifiée. Remarquons que I'amplitude de la section efficace diminue quand 6,
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augmente. La comparaison avec l'expérience de Schlemmer et al et Ehrhardt et al montre

un bon accord entre les résultats.

Les figures (I1I-1-4) et (III-1-5) représentent également la section efficace en fonction de
0, en coordonnées polaires dans une géométrie coplanaire. L'énergie incidente est
E;=150 eV, l'énergie éjectée est E;= 3eV. L'angle de diffusion a successivement pour
valeurs 4 et 16°. On remarque également ici un trés 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  la force d’oscillateur généralisée.

Les figures (I1I-1-6), (11I-1-7) et (I11-1-8) sont semblables aux figures (111-1-4) et (I11-1-
5) mais ici I'énergie de I'électron éjecté est fixée 4 5 eV et 6,=4, 10 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-1-3) et (I1I-1-8) montrent que la
section efficace augmente avec I'énergie incidente lorsqu'on fixe tous les autres

paramétres de la collision.

La figure (III-1-9) représente la variation de la section efficace différentielle en fonction
des énergies des électrons éjecté et diffusé pour un angle de diffusion de 5° et un angle
d'¢jection de 285°. Le maximum de la courbe se trouve dans la région des énergies
moyennes (E,est de l'ordre de 200 eV) et lorsque E, est faible.

Les figures (1II-1-10), (III-1-11) et (I11-1-12) représentent la variation de la section
efficace en fonction de l'angle de I'électron éjecté. Son énergie est légérement plus grande
que les précédentes E,= 50eV. 0; prend successivement pour valeurs 15, -20 et -25°.
L'accord est trés bon avec l'expérience de Weigold et al(”) (1977) moyennant unc
constante de normalisation. On peut remarquer la disparition du pic de recul, 'amplitude
du pic binaire diminue quand 6, augmente.

Ceci est également visible dans les -figures (I11-1-13) et (I1I-1-14) qui représentent la
section efficace en fonction de I'angle de diffusion pour E;=150 eV et 6, = -60 et 150°

successivement. Le maximum de la courbe se trouve dans la région des angles de
diffusion trés faibles et diminue de part et d'autre de ces valeurs. Nos résultats sont
comparés aux résultats expérimentaux de Schlemmer et Ehrhardt®9 et a ceux obtenus

par la méthode des états couplés de Curran et alm).
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Nous avons systématiquement étudié linfluence de I'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-1-15) représente la variation de la section efficace en
fonction de l'angle 6, dans le cas d'une diffusion asymétrique. L'énergie incidente est de
54.4 eV, l'énergie de I'électron éjecté est de 5 eV, I'angle de diffusion est fixé a 10 degrés.
La courbe en ligne continue représente le résultat d'un calcul qui tient compte dc
I'échange et celle en ligne discontinue celui qui ne tient pas. La comparaison entre les
deux courbes montre qu'il y a une légére différence au niveau des maximums, c'est a 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©®%),

En haute énergie incidente le modéle BBK tend vers le modéle Projected Coulomb Wave
First Born Approximation (PCWFBA), La figure (111-1-16) confirme ce résultat. Nous
avons pris pour valeur de I'énergie incidente E;=5500eV, celle de I'électron éjecte est
E,=5eV et celle de I'angle de diffusion est 9,=0.35°. L'accord entre les deux résultats est
quasiment parfait. A plus faible énergie, la corrélation entre les €électrons émergents est
plus forte, le modéle CPWFBA n'en tient pas compte, au contraire le modéle BBK le fait,
il donne donc des résultats plus proche de I'expérience. Nous avons fait une comparaison
(figure (11I-1-17)) entre les deux modéles dans le cas ou la valeur de I'énergie incidente
est Ej=50eV, l'électron éjecté & pour énergie E;=5eV et le diffusé sort dans la direction
0,=5°. Les deux modéles donnent des résultats complétement différents. Contrairement
au modéle CPWFBA, dans le modéle BBK l'amplitude du pic de recul est plus grande que
celle du pic binaire. La direction du pic binaire dans le modéle CPWFBA est décalée de

10° par rapport au modéle BBK.
Les divers cas que nous avons étudié révélent un excellent accord entre nos résultats et

ceux des différentes mesures expérimentales. Ceci nous permet d'étendre notre procédure
a lonisation de I'hydrogéne dans son état (2s) et puis a celle du Lithium.

40



FIG. III-1-1. Section efficace’ différentielle d'ionisation de l'atome
d'hydrogéne, a partir de I'état fondamental, par impact électronique en
fonction des angles 0, et @,. '
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FIG. 1II-1-2. Représcntation cn coordonnées polaircs de la’ scction cfficace

différentielle d'ionisation de l'atome d'hydrogéne a partir de I'état fondamental
dans Ie cas on E;=54.4 ¢V, E;=5 ¢V et 0,=16°. "

FIG. I1I-1-3. Représentation en coordonnées polaircs de la section’ cfficace
différenticlle d'ionisation de l'atome d'hydrogéne a partir de I'état fondamental
dans le cas ou E;=54.4 ¢V, E;=5 eV et 0,=23°. —, modélc BBK; 0 résultats

des expériences de Ehrhardt. .
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FIG. 11I-1-4. Représentation en coordonnécs polaircs dc la scction cfficacc

différenticlle dlionisation de I'atome d'hydrogénc a partir dc Tétat fondamental
dans lc cas ou E;=150 ¢V, E;=3 ¢V ct §;=4°. —, modcle BBK; 0O résultats dcs

— expgricnces de Ehrhardt.

FIG. III-1-5. Représentation en coordonnées polaircs de la scction cmcacc

différenticlle d'ionisation de I'atome d'hydrogénc & partir de I'état fondamental
dans lc cas ou E;=150 ¢V, E;=3 ¢V ct 6,=16°. —, mod¢tlc BBK; [ résultats

des cxpéricnces de Ehrhardt.
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FIG. 1II-1-6. Rcpréscntation cn coordonnées polaires de la scction cfTicace

différenticlle d'ionisation dc I'atome d'hydrogénc a partir:‘dc I'¢tat fondamental
dans le cas ot E;=150¢V, Ej =5¢Vct 0,=4°. —, modéle BBK; [ résultats des

expériences de Ehrhardt.

FIG. 11I-1-7. Représcntation en coordonnccs polaircs dc la sc'c.tion cfficacc

différenticlle d'ionisation de I'atomc d'hydrogénc a partir dc I'¢tat fondamcntal
dans le cas ou E;=150 ¢V, E;=5cV ct 0,=10°. —, mod¢lc BBK; O résultats

des cxpériences de Ehrhardt.
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FIG. III-1-10. Variation de la section efficace différcnticllc.-‘fd'ionisation de

l'atome d'hydrogéne a partir de I'état fondamental cn fonction dc l'anglc dc
I'électron éjecté dans le cas ou E;=150 eV, E;=50 ¢V, @,=-180°, 0,=-15° ct
(¢1=0°. —, modéle BBK; o résultats dcs expériences de Weigold ct al.
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FIG. III-1-11. Variation de la scction efficace différcnticllc d'ionisation dc

l'atome d'hydrogéne a partir de I'état fondamental cn fonction de l'angle dc
I'électron éjecté dans le cas o E;=150 ¢V, E;=50 cV, @,=-180°, 0,=-20° ct
@;=0°. —, modéle BBK; o résultats des expériences dc Weigold ct al.
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FIG. 11I-1-12. Variation dc la scetion cfficace différenticlle d'ionisation dc
f'atomc d'hydrogéne a partir de I'é¢tat fondamcntal cn fonction dc l'anglc dc
I'¢lcctron éjecté dans lc cas ou E;=150 ¢V, E,=50 cV,.(,=-180°, 0,=-25° ct
¢,=0°.—, modéle BBK; o résultats dcs cxpéricnces de Weigold ct al.
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FIG. 1II-1-13. Variation de la section efficacc différenticlle d'ionisation de

’

l'atome d'hydrogéne & partir de I'¢tat fondamental cn fonction dc l'anglc dc
I'électron éjccté dans lc cas ot E;=150 cV, E;=5 ¢V ot 0,=-60°. —, modcle

BBK; - résultats de Curran ct al par la méthode des états couplés;U) résultats

des expériences de Schiemmer ct Ehrhardt.

47



10!

1 i 1

|0_2 " 1 1 1 " 1 I [l 2 1 \ 1 " ! 1 .
-20 -16 -12 -8 -4 0 4 8 12 16 20

FIG. 11I-1-14. Variation dc la scction cfficacc différenticlic d'ionisation dc
I'atome d'hydrogéne a partir de I'état fondamental cn fonction dc l'anglc dc
Iélectron éjecté dans le cas oi E;=150 ¢V, E;=5 cV et 0;=150°. —, modclc
BBK; ---- résultats de Curran ct al par la méthode des états couplés;l] résullats

des cxpéricnces de Schlemmer ct Ehrhardt.
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FIG. III-1-15. Variation dc la scction cfficace différenticllc d'ionisation dc
I'atome d'hydrogéne & partir de I'é¢tat fondamental cn fonctioh dc langle dc
I'électron éjecté dans le cas ou E;=54.4 eV, E,=5 ¢V et 0,=10°. — modclc

BBK (sans échange), ---- modélec BBK (avec échange), U résultats  dcs

expériences de Schlemmer et Ehrhardt.
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FIG. 111-1-16. Variation dc la scction cfficace différenticlle d'ionisation de

I'atomec d'hydrogénc a partir dc I'état fondamental cn fonction de langle de
I'¢dlectron ¢jecté dans Ic cas ou E; =5500 cV, E,=5¢V ct ,=0.35°. —, modcle

BBK; --—- modéle CPWFBA.
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FIG. I1I-1-17. Variation de la scction efficace diff¢renticllc d'ionisation dc
l'atome d'hydrogéne a partir de I'état fondamental en fonction dc Fanglc dc
I'tlectron éjccté dans le cas ou E;=50 eV, E;=5 ¢V ct 0,=5°. —, mod¢lc BBK;
---- modé¢le CPWFBA.
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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 a I'état fondamental. Cependant des méthodes de
mesures de la section efficace totale (30) sur des atomes a I'état excité ont commencé depuis
1958, se basant sur l'ionisation des atomes issus de la dissociation des molécules (par

exemple la molécule H,).

Des méthodes plus récentes consistent & exciter initialement la cible par un rayon Laser
avant la collision ionisante, méthode utilisée récemment par Zheng et collaborateurs
(1990)(98). 11 serait également possible d'utiliser les atomes issus du photo-détachement de

H‘(ZG) qui laisse & l'état final des atomes d'hydrogéne excités avec n=2.

Du point de vue théorique les premiers calculs concernant llomsatlon de I'hydrogeéne a I'état
excité ont été réalisés par Vucic, Potvliege et Joachain (1987) (77.90) dans le cadre de
I'approximation de seconde ordre de Born. Iis ont €té suivis par les travaux de Ray et Roy
(1988)(78 Ces derniers ont testé plusieurs méthodes théoriques comme le modele GA
(Glauber Approximation) et I'approximation 'GA-PCI qui consiste a modlﬁcr

I'approximation GA par un effet poste collisionel classique décrit par Klar et al (1986)

Nous présentons ici le calcul de la section efficace différentielle de l'ionisation de l'atome
d'hydrogéne a l'état (2s) en utilisant l'approximation B.B K, dont les résultats seront
comparés aux résultats de l'approximation de premier et de seconde ordre de Born et de

I'approximation GA-PCL

a- Modéle théorique :

Nous remplagons dans l'expression de la section efficace différentielle (eq. 1II-1-3) la
fonction d'onde ; par le produit d'une onde plane de I'électron incident, qui a pour quantité
de mouvement K, et des coordonnées T, et de la fonction @25 de I'état 2s de l'atome de

I'hydrogéne dont l'expression est:

172 1 ok
mzs(fz)=(5) ——(2-1)e 2 (I11-2-1)

50



V¢, la fonction d'onde du double continuum, représentée par I'équation (III-1-6) décrit le
mouvement des électrons éjecté et diffusé. Le potentiel V représente l'interaction

coulombienne entre le projectile et la cible:
Vet L (111-2-2)
n |f2 - r1|

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

somme de deux termes :

P=pP1*P2 (111-2-3)
avec :
J2 el pdln GRE SiRE CiRE (e =) -
P1 _(2 )2 I rld3r eIKr‘eIK|rlelK2rIX(rl’r2)e w
T 1
1 d3f1 3 -iR P ~iKT -iK T % 7 )e M
——|—=d'ppe Tre Tre X (7,,5%)e™" (111-2-4)

La premiére intégrale peut étre ramenée a W (équation 1-3-12) par le changement de
variable: T, =T et T, =—F', pour évaluer la deuxi¢éme on doit calculer une intégrale de la
forme: |
d3’1 3 . (i = -k i-iPE-A1,
L=J.-'—'d Iy lFl[—l(Xl,l,l(Kl l'l+K1 rl)]e ! ! VX
N
1) lFl[_i az,l,i(Kz fz +K2 fz)] e_iK’ fz—ipzfz-kz L x

lFl [—l s, 1,1 (K:; (fl +-l:2) + Kba If] + —l:z I)] e—}" h +?2| (IH-Z-S)

Cette intégrale est obtenue a partir de W par une dérivation par rapport a A, clest a dirc

d'aprés I'équation (11I-1-12) :

0
L=—W I1-2-6
5 | (111-2-6)

A partir de I'expression de W on voit qu'il faut dériver 1(x) (eq. I1I-1-14) par rapport a Ap.
3

Ceci veut dire qu'il faut calculer __26_13_0__ oi D, peut étre déduite de I'équation (ITI-1-1 5).
20P3
Les calculs conduisent a:
3’ Dy
——— 9 =y, Dy+uy; Dy +u; Dy +uy D (111-2-7)
271, 9B, 1 Do +uz Dy +u3 Dy +ug U3
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ou (voir appendice F) :

Q(0,2) ¢, + %"— (111-2-8)
2
up =B(0,2) b +Q(1,2) b, + at (111-2-9)
uy =B(1,2) b +(0,2) 45 +£i (111-2-10)
2
ug =B(2,2)6s (111-2-11)

p, peut alors s'écrire

N
(2n)

P =- M'[W(Kl,—l—(z,l—(3,—Ki,6,a,,a2,a3,0,7&2,0)

—l-iw(f(],—l’{z,fg,—f(i,O,a,,az,a3,o, xz,o)] (111-2-12)

2 9,

Calculons maintenant p, :

n -f1|

3 oo oa im
—lj——| d r}. e e iK% g iKT ik 4 %(7 ) e_""z] (11-2-13)

py=- \/5 M'[J‘| d n d3 —if(f, e—il—(l“ e—iKzf: x'(fl,fz) e—lzrz

Le changement de variable : T=T,—%, et T'=7, raméne la premiére intégrale a une
expression semblable & W et la deuxiéme intégrale a une expression semblable a L. On aura
donc :

=— M. [W(—K3,K2,K1,K3 +Kl - Ki’Kl —Ki,a3,a2,a|,0,7»2,0)

— — - -

—— 2 W(-K;,Ky,K,R; + K - K, Ky - Kj 03,000,010, 7»2,0)] (T11-2-14)

Finalement on déduit I'amplitude de diffusion directe p :.

V2 . 1 0 . . - _ |
="M |1-———||WIK{,-K,,K;3,-K], ,03,0,4,,0
Y (2n)2 20, [ ( 1 1,%2,%3,Y, 42 )]
+W(—R3,K2,K1,K3 +K] _KiaKl —Ki,a3,a2,a|,0, 12,0)] ("1-2-15)

52



b- Résultats et interprétations :

Les résultats des expériences sur lionisation de l'atome d'hydrogéne a I'état 2s sont
annoncés (Zheng et al (98)), en attendant nous comparerons nos résultats avec les résultats
des calculs équivalents par d'autres modéles théoriques. Les premiers calculs effectués sur
cet état sont ceux de Vucic et al ( 1987)(90) par la seconde approximation de Born suivis par

les travaux de Ray et Roy (1988)(78).

Notre but principal dans cette partie c'est de tester la validité du traitement des collisions par
la méthode BBK et d'étudier l'effet de la corrélation entre les particules a I'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, elle reproduit les résultats des expériences dans différentes
situations d'énergies et d'angles. D'autres méthodes introduisent également cette corrélation
comme celle appelée PCI qui tient compte des effets post collisionnel d'une maniere
classique (Klar 1986)(58).

La figure (III-2-1) donne une comparaison entre nos résultats et ceux de la seconde
approximation de Born de Vucic et al (1987)(90) et ceux de Ray et al qui ont utilisé la
méthode de Glauber modifiée par I'effet PCI classique. L'énergie incidente est de 250 eV,
I'énergie éjectée est de SeV et I'angle de diffusion est de 3°, l'accord entre les trois méthodes
est bon. Cependant il faut préciser que le calcul de Vucic et al dépend d'un parametre
arbitraire o qui peut prendre plusieurs valeurs. Sa présence est justifiée par le fait que leur
calcul tient compte du deuxiéme terme de la série de Born (eq. I-4-4) qui est tres difficile a
calculer. Il nécessite une sommation sur tous les états intermédiaires de la cible qu'ils soient
discrets ou continus. Avant de quitter le champ du noyau I'électron doit passer par tous les
états intermédiaires |n). Une approximation a été nécessaire pour déterminer le second
terme de la série de Born. Elle consisté 4 remplacer le terme (0, ~o) (eq. I-4-6) ou ©, est
l'énergie de I'état |n) et @ I'énergie d'ionisation de I'électron cible par ®. Ceci facilite
l'utilisation de la relation de fermeture qui permet d'éliminer la sommation sur les états

)(24).

intermédiaires (Byron et al 1985

Plusieurs valeurs de ® sont possibles (voir figure (III-2-2)). Nous avons choisi de comparer
nos résultats aux résultats des calculs faits avec la valeur ® = 0.125 qui correspond a
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I'énergie d'ionisation de I'état 2s. F'accord entre nos résultats et ceux de la scconde

approximation de Born semble parfait dans ce cas.

T | Y R

(o) 6:=3°

—,

4

[
05 _— _.1.....,_..-._.1 1 1-.,..--......19.".@.?9’

0 60 120 180 200 300 360
FIG. 1II-2-2. Section cfficace différenticlle d'ionisation dc H(2s) par impact
d'électrons dans le cas ou E; =250 ¢V, E;=5 ¢V ct 8, = 3° cn fonction dc
0,.—, résultats de SBA avec ® = 0.125; ........ , résultats de SBA avce

® =0.25; -----, mod¢le CPWFBA.

La structure de la section efficace triplement différentielle d'ionisation de Tatome
d'hydrogéne a partir de I'¢tat fondamental est caractérisée par la présence de deux pics: lc
pic binaire et le pic du recul. Cette structure peut étre également observée lorsqu'on ionisc
I'atome d'hydrogéne a partir de I'état 2s. La figure (I1I-2-3) représente la section efficace cn
trois dimensions de l'espace. L'énergie incidente est de 300 eV, I'énergie de I'électron éjecté
est de S eV et I'angle de diffusion est de 3°. Les lobes sont bien visibles. Le lobe binaire se
trouve dans le demi espace inférieur a K; et le lobe du recul se trouve dans lc demi espacc
supérieur. Il est caractérisé par une amplitude plus faible. Le maximum de la courbe sc
trouve dans le plan formé par les vecteurs K; et K,.

54



La comparaison avec la premiére approximation de Born montre que la corrélation a pour
effet d'augmenter l'amplitude du pic du recul et de diminuer celle du pic binairc.
L'introduction de la corrélation dans la fonction d'onde finale ne modifie pas la position des
pics.

La figure (111-2-1) représente également une comparaison de nos résultats a ceux de Ray ct
Roy (1988), qui ont effectué le calcul en appliquant plusieurs approximations comme
I'approximation (Glauber approximation modifiée par I'effet PCI) GA-PCI et (first Born
approximation modifi¢e par I'effet PCI) FBA-PCIL. Ces approximations consistent a corriger
les approximations de Glauber et I'approximation de Born par un effet post collisionnel pour
tenir compte de l'interaction a I'état final. La méthode PCI introduite par Klar (1986) divisc

la région de collision en deux parties, la région des courtes portées, traitée par la mécanique

quantique ct la région de la longuc portée du potenticl coulombien traitée classiquement.

rocsiau)

E;=5 ¢V et 0,=3° en fonction dc 0, .

GA-PCl avec 15,=12.4 1;,=1.6; - -~ -, résultat dc
GAPCI avce r0|=2.8 2= 05, T, GA-PCI
} avee 1y;=4.0 1y, =1.0; -----, résultats dc GA;
. RS e , résultats de SB 0=
o s . " PR — A avee © 0.25.
" 0ldeg)
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Le PCI classique a pour conséquence de changer la trajectoire des deux électrons sortants.
Ceci est dii a la grande portée du potentiel coulombien. En I'absence des forces
coulombiennes les particules maintiendraient leurs directions Gi(O) et leurs énergies Ei(O)
(i=1,2) de la région quantique et seraient détectées. Mais les forces coulombiennes ont
tendance a changer les directions asymptotiques des particules qui sortent dans des
directions modifiées. Les valeurs de Gi(O) et Ei(O) sont déduites du calcul par la méthode

GA et incorporées dans les calculs classiques.

La méthode PCI dépend de deux paramétres arbitraires ro) et To; qui représentent les
positions initiales des deux électrons lorsqu'ils sortent de la région quantique. Différentes
valeurs de ces paramétres ont été testées. La figure (I11-2-4) représente la section efficace
triplement différentielle calculée pour différentes valeurs de 1y, et ryp. Dans le cas de
Iionisation de H(2s) les valeurs retenues sont quatre fois plus grandes que ceux de H(ls).
Ceci peut étre justifié par le fait que le rayon de l'orbitale 2s est quatre fois plus grand que

celui de l'orbitale 1s (r =n? ro).

D'aprés la figure (I1I-2-1) on voit bien que l'accord entre les trois méthodes est bon. II est
clair que pour un calcul plus simple il faut choisir le modéle le plus simple qui est la
premiére approximation de Born, mais les résultats de ce modéle sont peu précises. La
seconde approximation de Born et le PCI dépendent de certains paramétres difficile a
préciser. La méthode BBK semble la mieux adaptée pour donner des valeurs conformes aux

conditions expérimentales.

Comme il a été précisé précédemment la section efficace posséde deux pics. Ceci est bien
évident dans les figures (I11-2-1) et (I1I-2-5) qui représentent la TDCS en fonction de l'angle
d'éjection pour E;=250 eV, E, =5eV et 9 =3° et 5°. Cependant le pic du recul est
remplacé par un minimum lorsque 6 augmente, les figure (I11-2-6), (111-2-7) et (111-2-8) qui
représentent la section efficace en fonction de I'angle de I'électron éjecté 0, dans les mémes
conditions d'énergies décrites plus haut mais avec des angles de diffusions respectifs de 7°,

9° et 11° montrent cet effet.

Les figures précédentes représentent également une comparaison de nos résultats a ceux de
Vucic et al, les deux méthodes prévoient la présence des pics dans les mémes directions,
mais 'amplitude qui est pratiquement la méme pour 6 =3° et 5° devient plus faible avec la

méthode de BBK. On peut faire la méme conclusion en comparant nos résultats a ceux de

Ray et Roy.
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La figure (I1I-2-9) représente la variation de la section efficace en fonction de I'angle de
diffusion. Contrairement a I'ionisation de I'hydrogéne a I'état fondamental, la section efficace
présente ici deux pics, le premier dans la région de faibles angles de diffusion (6 comprise
entre 1° et 2° ) et le deuxiéme entre 9° et 10° d'amplitude plus grande. L'introduction de
I'échange a pour effet d'augmenter les valeurs des deux maxima mais devient pratiquement
sans effet ailleurs. La comparaison avec la premiére approximation de Born montre que

cette derniére surestime ces maxima.

La comparaison entre ['ionisation H (1s) et celle de H (2s) pour les mémes parametres
cinématiques montre que la valeur de la section efficace pour H(2s) est largement
supérieure a celle de H(ls), ceci est di 4 la faible énergie de liaison de I'électron 2s ct a la
large dispersion spatiale de cette orbitale. Elle est quatre fois plus large que celle de Is. Le
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 de l'ionisation de H(ls).

Outre les situations de détections coplanaires symétriques et asymétriques, une autre
géométrie importante a été étudice derniérement expérimentalement par Woolf' 1989)(9(’)
Murry et al (1992)(70) et théoriquement par Zhang et al (1990) dans le cas de I'ionisation dc
Ihélium. Dans cette géométrie on considére que les deux électrons sortent dans un plan

perpendiculaire a la direction de I'électron incident (voir fig. (1II-1-10))

Plan de detection

Figure (I1I-2-10)  Plan de détection dans unc géométrie perpendiculaire

Si les deux électrons détectés ont la méme énergie on aura:
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"K2" = "f(dl , KoK =K|K;=0et KK, = K2 coso
avec @ = ¢, — @, I'angle entre les deux électrons sortants.
L'axe Z est un axe de symétrie, c'est a dire les situations 0 <@ <180 et 80 <¢ <360 sont
identiques.
Zhang et al (1990) et Whelan et al (1993) ont déja considéré ce probléme pour I'hélium. lis
envisagent que la collision (e,2¢) peut se faire selon deux mécanismes :
- Une diffusion simple ot 'électron incident entre directement en collision avec I'électron de
I'atome cible et les deux électrons sortent avec un angle ¢, —@;=180°.
-Un deuxiéme cas de diffusion double ou I'électron incident entre en choc élastique avec le
noyau il change de direction, son vecteur d'onde devient I—('i orthogonal a K;. on revient
donc & une situation de collision coplanaire symétrique, les deux électrons sortent avec un
angle de 45° chacun par rapport a la direction de I—(,

La figure (I1I-2-11) 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 a peu prés a 90°. C'est donc
le mécanisme de diffusion double qui est le plus probable. L'axe correspondant & ¢=180° est
un axe de symétrie. Un deuxiéme pic mais d'amplitude plus faible est présent dans notre cas
qui montre que les deux électrons peuvent sortir avec un angle ¢ plus faible, mais avec une

probabilité plus petite.

L'énergie d'ionisation d'un électron de I'état 1s est quatre fois plus grande que celle d'un
électron de I'état 2s. I'est donc plus facile d'ioniser un électron de I'état 2s. L'amplitude de la
section efficace de l'onisation d'un électron de ce niveau sera par conséquent plus grande.
La figure (I1-2-12) représente une comparaison entre lonisation des deux états lorsque
E,=241.6eV, E,=5eV et 0 =9°. Pour pouvoir comparer lionisation de H(1s) & H(2s) nous
avons multiplié la section efficace de H(1s) par un coefficient qui représente le rapport des
deux sections efficaces. Remarquons d'abord que ce coefficient est grand
o3 (H(2s))
o> (H(19))
de minimum dans cette direction contrairement au cas d'ionisation de H(2s).

=43.68. Le pic binaire est plus large et le pic de recul est faible mais. Il ny a pas

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 l'ionisation de H(1s) ‘et donne des résultats
comparables a d'autres méthodes utilisant des procédures empiriques pour le cas dc

H(25)(48). Ceci nous permet d'étendre notre calcul aux alcalins.
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FIG. ITI-2-1. Section efficace différentielle d'ionisation de H(2s) par impact
d'électrons dans le cas oa E; =250 eV, E, =5 eV et 0, = 3° en fonction de 0,.

, modéle BBK; ------ , modéle GA-PCI avec 15 = 124 1 = 1.6
(résultats de Ray et Roy); ......, résultats de SBA avec © = 0.25 (résultats de
Vucic et al ); - , modéle CPWFBA.

o4 =20 -6 =12

FIG. III-2-3. Section efficace différentielle d'ionisation de I'atome d’hydrogéne, &
partir de I'état excité (2s), par impact électronique en fonction des angles 0, et
@3, avec E;=300eV, E; =5¢eVet 0, =3°.
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FIG. 1I1-2-5. Scction cfficacc différenticlic d'ionisation dc H(2s) par impact
d'électrons dans le cas o E; =250¢V, E; =5¢V et 6, =5%cn fonction dc 0.
, modéle BBK; -~ , modélc GA-PCL avee 1y = 124 1 = 1.6

(résultats dc Ray ct Roy); ...... , résultats dc SBA avce o =025 (réshltals dc
Vucic ct al ); ~----, modélc CPWFBA.
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FIG. III-2-6. Scction cfficace différenticllc d'ionisation dc H(2s) par impact
d'élcctrons dans le cas ou E;=250 ¢V, E; =5 ¢V ct 8 = 7° cn fonction de 0,.
_modéle BBK; ......, résultats de SBA avee © = 0.35 (résultats de Vucic ct
al ); -----, modéle CPWFBA.
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FIG. I11-2-7. Scction cfficace différenticllc d'ionisation (-l'c H(2s) par impact
d'électrons dans lc cas oil E;j=250¢V, E;=5cVct 0, = 9° cn fonction dc 0,.
, mod¢le BBK; - , mod¢le GA-PCI avee ryp = 124 1)y = 1.6

(résultats de Ray ct Roy); ...... , résultats dc SBA avee ©=0.25 (résuilats de
Vucic ct al ); ----- , modélc CPWFBA.
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FIG. 11I-2-8. Section efficacc différcnticlle d'ionisation dc H(2s) par impact
d'électrons dans le cas o E; =250¢V, E; =5cVet 6 = 11°cn fonction dc
0,. . modéle BBK; --—--, mod¢le CPWFBA. '
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FIG. 11I-2-9. Variation de la section efficace différentielle d'ionisation de l"atome

d'hydrogéne a partir de I'état excité 2s en fonction de I'angle de I'électron diffusé
dans le cas o E; = 250 eV, E; = 5 eV et 0, = 280°. —, modele BBK (sans

échange); -~~~ , modéle BBK (avec échange); ----, modéle CPWFBA.
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FIG. III-2- iati i

_G II-2-11. Varllatlon de la section efficace différentielle en fonction de I'angle
(0)] (p 1~ @2. Les électrons sortants sont détectés dans un plan perpendiculaire a
l'a dlrectlon' de I'€lectron incident, L'énergie incidente est fixée & 200 eV celle des
électrons diffusé et éjecté est tel que E; =E, et0, =0, =45°
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FIG. 1I1-2-12. Comparaison cntrc la scction cfficacc d'ionisation dc Fatome
d’hydrogéne a partir de son état fondamental 1s ct cxcit¢ 2s. L'éncrgic de
I'élcctron diffusé est de 241.6 ¢V celle de l'électron éjecté cst de 5 ¢V l'angle de
diffusion cst 6;=9°.—, ionisation dc H(2s) ; ----, ionisation dc H(1s)(x 43.68).
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CHAPITRE 1V IONISATION DU LITHIUM PAR IMPACT
ELECTRONIOQOUE

L'étude de l'ionisation du Lithium par impact électronique a été limitée pendant longtemps
au calcul de la section efficace totale. Plusieurs modeéles théoriques ont été proposés qui
donnent des accords plus ou moins satisfaisants avec I'expérience (McDowell et al 1964((’9)
Jalin et al( 52) 1972, Bartschat(s) 1989). Ce n'est que trés récemment qu'une étude théorique
de la section efficace différentielle par la méthode DWBA (Distorted Wave Born
Approximation), qui décrit les électrons incident et diffusé en tenant comptc dc la
polarisation par des ondes distordues, a été présentée par Zhang et al (1992) . Les
résultats de ces calculs ont été comparés aux valeurs expérimentales obtenus par Frost et
al(40) (1990). D'un autre coté Baum et al (1992) ont présenté la mesure du paramétre
d'antisymétrie de l'ionisation d'un isotope du lithium polaris¢ par des électrons également
polarisés dans une géométrie coplanaire symétrique, qui est la plus favorable pour une telle
étude, vue l'importance de I'effet d'échange dans cette situation. ‘

La difficulté de I'étude de lionisation des atomes & plusieurs électrons réside dans la
complexité de la résolution de I'équation de Schrodinger lorsque le nombre des électrons de
l'atome dépasse le un. L'atome du lithium posséde trois électrons qui sont répartis sur deux
couches, une premiére couche formée de deux électrons et une couche de valence ayant un
seul électron dit, électron actif. Lors de son ionisation nous considérons que I'électron est
éjecté de la couche de valence. De ce fait, pour déterminer la fonction d'onde de la cible, on
considére qu'initialement I'électron actif se trouve dans un potenticl effectif qui est un
potentiel modéle. Plusieurs formes de ce potentiel ont été proposées. Nous avons choisi de
prendre la forme proposée par Klapisch(5 7)que nous présentons plus loin avec le calcul de la
section efficace différentielle dans le cadre de l'approximation de Born utilisant la fonction
du double continuum BBK. Les résultats de ce calcul seront comparés a ceux de Zhang ct
al(97) et aux résultats des mesures de Frost et al (1990)(40) les seuls existant a ce jour a

notre connaissance.

1- ETAT INITIAL DE LA CIBLE :

On considére initialement que I'électron de valence se trouve dans un potentiel modéle de la

forme Klapisch(57):
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-—_ 1 e—grz

Vulr)=—-2
5) n

_Be (IV-1-1)

avece |

c=7.9 B=10.3ety=3.893 (IV-1-2)

Soit H,, le Hamiltonien électronique de I'atome dans le systeme du centre de masses :
72
Hy, =——2—+VM(r2) (IV-1-3)
L'équation de Schrodinger s'écrit

HOZ(pnl(?Z) = EOZ(plll(fZ) (IV-|-4)

L'expression du Laplacien en coordonnées sphériques nous permet de réécrire I'équation de

Schrodinger sous la forme :

1 1 0 2 a(pnl
— V, =E IV-1-5
2[ 7 o, ( n—_— o, r22 =@ + Vu(r2)on =Ep@u ( )

ou I? représente le carré de l'opérateur moment cinétique. Nous cherchons une solution de

la forme :
om(%) =R(r)Y"(0,,®,) (IV-1-6)

Pour I'état fondamental de Li =0, et m=0. A partir des équations (IV-1-5) et (IV-1-6) on
peut trouver I'équation a laquelle obéit la partie radiale de la fonction d'onde :

l[-.Li(rz aR(’z))]} 11+1) R(r, )+ V(12 )R(r) = EgpR(ry) (IV-1-7)

2
2 |'22 arz 5!'2 r22

Nous développons R( r2) sur une base de fonctions de Slater:

M N .
R(p)=Y )3 cje™" (1V-1-8)

j=0 i=l
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que nous déterminons par diagonalisation de la matrice du Hamiltonien dont les ¢léments

sont donnés par :

1 [l(l+1)—k(k+l)(k+k-)!

k,-€r, K ~En\_
(r e |H02|r ¢ r>—(8+§)k+k'+l 2

(e(c+1)-1)k+k +1) g2 (kek +2)

(e+€) 2 (8+2‘,)2
(k+k +1) (k+k +2)! ors)
(8+&+g)k+k'+2 (8+&+Y)k+k'+3 o

2- CALCUL DE LA SECTION EFFICACE :

On considére la réaction d'ionisation :
Li(152251) +e—> Li(lsz) +e+e

La fonction d'onde représentant le systéme (etcible) avant le choc est le produit d'une
fonction d'onde plane, décrivant I'électron incident par la fonction d'onde ¢, (équation IV-
1-6). Un développement de la fonction R(rz)[M=l,N=6] permet d'utiliser les procédures

développées dans le chapitre 2 pour lionisation de H(1s) et H(2s).

En reprenant I'expression de la section efficace différentielle présentée dans le chapitre I :

650' K, K
W=(2”)4 ;< 2|1 (IV-2-1)

oi K., K, et K,sont respectivement les vecteurs d'ondes de I'électron incident, diffus¢ ct
éjecté, et Ty; est I'élément de matrice T qui est donné par :

1 3
s = 4P +qf + il qf (IV-2-2)

ou p est I'amplitude de diffusion directe et q I'amplitude de diffusion d'échange,

avec:  p=(v;(R.B)VIvi(%.%)) (IV-2-3)
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La fonction d'onde initiale est donnée par :

R B S P
vilh®)- (27)" e% (%) (IV-2-4)

La fonction d'onde corrélée BBK décrira I'état des deux électrons sortant qui sont soumis au

champ du coeur alcalin.

Le potentiel V représentant l'interaction électron incident-atome sera donné par:
e 1
V=——-2"--fe " +— (1V-2-5)

ol ¢, B et y sont donnés par l'équation (IV-1-2) et 1, =, —T|représente la distance entre

I'électron incident et atomique.

Le calcul de I'élément de matrice T s'effectue de la méme maniére que pour les cas
précédents (voir chap. III eq.(I1I-1-22) et (III-2-15)). Il a pour expression :

1 0 S
=—M Z(COR clk aUk){W(k],—kz,_klz,ki,o,al,az,alz,O,Uk,O)

(2)

S ARV

0
_B"ao‘—w(kl, Ky, ~Ki2,—kK;,0,01,00,0012,7, v,0)
k

+2W(El ,—Ez,—Elz,Ei,O,al,az,alz,g,\)k ,())
~W(-Kyp, Ky, kp, &y — K+ kg Ky - Ei,O,alz,az,an,O,Uk,O)} (IV-2-6)

ol nous avons négligé la contribution du terme Be™" a la section efficace. En fait ce terme
tend trés vite vers 0 quand r, devient grand. Le tableau 1 montre la contribution de ce terme

—ch
et celui de -2 -3 I'énergie. Les valeurs moyennes:
n
e—gr' =Vr,
€= <<Pn| 2=—lo,) et &= <(Pn| -Be™ " o)

correspondent respectivement a :
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I* étant l'énergie d'ionisation de I'électron de valence. La contribution de (we|2—

e,(a.u) e,(a.u) I"(a.u)
-0.0404383 -0.015115 -0.396153853
Tableau 1

la section efficace différentielle étant trés faible devant celle de (wg¢ i‘\yi), notre

approximation est largement justifiée.

11 faut noter que notre procédure représente une généralisation de situation plus simple, ce
qui nous permet de déduire & partir de l'expression donnant la section efficace de Li (eq. IV-

2-6) en méme temps la section efficace de H(ls) et H(2s) et Li. En choisissant les
paramétres appropriés c; et v; on peut retrouver la fonction d'onde initiale relative a

chaque atome (voir tableau 2).

LITHIUM HYDROGENE 2S |HYDROGENE 18§

Coj -1.1270217 0.7071067 2

C11 0 -0.3535533 = |eemm-weem-
Co2 -0.3235305 2 Jeeemmeeemm 0 femeememee-
C13 1.6904053 104  |ecmeeemem | oememmeeen
C14 04000519 = |emmeeeemme |eememmeeee
C15 0.1048121 = Jeemmeeeme= [ =eememe—e-
Ci6 -0.4104118  |eeemmemmem | emewesmmee-
L 2.4803 0.5 1

) 4.7071 S
U3 03500 00 Jeemeeemm—  |eeee=ee---
Uy 06600 @ |ememmemee- ———————e
Vs 1 S (R —
Vg 1.7350 T B ———

Tableau 2
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Pour chaque atome il est possible de déterminer la section efficace par différentes
approximations : I'approximation de I'onde plane ou la fonction BBK est remplacée par
deux ondes planes, l'approximation coulomb partial wave first Born approximation
(CPWEBA) ou une onde coulombienne remplace une onde plane, coulomb wave first Born
approximation (CWFBA) ou on prend l'état final comme produit de deux ondes
coulombiennes et finalement I'approximation BBK. 1 faut dans ce cas charger les valeurs
appropriées de B, K, o; et A; dans l'expression de W (eq. IV-2-6).
Le tableau 3 donne les valeurs de ces paramétres relatifs & la contribution des termes du

. e—grl
potentiel ~2——
I

1 1
et —— et le tableau 4 ceux correspondant au terme —.

K, K, K; Py P, 0]y O3 Ay |As
onde BBK E] —Ez —EIZ k; 0 dl oy (o [0 |Vj [0
Deux ondes |k -ky 0 k; o; (o |0 Vj
coulombienne
Tableau 3
K, K, K, P, P, o oy [0 A A
OndeBBK |-ki; [-ky |k ki —k; |k —k; [oa|an [0y v |o
+k;,
Deux ondes El Ez El -k; El—Ei 0 |ap |y Vi |0
coulombienne
Une onde 0 ky 0 k; -k kj-k; [0 [as (O Lj 10
coulombienne
Onde plane |0 Ez 0 Ei—El El—l'ii 0 |0 0 Y; |0
Tableau 4

On note que dans le cas des deux derniéres approximations on ne tient compte dans le

potentiel que du terme —1—

N2
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a- Résultats et discutions:

Malgré le fait que le lithium soit l'un des éléments ayant la structure électronique la plus
simple aprés I'hydrogéne et I'hélium, les études de son ionisation sont trés 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 paramctre
d'asymétrie associé a la section efficace totale en considérant la collision entre des électrons

et des atomes alcalins polarisés (Li, Na, K).

Les seuls résultats a notre connaissance sur la section efficace triplement différenticlle
d'ionisation du lithium sont ceux obtenus expérimentalement par Frost et al (1990) et par la
procédure d'ondes partielles DWBA modifiées de Zhang et al (1992) qui ont étudi¢ les
distributions angulaires de la section efficace différentielle pour les électrons éjectés, pour

les valeurs d'énergie incidente de 100 eV et 54 eV.

Frost et al et Baum et al considérent dans leurs expériences que les deux électrons sortants
ont la méme valeur d'énergie. Dans ces conditions l'idiscérnabilité entre les deux électrons
est totale et de ce fait on ne peut pas négliger le terme d'échange dans I'équation (IV-2-2).

Les résultats que nous allons présenter dans ces conditions tiennent compte de cet effet.

Avant de présenter la variation de la section efficace en fonction des différents parameétres
cinématiques de la collision nous comparons les résultats de nos calculs aux résultats
existants. La figure (IV-1) représente la section efficace différentielle dans le cas symétrique
ot les deux électrons sortent avec la méme énergie. En fixant I'énergie incidente 4 100 eV et
I'angle de diffusion a 45° par rapport 4 la direction d'incidence, nous présentons la variation
en terme de l'angle d'éjection ©,. On peut tout d'abords observer l'accord entre les trois
résultats. La section efficace représente un pic dans la direction 8,= 315° et devient nulle
lorsque les deux électrons sortent dans la méme direction c'est a dire © = 0, = 45°, ccci
peut s'expliquer par le fait que les deux électrons ne peuvent pas sortir avec la méme vitesse
dans la méme direction. Dans ce cas on trouve que les amplitudes de la section efficace
directe p et d'échange q sont nulles toutes les deux, alors que Zhang et al expliquent ceci par
le fait que les amplitudes d'échange et directe doivent étre égales et faibles mais non nulics.
Les résultats de lionisation de I'hydrogéne 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'hydrogéne sont disponibles, de faire des prédictions qualitatives sur le

lithium.
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Dans le cas asymétrique nous comparons nos résultats dans la figure (IV-2) a ceux dc
Zhang et al pour une valeur d'énergie incidente E;=100 eV, en prenant E;= 71 eV et un
angle de diffusion de 45°. Nous trouvons ici une différence au niveau du maximum.
Cependant l'allure de la courbe est la méme. Il y a un pic dans la direction du moment de
transfert et un minimum dans le cas ou 6 = 0, = 45°. Notons que dans cette direction la
section efficace n'est plus nulle, c'est & dire que la probabilité pour que les deux électrons
sortent dans la méme direction, s'ils n'ont pas la méme vitesse, n'est pas nulle. Ce minimum

s'atténue quand la différence d'énergie entre les électrons émergeants grandit.

Pour déterminer les conditions optimales angulaires pour une expérience de méme typc quc
celle réalisée par Frost et al, c'est a dire lorsque les deux électrons sortant ont la méme

énergie, nous représentons dans la figure (IV-3) la variation de la section efficace cn
fonction des angles 8 et 8, pour une énergie incidente de 300 eV. Le maximum dc la

courbe correspond au cas ou 6 =45° et 0,=315° clest a dire que l'angle entre les deux

électrons est de 90°.

Dans le cas asymétrique la situation est différente. L'électron éjecté a tendance a sortir avec
un grand angle alors que le diffusé sort avec un petit angle. Ceci est montré sur la figure
(IV-4) qui représente la section efficace en fonction des angles 0 et 0, avec E;=241.6 ¢V
et E,=5 eV. La figure (IV-5) représente la variation de la section efficace en fonction des
énergies des deux électrons pour 6 =11° et 0,=280°. On peut observer que le maximum de
la courbe se trouve dans la région ol I'énergie de I'électron éjecté est faible pour n'importe
quelle valeur de I'énergie E;. Un maximum se trouve dans la région ou E, est proche de 50
eV et E, de 5 eV et un autre dans le cas o E, est proche de 120 eV et E, de 5eV. La
valeur de la section efficace s'atténue au fur et 3 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 I'échange est important et la direction la
plus probable est celle ot les deux €lectrons sortent avec un angle de 90° entre eux.

- Dans le cas d'une collision non symétrique coplanaire, l'échange peut €tre négligé si la
différence entre les énergies des deux électrons est grande. L'électron diffusé a tendance de
garder la plus grande partie de I'énergie résiduelle et quitter le systéme dans © tres faible,

contrairement a ['éjecté.
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11 est intéressant de comparer l'ionisation de I'hydrogéne excité a I'état 2s a celle du lithium.
L'amplitude de la section efficace triplement différentielle d'ionisation de H(2s) est beaucoup
plus grande. On peut voir ceci dans la figure (IV-6) qui représente la section efficace en
fonction de 8, pour les conditions E;=241.6eV, E,=5 eV et 6 =9°. La TDCS d'ionisation
de Li doit étre multipliée par un coefficient pour ramener le maximum de la courbe a celui
de H(2s). On peut voir que les deux courbes se ressemblent, le pic binaire est aigu et dans la

région du recul il y a un minimum.

Comme nous l'avons décrit dans le paragraphe (IV-2) nous pouvons calculer la section
efficace d'ionisation & partir de I'équation (IV-2-6) pour différents modeles. Sur la figure
(IV-7) nous représentons les sections efficaces correspondant & chacun des modéles cités
plus haut dans le cas de l'ionisation de H(2s). On déduit que le modéle d'onde plane donnc
des valeurs trop grandes au niveau du pic binaire, et le pic de recul est absent. Le modc¢le
CPWFBA surestime le pic binaire et ne donne pas un deuxiéme maximum relatif présent
dans le modéle BBK qui reproduit le noeud de la fonction d'onde initiale. Le modcle
correspondant au produit des deux ondes coulombiennes (CWFBA) décale légérement la
position du pic binaire. :

La figure (IV-8) représente la méme variation dans le cas d'ionisation du lithium. L'éncrgie
de I'électron incident est fixée & E, =252 eV, celle de I'électron éjecté @ E,=5 eV et l'angle
de diffusion a 8 =9°. On peut remarquer la différence d'amplitude de la section efficace
entre les trois modeéles, la section efficace calculée par le modéle BBK est plus faible d'un
facteur de 1,8 par rapport au modéle (CPWFBA) et d'un facteur de 1,2 par rapport au
modéle (CWFBA). La position du pic binaire est légérement décalée dans les modéles
(CPWFBA) et (CWFBA) par rapport & celui du modele BBK.

Depuis les expériences de Ehrhardt et al (1969) on a pu vérifier d'une fagon 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 K, et

I'autre dans la direction opposée, c'est & dire pour 0,=0, et 8,=6,+n. Ces deux directions

correspondent aux minimums du recul de Ion. Pour expliquer cette idée nous considérons
g la quantité de mouvement représentant le recul de l'ion. La conservation de la quantité de
mouvement donne: K; = K;+K,+§ et le moment de transfert est donné par

K,=K;-K, le carré du module du moment de transfére est donné par |c‘||2 = |f(t - Kzl.
Pour trouver les extremums de |q‘|2 il faut chercher les zéros de la dérivée partielle de |<1|2
par rapport a 6,. On trouve que les extremums vérifient les conditions 6,=9, et 6,=0,+,
qui sont justement les directions des pics binaire et de recul. On peut donc conclure que la

section efficace est maximale quand le recul est minimum.
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Partant de la méme idée on peut chercher les extremums de la section efficace lorsqu'clle
varie en fonction de I'angle de diffusion 8 . On note K =K; —K,. La conservation de la
quantité de mouvement donne: K; = K =K, soit 0 langle que fait K’ avec la direction de

I'électron incident. Les extremums de |q|2, quand © est variable, vérifient la condition

~12
_6_|i= 0. Les valeurs de © qui vérifient cette condition sont 8 = 0 et =0 +m.
1

Pour vérifier cette hypothése nous avons représenté la section efficace en fonctionde O . La
figure (IV-9) représente la variation de la DCS en terme de O lorsque I'énergie incidente est
fixée & E;=300 eV et celle de I'decté & E,=3 eV avec langle d'éjection 0,= 280°. La
comparaison entre les trois modéles CPWFBA, CCWFBA et BBK montre que pour lc

premier la section efficace est totalement décroissante, pour le deuxiéme modele elle est
décroissante jusqu'a @ = 4° puis représente une variation semblable a celle du modéle BBK.

La DCS calculée avec le modéle BBK a un maximum dans la direction de 0 qui est
représentée par une fléche sur la figure (IV-9). La corrélation introduite dans la fonction
d'onde BBK 4 pour effet de ramener la section efficace, qui est tres grande au voisinage de

0 dans les autres modéles, a de faibles valeurs.

La figure (IV-10) représente également la section efficace en fonction de I'angle 6 . Dans ce
cas nous avons pris E; = 300eV , E, = 5¢V et 6, = 280° comme précédemment la courbe
représente un maximum dans la direction de 0, mais légérement décalé de sa direction

exacte.

Nous montrons ainsi que la détermination de la section efficace différentielle avec un
potentiel modéle et des fonctions corrélées du double continuum est possible et donne des
résultats qui sont en meilleur accord avec les rares résultats expérimentaux existants que les

autres méthodes.
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FIG. IV-1. Scction cfficace différenticlle d'ionisation dc Li par impact
d'élcctrons dans le cas ou E; = 100 eV, E; = E; ct 0, = 45° cn-fonction de 0,.
, modéle BBK; ....... , modéle DWBA modifi¢ résultats dé.(Zl1ang ct al); o,
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FIG. IV-2. Section efficace différenticlle d'ionisation dc Li par impact
d'électrons dans le cas ou E; = 100 ¢V, E, = E, ct 0, = 45° cn fonction dc 0.

, modéle BBK; ....... , modéle DWBA modifié résultats dc (Zhang ct al).
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FIG. 1V-7. Variation de la scction efficace différenticlle d'ionisation de I'atome
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FIG. IV-8. Variation de la section efficace différenticlle d'ionisation de I'atome dc
lithium en fonction de I'angle de I'électron éjecté dans le cas o E; =252 ¢V, E,
=5¢Vet 8 =9°. — modéle BBK ; ...... , modéle CPWFBA; -—, mod¢le

CWFBA.
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FIG. IV-10. Variation de la section efficace différcnticlle d'ionisation dc l'atome
de lithium en fonction de I'angle de I'électron diffusé dans le cas ou E; =300c¢V,

E, =5¢Vet 0, =280°

78



CONCLUSION

Nous avons présenté dans ce travail les principes théoriques d'une étude de l'ionisation
simple des atomes & un électron actif par impact électronique. Ce travail nécessite la mise en
place d’une description d’un probléme 4 trois corps pour notre situation post collisionnelle
ot deux électrons du continuum se trouvent dans le champ coulombien de Iion.  Pour
décrire ce systéme nous avons été amené & adopter des fonctions d’onde corrélées du type
Pluvinage. Aprés avoir créé les outils de base nécessaires, développé la procédure de calcul
des éléments de matrice de transition a partir de ces fonctions et surmont¢ les difficultés
créées par la présence des termes de corrélation nous avons entrepris I’étude de I’ionisation

simple de I'hydrogéne 1s et 2s et du lithium.

L’étude de I’ionisation de I’hydrogéne, dont les fonctions d’onde sont exactement connucs,
présente I’avantage d’étre un test direct pour les voies de sortie. Nos résultats pour I’état
fondamental 1s sont en trés bon accord avec les résultats expérimentaux dans un trés large
domaine d’énergies des électrons émergents. La nécessité de P’introduction de la corrélation
apparait 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 I’énergie d’ionisation), ou la corrélation électronique a I’état final apparait tres forte.

Une partie importante du travail est consacrée a I’étude de Pionisation simple des états
métastables. L’étude de Iionisation de I’hydrogéne 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 systémes atomiques possédant un électron externe dans une orbitale 2s.
Nos résultats comparés a ceux des méthodes introduisant I’approximation de Born de
second ordre ou encore une méthodologie de type Glauber montrent que, comme pour
P’état 1s, Iionisation de I’état 2s est bien décrite par notre modéle. Nous avons observé
également que la structure de la section efficace différentielle est semblable a celle de
I’ionisation de H(1s), ou les positions des pics binaires et de recil ;:orrespondent a une
énergie minimale pour le recul de I'ion. Nous avons présenté les situations cinématiques ct
géométriques les plus favorables pour une expérience a moyenne énergie incidente.
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L’étape suivante a été I’adaptation de notre procédure & I’ionisation du lithium, P'interaction
projectile-cible étant décrite par un potentiel modéle. Nous avons développé nos calculs
pour des situations cinématiques variées et pu vérifier que nos résultats étaient en excellent

accord avec les quelques mesures expérimentales existantes.

En conclusion, nous avons développé une méthode de description des effets de corrélation
dans un double continuum. Nous avons réussi pour la premiére fois & appliquer cette
méthode a Iionisation de I’hydrogéne 2s et du lithium. Notre travail ouvre la voie pour une
plus large application des fonctions corrélées du double continuum aux systémes alcalins.
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APPENDICE A PROBABILITE DE TRANSITION

La probabilité de transition est associée a l'état initial et a 'état final par la relation :

2

e =|(walF, O] (7. 0) (A1)

On définit l'opérateur U'(t,0) = i Hot g iH! (A2)

La fonction d'onde W(F,t) s'écrit sous une forme ou on voit apparaitre les Hamiltonicns

de I'état initial et de I'état final :
(7, t)=e Mot U'(1,0)T (A3)
—eithtg x. T (Ad)
Ou S représente la matrice de diffusion de Heisenberg elle est définie par:
S X;=U'(t,0) T (AS)
En remplagant (AS) et (I-2-34) dans (Al) la probabilité de transition s'écrit :

Pi,g= |<Xr|S|Xi )|2 (A0)

La matrice S est reliée & la matrice T par (voir appendice B) :
(xelslXs)=[ dr d Gy AG1,8) [8¢i -2 8(E; - Eo)(eIT) (AT)
Le poids des états, A(Eil,éiz), peut s'écrire comme le produit de deux termes:

a,(dq; - P1) a; (4, - p,) ot aj(iij - 'pj) est le poids de la particule j décrite par le paquet

d'onde X jet vérifie la relation :

J Iaj(qj - ﬁj)lz dg; = | (A8)

a; est reli¢ a I'amplitude du paquet d'onde par la relation :
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G;(7) = [a;(B)e'®" dp (A9)

et au paquet d'onde et a la densité de la particule incidente v respectivement par :

X1 = %1,5Gi(7) (A10)
v=(2n)|G,(7)f (Al1)

le flux de particules incidentes se déplagant le long d'un axe oz, c'est a dire le nombre de
particules qui traversent la cible par unité de surface par seconde est:

F=(2n)" j+: d2Gy(0,0,2)" (A12)

en utilisant les équations (A6) et (A7) et introduisant la conservation de la quantité de

mouvement par lintermédiaire de la fonction de Dirac on obtient :
- (0 0051 s 055 e~ (51
P =(27) JdQ1 dd, dd; ddy 2, (@ - 1) a1\d1 ~ B1) 22 (G2 ~ B2) 22\d2 - B2
8(E; — E;)8(E; —E)8(B; - P )3(P; - Be) T Tit (A13)

ou E;, et E; sont les énergies de l'état initial et final du systéme, P;=3;+4d, ct

13i~ = 'q"l + c‘llz. On note 1 I'état du systéme au centre du paquet d'onde ce qui nous permet

. N 2 n . .
de faire l'approximation 'rifT.i'f ~ |T;f| . De 1a méme fagon on peut faire 'approximation

suivante:
5(E; —E)5(E; - E¢) = 8(E; ~E¢)8(E; ~E;) = 8(E; - E()8(E; - E;) (A14)
5(B, - By)5(P; —B) = 8(F; ~B)o(P; - B,) ~8(P; - P)3(P; - B,) (A15)
On pose : o

pj=q;—Pjet p;=q; —Pj (A16)

Le développement en série de Taylor en p ne tenant compte qué des deux premiers

termes donne :

+pV (A17)
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ainsi :
Ei g ~Eiq = (31-P1) 7 +(52-52)%2 (A18)

D'aprés les équations (A16), (Al8) et les lois de conservation de la quantité de

mouvement et de I'énergie, I'équation (A13) devient :

Pr = (20 [ 45 4 adpr 473 ai(By) o1 (31) 22(52) 23(52)
5((5, ~51)% + (55 ~52)72)8(51 +82 -1 -2 )W’ (A19)

ou on a noté l'élément de matrice T au centre du paquet d'onde par Ty En intégrant par

rapport a 5'2 et en supposant ensuite que a;(f)z +p) - 5'1) = a,(p,), on aura :
Pr = (20)* [dpy dpadpy a1(p) ai(31) a5 8((51 -1 92 WP (a20)

La fonction 8 peut s'écrire sous la forme :

5(7) =-21; " dxe™ (A21)

Utilisant les équations (A8) et (A9) la probabilité de transition devient :
+00 _ - 2 2 ;
Pi_)f = 275-[_00 deGl(x(Vl —Vs ))I ITﬁl (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'aprés I'équation (A12)

F

— (A23)
|V1 ‘V2|

P = (2n)* & (E;~E()8 (B - Br)Tyl

ol V, et V, représentent respectivement les vitesses des particules incidentes et cible

dans le repére lié au laboratoire.
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Appendice B: RELATION ENTRE LES MATRICES SETT

Nous voulons démontrer que: (x¢,SX;) = 8i — 218(E¢ - E; (fIT}i)-
On définit I'opérateur S par :
sX; = U'(t,0)U(t,0)X; (B-1)

U est l'opérateur unitaire d'évolution, il est définie par la relation (I-2-14) du chapitre I, X,

est le paquet d'onde associé a I'état i. En utilisant la relation (I-2-16) on peut écrire
SX| = eiH'leile (B_z)

L'expression de I" de I'équation (I-2-27) permet d'écrire :

sX; =ete™ lim | X; — VX (B-3)
10 E;-in-H

En remplagant X; par son expression de I'équation (I-2-8) on obtient :
§X; = lim J.df'hdqu(ql,qz)eiﬂ'temt[Xi +'_—1__‘VXi:| (B-4)
n-0 E

i—in—H

i + ——1—— Vy;; | étant vecteur propre de H pour la valeur propre E; :
E,-in-H

1 1
H x-+———.——-Vx-]=.E- [x-+——.———Vx-} (B-5)
{' E;-in-H " HMTE —in-H
enfait:  (H-E;)lim| % +—————Vxi [=(Vxi— Vi) =0 B-6
( .)nl_)o[x, S~ x,] (Vi = Vi) (B-6)

La relation (B-5) nous permet d'écrire le produit scalaire de ¥ avec SX; sous la forme :
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. e af= = ).iHT 1
(x¢,SX;) = lim _[dfhd%A(ChAz)elme'm[()(f,)(i)+—————. V(Xf,Xi)] (B-7)
-0 E;~-in—-H

ei(E,—Ei)t

La relation donnée par(46) fim ———— = 278(E; —FE,), les relations (A-7) et (I-2-8)
-0 E¢ —(E; -in)

permettent finalement d'obtenir a partir de (B-7) :

(35,8 X;) = 8¢ —2m8(Eg ~E; Xf|Tli) (B-8)
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APPENDICE C : SEPARATION DU MOUVEMENT DU CENTRE DE MASSES
DE L'ION ET LES ELECTRONS EMERGENTS

Considérons un systéme formé de trois particules 1, 2, 3 de masses respectives m;, m, et
m,. Dans un repére fixe d'origine O leurs coordonnées sont respectivement p;, P, et p3 et
leurs quantités de mouvements sont B, P, et P;. Suivant la méthode décrite dans le chapitre
II on peut ramener le probléme du mouvement des trois particules a celui du mouvement du
centre de masses de deux particules et les distances relatives. Pour cela nous effectuons le

changement de variable suivant:

B =Py —P3 (C-1)
R= my Py +mM3p3 ' : (C-2)
m2 + m3

Soit o;; le centre de masse des particules i et j . La figure Cl illustre les positions des

vecteurs définits ci dessus, ainsi que la position des particules 1 et 2 par rapport a leurs

centre de masse 0); -

)
Figure Bl Figure B2
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APPENDICE C : SEPARATION DU MOUVEMENT DU CENTRE DE MASSES
DE L'ION ET LES ELECTRONS EMERGENTS

Considérons un systéme formé de trois particules 1, 2, 3 de masses respectives my, m, ct
m,. Dans un repére fixe d'origine O leurs coordonnées sont respectivement py, Py et P3 et
leurs quantités de mouvements sont B, P, et P5. Suivant la méthode décrite dans le chapitre
11 on peut ramener le probléme du mouvement des trois particules a celui du mouvement du
centre de masses de deux particules et les distances relatives. Pour cela nous effectuons le

changement de variable suivant:

Hh=p—P3 (C-1
R = my ‘32 +my 53 } (C-Z)
m2 + m3

Soit o;; le centre de masse des particules i et j . La figure C1 illustre les positions des

vecteurs définits ci dessus, ainsi que la position des particules 1 et 2 par rapport a leurs

centre de masse 0j; .

<

0 n
Figure B1 Figure B2

—_ )
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N _ - = = (my+my)R+mp
Un deuxiéme changement de variable nous donne R;=p;-R , R = .

my + m, + my
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 (?Z,R,), qui constitue un groupe de coordonnées de Jacobi.

De la méme fagon on peut définir deux autres groupes de coordonnées (f,Ry) et
(fi2,R3)selon qu'on considére respectivement les combinaisons 2+(1,3) ou 3+(1,2) décrite

dans le chapitre II.

les masses réduites associées a chaque groupe de coordonnées de Jacobi sont :

mm;
myj = ——— M= —mumems L Ghe123) (C-3)
mi+mj m1+m2+m3 mjk

Nous cherchons a trouver les relations qui relient les groupes:de coordonnées de Jacobi
Pour cela nous nous référons 4 la figure C2 d'ot on peut facilement déduire :

-1:2 = -—n_:'l—fl + RZ g (C-4)
m] m3 :

- m _ m;m

Ri=——2 R, +|1- 12 [P C-5
1 m; +my 2 ( (my +m,)(m, + m;) : ()

. = m.

fiz =Ry~ €9

1 3

- m _ m,m

R,=—2—-R, +|1- 273 f C-7
P mm, 2 ( (m1+m2)(m,+m3))l ©

On peut définir de méme les relations qui relient les différents groupes de moment (k,,K;),
(K13,K;3) et (k;,K,). L'expression de R, devient si on remplace R par sa valeur :

my '32 +m;y 53 (C-8)

Ry=p -
.'m2+m3

On note que dans le systéme du centre de masses des deux particules (2,3) B +P,=0,sion
dérive I'équation (C-8) par rapport au temps on déduit que le moment conjugué de R, est:

R, =P, g (C-9)
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e = d_ . . . -
Le moment conjugué de T est k, = m,; —T,, & partir de I'équation (C-1) en dérivant par
jug 2 2 2874 2 p q

: k, P, P .
rapport au temps on obtient : —2 --2 __"3 Cequidonne:
my; Mm; My

ky _ m3Pp —myP; (C-10)
my +mjy

De la méme fagon si on prend la combinaison 2+(1+3) on peut définir les moments

conjugués de T; et R, par

AL e Lk (C-11)
ml + m3
Kz = 132 (C- l 2)

La quantité de mouvement dans le systéme centre de masses total est nulle c'est a dire :

131+132+f)3 =0 (C'l3)

D'aprés les relations (C-6) et (C-8) on peut écrire :

El - m3 iiz "'133 (C-l4)
m, + m3

et les relations (C-9), (C-10), (C-12), et (C-14) nous permettent d'écrire:

- m m — -
k 3 -—2 P p
(K2)= m; +mjy m, +mjy (pz)zA(pz) (C-15)

1 -1 -1 3 3

— ] 0 —
(Ifz) ={_m (1_)2) (C-16)
ki my +m; Py

Si on multiplie par l'inverse de A les deux membres de I'équation (C-15) on peut exprimer

et

(P k
_.2) en fonction de (Kz)’ qu'on utilise dans I'équation (C-16). On obtient ainsi :
1

1 L
(Kz _ mp +mj i(-z ] (C-18)
ki m, m;m, K, '

1_
m; +mj (ml +m3)(m2 +m3)
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ko) (K)o
De maniére analogue, on peut trouver la relation liant R a 0 ainsion'a:
3 1

- m-m = m T

kp=|1- 23 R,-—2—k; (C-19)
( (m,+m2)(m,+m3) m; +my

K3 = ms Kz + El (C-20)
m, +mjy

. - m, -

K2 =k2——'—‘_‘K (C-2l)

m, + mj

- m - mpym 53

kj=——k, +|1- 2 K, (C-22)
m; +mj ( (ml+m3)(m2 +m;)

D'aprés les équations (C-8) et (C-10) on peut écrire :

- m,m - m _ m ~ ‘
ki, =[1- 23 k, -—2 K, |-—2—k J(C-23
12 ( (ml +m2)(m1 +m3))( 2 m, +ms 1)' my +mp ! ( )

En raison de la grande différence entre la masse de l'électron et celle du noyau :
= m, << mj , on peut faire l'approximation suivante :

m
m M 59, LIV . S
my+m; m+my m+m, 2 m+m
k, devient alors :
L * (C-24)

La somme des produits du moment avec les coordonnées d'espace C'est & dire ki+k;F

est la méme dans chaque groupe de coordonnées de Jacobi. Ceci peut se déduire des
relations de passage d'un systéme de coordonnées a l'autre. En fait d'aprés les relations (C-
4), (C-5), (C-21), (C-22) on peut déduire que : k, 5 +K;R =Ky R, +k; 7 et de la méme
fagon, les équations (C-6), (C-7), (C-19), (C-20) donnent : kjp Ty + K; Ry =K, R, +k; 7.
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APPENDICED : NORME DE LA FONCTION D'ONDE BBK

Considérons la fonction d'onde déterminée dans le chapitre I1 :

fl,fz H\P'( kvan )

i=1

avec : ! 2 3R
gp=¢6y=1 ,65=0 H=H-T
i
et ‘P(J, J,aJ,BJ) (271)"2%e 2 I‘(l—la)Fl(la [ ik + 1k ])

La norme de '¥; :

3 . * v et '
(\Pf“lf):r[ Idfj 8(?1‘—?2—?3)\1”(?1,k1, ]’81)\}’3 (fj’kj’aj’sj)

nous obtenons:

(‘Pf|‘1’f)=(2n)'3_[d'pf!jd? etiPh ‘l”(rj,kj,aj,ej)‘l" (f l—c' o;,€ J)
i=

ot le signe + pour i=1 et le signe - pour i=2, 3. On pose :
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(D-4)

(D-5)

(D-6)
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G Id_. :tlprJ ‘Pj(rj,R],aj,ej)‘l’gt('r'j’ﬁvj’a'j’sj) (D-8)

la norme devient alors :
-3 3 - o '
(¥ |¥r)=(2n) IdﬁHG (k,, j»o j,e,-,f)) (D-9)
j=t

G peut étre ramenée a une fonction plus simple si on multiplie les termes de l'intégrale par

-X l'j

et on dérive par rapport a x puis tendre x — 0:

Tj

G;=-lim d'r'jg—ieiipr wi(e, k0,8 ¥0 (5,80 65) (D-10)

] x—0 rj

. R
Si on remplace ‘I’g et ‘I’g par leurs valeurs de (D-3) on peut réécrire G sous la forme :

G; = - lim - C;; (D-11)
x=0dx .
avec |
ayt0) .
C;=(2m) e 2 r(1-iay)r(1-ia)) (D-12)

et
1;=[die loFe kit g (i 1, iR + k) (o LR k) ©@-13)

La fonction hypergéométrique peut s'écrire sous la forme intégrale (voir M. Abramowitz
and L A .Stegun)(l)

_ 1 1 2t a-1 (7 _ )b-a-l
IF‘(a’b’z)_B(a,b—a)jOe (1) dt (D-14)

ou B désigne la fonction Beta. L'intégrale I; devient alors :

I. = d d i, l o ioe;-1 _
j B(iocj,l—iaj)B( 1+1aj)‘[ tlj t 17 (1) Mg (1 tp) " gty 1)

(D-15)

ou:
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g(tl,tz) = .gzj-e(—x_itl kj+it2 k;)rj (‘ —lt k +ll k )fj
Tj
et §;=¢;(kj—kj)+p

L'intégrale g a pour valeur :

oty ty) = ~27[(5 +B)ty tp +(y +a)ty ~trB -]

avec
(a2 2
G—E(qj +X)
szjqj—”(kj
8=kjk;~kjk;-P
y=("|JkJ—|ka—a

Si on remplace g(t,,tz) dans I'équation (D-15), on obtient:

I = -27n
! B(iocj,l—iaj)B( 1a1,1+1a1)

j dt,yt;™ - t,) 4 ()

avec :
f(t,) = jdtl t l(l‘tl)_mj[((5+[3)t2 +y +0L)t1—t2[3—a]_l

(D-16)

(D-17)

(D-18)

(D-19)

(D-20)

On peut réduire cette intégrale a une fonction Beta si on fait le changement de variable

t = 1 ce qui donne :
I+v

£(ty) = [ dv v [(s+R)+sv]

i1
=(—SI}+—REB(iaj,l—iaj)
avece |
S=(a+p)t, +y+a
R=-t,p-a

En remplagant f(t,) dans I'équation (D-19) on obtient :

e nroma| AU CL UL S A

! B( laj,l+|a

—IG.‘
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Dans l'intégrale I; les quatre termes dépendent de t,, qu'il faut réduire  trois et changer les
bornes de l'mtegratlon de 0 a +oo pour pouvoir écrire I; en fonction de la fonction

hypergéométrique ,F (a,b,c, z), pour cela on change t; = —1+—1 ce qui nous donne :
y

sy [ gy y o y) " (e y) (D-23)

Tlaj,lﬂa )oc , Y

(47) .

. . o+ o+ ., L.
ouonaposé b= 01 etc= o+p . Cette intégrale peut finalement s'écrire
o

I; = 2o Y iy, ie; % +'“’2F1(lotj,laj+l,1,l ;) (D-24)

Utilisant la relation 2F,(a,,a2,a3,z) =(1- z)_a'zFl(a, ,a3 —az",'i,—z—l) et en remplagant b
z p—

et ¢ par leurs valeurs on obtient :

IJ =2ne—najaia,'"ia'j—l,y (a+B) szl la l(xj’]’l M (D_25)
v(c+B)

Reprenons maintenant I'équation (D-11) :

G;=-Ilim d —C;1;=G; =-C; lim iI (D-26)

) x-0dXx Yxs0dx

La dérivée de I; par rapport a x permet d'écrire G;sous la forme de la somme de deux

termes .

G] =Gjl +Gj2 N

avec :
Gy = ~Cy lim 2™ 1 i o™ g™ Jr (e 0) ™
2F1(ia I(X.J,l,l E%i%)ﬁ) (D-27)
et:

93



Ciogy(x—ik;) iotj(x-ik})

G = -—C llm + IJ(X) +21te_"°"' aja'j aiuj—ia'j—ly—ia,- (a"'B)Wia"
x—)O Y Y
X _(_i_(_a(s +‘Y)) 2F,(i0tj +1’1 _ia'j,2’1_9‘_y_+___a§) (D_28)
i v(o+p) y(o+p)

) n (o 1 . . Cq e s .
Dans l'expression de G apparait la dérivée de — par rapport a X, qui s€ réduit a la fonction
P jl app o p pp » q

& (voir Oh et col)(ﬂ) en faite :

fim 2—"——21—5 = -47%5(3) (D-29)
x—0 dXx°+§

L'intégration sur p dans (D-9) peut étre réduite a une intégration sur g, et en utilisant les
équations (D-29), (D-12) et (D-18) on déduit que: '
—ia; -

( K00 a,p) 3(21:)3C~e_"°"'(1—i0t-+ioﬂ-)limoai"‘j iy
kj.Kj j H j jTI% _

j=1 x—0

h--
l:‘“

x(ou+B)™ ’2F{1a 1a},1,1-%3%)5(12a—12;)6(12,,—12},) (D-30)

=(21l:)3

La contribution de G est neghgeable('s) puisque la deuxiéme partic de lintégrale
comprend le produit de G G, la fonction & donne une contribution finie et si on écrit

—'a =k, +E, et kb =k, +8p, avec k,))E, et ky))e, les termes croisés donnent des valeurs
proportionnelles & €, et €, qui sont petits.
finalement d'aprés (D-9) et (D-30) on déduit que la norme est égale a 1.
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APPENDICEE : DETERMINATION DE L'INTEGRALE

W(KI’KZ’R:!’PI’PZ’M’12’13’0'1’0'2’“-3)

On pose
Xj(fj, Ej,aj,ﬁj) = e—i(kj+pj)ej?"_x"r"lFl(—iocj,l,i[ijJ‘ + rjkj]) (E-1)
avec .
81=82=1 ,83=0 _1:3=f2 +f] (E-Z)
L'intégrale W devient :

— - -— - — T 3 —
Wk ko, R, B B M A2 s,0n,00,00) = [ SEdn [ T ki B Ayes)  (B3)
J=1 .

L'expression de la troisiéme fonction hypergéométrique sous la forme intégrale, ou
Iintégration porte sur un contour ¢ incluant les points O et 1(voir fig. (E-1) est:

F 0,5, =) L ATO f au i aw @)

I“i b- aj
&.(b-a))0
W devient :

W(R1,Ro,R3, B, B M, A2, A, 0,00,0) = (2m1) |, du(-u) 7 (1-u)™ 1(u)(E-5)
Ou gj= Ej—ﬁ3u et

. L2 )
I(U)=I%dfze'(k’“""’)|”?’IHXj(?j,kj,fij,aj,Xj,ej) (E-6)
j=1

Remarquons que :

Fy(a,1,0) = (2m) ™ [,(-w)* "' (1-0) " du =1 (E-7)
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ceci veut dire que :

W(f(l,Kz,Ks,f’l,f’z,Kl,lz,ls,al,az,a3)=l(0)+
(2ri) ! jc du(—u)7 (1= u)[1(u) - 1(0)] (E-8)

On peut décomposer le contour ¢ de la maniére suivante : C=Cl1+C2+€3-+C4+C5+C0

L'intégrale sur ¢ devient donc la somme de 6 termes :

0\ y e ,p,€ _} 0
¢ 62 (’Jl
3 —
€ ! 1 66 A/ X
L\ ofe —
> Ly
¢ 4 0 5
figure D1
. . 6
Je du(—u)_'a’-l(l 3 u)lot3[1(u) - 1(())] = nZ:}J'cn f(u)du (E-9)
£(u) = (—u) (1 - u)'*[1(u) -1(0)] (E-10)
jcof(u)du = eli_r_POiEe t(1+¢ +iy)dy=0 (E-11)

L'intégrale sur C1 est opposée  celle sur 5. En effet :

.l .
IL’; f(u)du= eIEPO 1 f(x +ig)dx (E-12)
et
. +1 . "
J'c’f(u)du=elino A f(x —ie)dx (E-13)
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Ic, f(u)du+ je . f(u)du=0 (E-14)

Si € —> 0 le contour €3 devient équivalent au cercle de centre 0 et de rayon p qui a une

singularité en u=0. D'aprés le théoréme des résidus de Cauchy ona:

[, £(u)du=Res(f,u=0)= Ji_r)no[uf(u)] =0 (E-15)

2

Prenons maintenant en considération le contour 2. On peut développer u sous la forme
trigonométrique : u=r €' ou (pzarctg% etr=xcoso .

Si € —»0 alors ¢—0 et r —>x. Dans ce cas on peut écrire
(—u)'®(1- u)i% = (-rei‘P)_m(l - rei"’)m3 = e~ moy—im(] — x)\% (E-16)

Ceci nous permet d'écrire l'intégrale sur €2 sous la forme :

Ie f(u)du=e'“"’f(:(l;x)ia'[l(x)_l(o)]dx B (E-17)

2 X

Sur €4 on a fait un tour dans ce cas la phase de u devient 2n—¢ , on a donc :

(—u)_ia’(l—u)ia’ =e™x (1 —x)™ (E-18)
Finalement si on utilise les équations (E-9), (E-11), (E-14), (E-15), (E-17) et (E-18) on

obtient :

—re Vo 1-x Y[ 1(x) - 1(0
Ief(u)du=(e““'—e ”a’)JO( " ) [( )x ( )] dx (E-19)
L'expression de l'intégrale I est déterminée analytiquement(”). Elle est semblable a celle
utilisée par Schultz(84) et Geltman et Hidalgo(43) qui ont proposé une expression bien
adaptée a un traitement numérique. Oh et collaborateurs(ﬂ) ont également donné une
expression de cette intégrale. La méthode qu'on proposera par la suite est inspirée de celle
de Sinha et Sil (85) et Roy et collaborateurs(79).

Dans la relation (E-6) on remplace le terme ikox-2s ]3| par la forme intégrale suivante :
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dA ei(?,—?, 8 (E-20)

| vy

e[“‘:""‘s]ﬁ‘ﬁl = K — lk3x

on obtient :
A3 —ikax da it
I(x) = T dQHX](I:]:k],qJ,a_]a)"j’a_])e (E-21)
o |92 +(33 - iksx) ]J N
La fonction x; dépend de la fonction hypergéometrique confluente qui peut s'écrire (37)
sous la forme :
b -a-1 Zl _
(a b, Z) 21'!?1 —(—Wg—a)'j dt (E-22)
f(b)>R(2)>0
Pour que la condition sur a et b soit réalisée, on doit supposer que :
-] = —iaj+¢&
et -iop =-iap +¢€ (E-23)
Si on utilise a relation (E-22) et on remplace 7; par sa valeur, I'équation (E-21) devient :
A3 —iksx dA —iot;- o
I(x)= - .]'[r —iaLj I"(1+1aj duJu ! (1—- ) !
n? j 22 + (A3 ~ikax)? |j=1 [ ] J
( 67?2 )J. I i Rs(umes e Bgilinh)ngin (E-24)
Si on intégre par rapport & r; on obtient:
2 .
1k3x A3 —1a -1 o
0 1
- E-25)
( o ) - ¢
2 B,?+(l-m') .

ou on a posé :

Bj=Aj—iujk; pour j=1,2
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B3 = A3 —ikax (E-26)
nj=(1-uj)kj+e1dj

La dérivée par rapport  B3nous permet de ramener l'intégrale I a la forme de l'intégrale de

Lewis(“). Ainsi en développant le produit on obtient :

41t)2 2 .
I(x)— 2 H[ (- l(X.J) (1+I(X.J] Idulul -1 up)® jdu2u2'“9 I(1-yy)
1 1
(E-27)
(6636)»2 )J. [}”2+Bz] Bl 7~ 111) Bz (7~ le)z
L'intégrale sur A donne “7):
L I P Y [ (E-28)

] C P e e e i ST

ou:

y= 31(211/2 + 221/2)[11% +(B3 +Bz)2]
B = BiBaBa(2 + 21 +22) + B (B2 + v + B2)Bu(p2 + 13 +£3)
o = B (22 +221/2)[11f +(B3 +Bl)2]

12
22 = [(m —1p)* +P2 +B3 7‘{ [(m -m) +p2 + B%F - 40@%}] /2BiB2

Pour pouvoir intégrer sur u; et uy, il est plus commode d'écrire le dénominateur de la
fonction sous l'intégrale (E-28) en fonction de ces variables. Ainsi en remplagant les B; et n;

par leurs valeurs on obtient :

av? +Bv+y = Ajup + Agup + Bujuz +C (E-29)
ou:
Ai= -2"(xi+xj)ki (ki +i - ;- ;) |(v+283)v

-2 ((x2+132 (k;+a;) )k1+27\.1(17»|k1 kl+q.)k)]
L

-2 (x,+;33 +(kj+a;) ][ i + B3 )ki + k.+q‘i)Ei] i,j=1,2 (E-30)

99



= —2[k1k2 + Elﬁz](v+2ﬁ3)v
—4[(7\,11(1 - i(ﬁl - iql))kz +(7~2k2 - i(122 = iE1‘2))1(2]V
+4[(},1 + B3)k1 + (El + ('jl)l-él][i(lz + B3)k2 + (Ez + qz)ﬁz] (E-31)

C= [(7\.1 + 7»2)2 +(Ei +qi— Ej - qj)z](v+2[33)v
+2|i7&.2(7\,21 +B§ +(E1 +E°11)2) +M(7\,22 +B§ +(E2 +QQ)2)]V
+[(7&1 +3) +(E1 +¢"11)2][(7~2 +B3)’ +(E2 +ﬁ2)2] (E-32)

si on remplace (E-28) et (E-29) dans (E-27) on obtient :

I(x)= 2121[ ( 10,_') (1+iaj)]—l(a[3§;x2)‘[ va‘ dupu] ioy,— (1 u )la,

J=1
xjodu2u£'°‘2_ (l—uz)i%f(ul,uz) (E-33)
avec
1
f(ul’ u2) Aju; +Aguy +Bujuy +C (E-34)

L'intégrale sur u, peut s'écrire comme une fonction hypergéométrique. Pour cela on écrit f

sous la forme suivante :

£ur, u2) = [Ar +c]“[1+u %%E%] (E-35)

I(x) devient alors :

I(x) = (4n)2[r(—ia1)r(l + ial)] (6[}6;)_2 )J‘"‘w dvI; du1ul—ia.—l(l _ ul)iou
x[A1u1 + C]—lz Fl[l, —iatg, 1,—%%] (E-36)

et en utilisant la relation 7):
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2R [a,b,b,z]=(1-2)* (E-37)
on obtient :

-+ 1 oL — i
J.O ® va‘Odulu1 oy =]y )™

10x) = (4n)* [ (o {1+ i“‘)]_l(a_ﬁfzéﬁ)

ia,
[Ay +C]“[1 +%2—+-]i—‘g—} (E-38)
19

L'intégrale porte sur une fonction ne dépendant maintenant que de u; qu'on peut calculer en

faisant le changement de variable :

_ C+Ap 1 -
V_A1+A2+B+C(u1 ]) . (E-39)

Dans ces conditions se fait suivant un axe p faisant un angle 8 avec l'axe des réelles dans le

plan complexe comme l'indique la figure E2

FIGUREE2

L'angle O est donné par :

_ C+A) -
O=arg Ai+A2+B+C (E-40)
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)iotl+io.2 +1

J+oo V(A1+A1+B+C
0 (A1+C)'%+1(A2+C)'a'+l

C(A;j+A;+B+ C) ~(ia2+1)
(AL +C)(Az +0) ] 4D

prdvvi“l(l +v)i°°2[1 +v

. . . . . A +C)(A;, +C
L'intégrale sur v se fait sur une fonction qui a une singularité en vg =~ C( (AI [3( 2B C)) :
1 +A +B+

Si on suppose que v, est a l'extérieure du contour (CP+CR +C) on peut appliquer lc

théoréme de Cauchy d'ou:

I(x) = (4n)2[r(—ia1)r(l + ial)]—l(a—lg'zaTz)

ioy +Hio, -+l

J-+oo dv (Al +A1+B+C)
0 (Al +C)la2+l(A2 + C)la|+l

~(ict, +1)
o . i A
xj dvv'% (1+v)'*® l+vc(Al +A+B+C) (E-42)
0 (Al + C)(A2 + C)
En utilisant la fonction hypergéometrique sous la forme :
2F(a,b,c,1-2) = [{c) j°° (1+ zt)_a(—t)b-l (1-t)*Cdt | (E-43)
e [(b){c-b)
et la relation :
2K (a,b,¢,2) =(1-2)° % F(c-b,c-a,c,2) (E-44)
On aboutit a I'expression de I sous la forme :
o AjA; -BC
2+C)

(E-45)
L'équation (E-45) permet finalement de ramener W (eq. (E-8)) & une intégrale double.
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APPENDICE F CALCUL DES DERIVEES DE Dy

1(C atn -~ b+n

Dnzf(d_l) (—(E) 2Fl(a+n,b+n,c+n,z) (F-1)
Avec

di=C+A; (F-2)

dy=C+Ap (F-3)

_A1A;-BC -

d3 = dad3 =

ot d3 | (F-5)

Z={c+A)(C+A2)

Dans notre application a l'ionisation simple de l'atome d'hydrogéne dans son I'état 1s on doit
prendre n=0, a = ~iay, b=-ioz et c=1. La dérivée seconde par rapport a B3 et Axde Dy

donne :

#Dy _[89(0,85)
O0P3 Oh2 ~ (51 %)

+Q(0,B3)Q(0,7»2)] Do

+[Q(0,Bs)ﬁ(o,xz)+a—’3§%f—3)+ﬁ(o,ss)n(l,xz)] Dy

+8(0,83) B(1,A2) D2 (F-6)

Les expressions des ©(n,£) et de 6Qa(;;£)

3

ou n=0,1 et £ = B3, A2 sont donnés par :

Q(n, &) =S(C,E, m)(1-a-b-2n)+(a+n)S(d1,&,m) +(b+n)S(d2,&,m)  (F-7)

a(n,E) _35(C.E,1) 0s(dy,&,1)

(1-a-b-2n)+(a+n)

(515 1519 1515
68(da,£,1)
+b+ n)-—aE— (F-8)
ou on a posé :
oy
m
S(w,&,m) = —%— (F-9)
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80(0,83)

On aura besoin dans l'expression de Q(0,83) et g de S(C,ps,1), S(dy,B3.1),

S(dz,B3,1) et de leurs dérivées par rapport & 3 qui ont pour valeurs :
S(C,B3,1)=-%§‘% (F-10)
S(dy,B3,1)=- (gg; ?3831) (F-11)
(e bs.0=- 5 ( G+ ) (F-12)
BEED_ 1P is(c . s(C ) (F-13)
SN (P A as(an . 12.1) (F-14)
—as’(—d(%l"’l?g'z—(a}fg& +a‘ig§3)+s(do B3.1)S(da, A2, 1) (F-15)

Les expressions des dérivées de C, A}, A2 et B par rapport a B3 et Ay peuvent facilement
étre calculés a partir des équations (E30, E31 et E32). Q(0,12) et Q(1,22) dépendent des

fonctions S(C,lz,l), S(dl,)»z,l) et S(dz,M,l)qui ont pour valeurs :

-.10C )
S(C.22. )= 75 (F-16)
__1foC QA_L )
S(d1,2,1)= - o-( 25+ 81) (F-17)
S(da,22,1) Hl—(aic— %) (F-18)
Les expressions des B(n,E) et (67»2) ou n=0,1 et £ =f3,A2 sont données par :
3 (a+n)(b+n) oz
B(n,i)———(mr—iG (F-19)
op(nE) _(a+n)b+n) gz . (a+nibrn) 3z oG
o\a (c+n) 0OA0E | (c+n) OE OA2
avec. G= %‘_jzl (F-20)
0G _ ody dp , ddy di
S, " o3 T 2 L +2GS(C,22,1) (F-21)
2 — E(g)+2F () (F-22)
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a;z(zag = agff ), o F(E)+2 a;fi’) (F-23)
E(E) = addg dzldl (F-24)
F(&) = S(d1,&,1) +5(d2,&,1) (F-25)
a;f = aidga Gyt 2 F0) (F-20)
oF(e) _ o8(du,&,1) , 35(d1.8,1) F-27)

oy~ O\ A2

Dans le cas de lionisation de I'hydrogéne dans son état métastable 2s ou du Lithium un
terme supplémentaire doit étre ajouté dans l'expression de lintégrale I(X) ce qui nécessite le

calcul de dont l'expression est donnée par :

6212663

ﬁfl—:[n(o,x )‘Dl*gx ]Do+[[3( 0,22)®; + (1, x2)®2+%‘}"] |

02X20P3
[[3(1 A2) D2 + 2, M)<D3+g?: ] D +B(2,A2)®3Ds (F-28)
avec
@y = _6_9_6(;):2&2 +0(0,83) ©(0,12) (F-29)
@2 = 28889 . o(0,55)8(0,12) +(0,B)(1. ) (-30)
@3 =B(0,83) B(1,22) (F-31)

Le calcul des dérivées de ®@j, @, et D3ynécessite les dérivées secondes de Q(O,Bg) et

B(O, B3) par rapport & A3, et qui ont pour valeur :

20(0.05)_ 2S(C.1) g _ab)+a (1B 1)

62[3(0,[33) _ 3‘1 832 Pz oG oz azG
o\ odap 00k Ohz ' OBy o (F-32)

105



ot :

Pz _ 62E(B3) F(B3) +2 0.0z aF(BB)+252F(B3)
Bz N aa@ o2 O EY]

PG _Pdidy Pdydy  ,0d; oy 1
o3 o3 c2 o3 C2 " Orp 0N C2

+2C (g%Ld +%ld1+$)s(c,x2,1)

2G as(C A2,1)
(5L%)

(F-33)

(F-34)

Les dérivées secondes de E et F sont a calculer  partir des équations (F-26) et (F-27).
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