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RESUMEN

Se consideran en esta tesis los procesos de simple y doble captura electrónica, en

colisiones atómicas a energías altas e intermedias.

En lo que respecta a la simple captura, la idea es encontrar un método teórico

apropiado para describir las colisiones asimétricas, cuando la carga de uno de los núcleos

es mucho mayor que la del otro. Para ello se examina un modelo unidimensional de

colisión con tres seudo-partículas, que simulan un núcleo proyectil, un núcleo blanco,

y un electrón activo. En este modelo se analiza la probabilidad de captura en función

de la velocidad del proyectil y de la fuerza del núcleo blanco.

Se evaluan diez aproximaciones teóricas: cuatro aproximaciones de Born de segundo

orden basadas en diferentes funciones de Green, una expresión fraccional de Scliwinger,

y cinco métodos de onda distorsionada; y se comparan los resultados con los valores

exactos. Para sistemas simétricos, la aproximación de onda distorsionada del continuo

provee buenos resultados, mientras que para los casos asimétricos la aproximación

impulsiva semigeneralizada presenta el mejor comportamiento cuando la fuerza del

núcleo blanco aumenta.

Como una consecuencia del análisis de los métodos teóricos en el modelo unidimen­

sional, se elige la aproximación eikonal impulsiva para calcular los procesos de simple

captura electrónica en colisiones de protones sobre diferentes blancos. Se presentan

secciones eficaces totales para una gran variedad de sistemas, que van desde el sis­

tema asimétrico p-Ar hasta el sistema simétrico p-II. Se evaluan también parámetros

relacionados con la matriz densidad para las colisiones p-I‘l y p-Ile, y se comparan
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los resultados con los experimentos y con otros valores teóricos. Se concluye que la

aproximación eikonal impulsiva puede ser usada con confianza para tratar colisiones

asiine'tricas en los regímenes de energías intermedias y altas, y colisiones simétricas a

altas energías de impacto.

Se investigan también, en distintas aproximaciones aplicadas a procesos de simple

captura, las contribuciones de las tranformadas de Fourier de las correspondientes

funciones de Green (llamadas propagadores), considerando en especial los términos ojÏ­

shcll y su continuidad alrededor del límite on-shell; y se encuentra que la aproximación

eikonal impulsiva presenta una contribución lineal ofl-shell.

Para estudiar la doble captura electrónica por impacto de proyectiles pesados so­

bre átomos similares al helio, se presenta en esta tesis un modelo de dos electrones

que considera el proceso como una colisión en dos pasos. En el marco del formalismo

de onda distorsionada, este modelo de colisión esta relacionado al segundo orden con

.un operador de Green que representa un electrón en cada centro, y después de ciertas

aproximaciones adicionales conduce al modelo de electrón independiente. Se usa, en

particular, la aproximación impulsiva para evaluar las matrices de transición de sim­

ple captura involucradas, y la repulsión electrónica se incluye como una perturbación

dinámica en primer orden.

Se calcula con este modelo la transición 1:52—>132 en la colisión He++ —lle, uti­

lizando una función de onda de interacción de configuraciones para describir el estado

fundamental del llCllO.Las diferencias entre estos resultados y los obtenidos utilizando

una función de onda de llartree-l‘bck para representar el estado fundamental son des­

preciables, por lo cual, la captura a estados simplemente excitados para el mismo sis­

tema se evalua empleando funciones de onda de Ilartree-l‘bck y variacionales. 'l‘ambién
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se estudia la doble captura electrónica en colisiones de iones múltiplemente cargados

sobre helio, y se evaluan secciones eficaces diferenciales para el sistema lle++ —lle,

siendo los resultados comparados con los datos experimentales disponibles. La teoria

produce en todos los casos un muy buen acuerdo con los experimentos.
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ABREVIATU RAS

Unidad (le masa atómica (Atomic mass unit).

Unidades atómicas (Atomic units).

Primera aproximación (le Born con condiciones de contorno (First Born approxi­

mation with boundary conditions).

Aproximación de Born de segundo orden con el operador de Green libre (k=0), el

operador de Green del blanco (sz), el operador de Green del proyectil (k=l’), y

el operador de Green de Faddecv (k=l“) (Second Born approximation).

Aproximación (le onda del continuo distorsionada, (Continuum-Distortcd- Wave).

Aproximación (le Born para Potenciales Fuertes Distorsionada (Distorted Strong

Potential Born).

: Aproximación eikonnl impulsiva (I'L'ikonalImpulsa approzrimation).

Forma fraccional de Scliwinger asociada al segundo orden con el operador de Green

de Faddeev.

Aproximación impulsiva generalizada (Ccneralised impulse approximation).

: Aproximación impulsiva (Impulsa approximation).

Modelo de electrones independientes (Independent. Electron Model).

Modelo de interacción post. colisional (Post Collision Interaction model).

Aproximación de Born para Potenciales Fuertes (Strong I’otcntial Born).



INTRODUCCION

En esta tesis estudiamos los procesos de reordenamiento o captura electrónica en

colisiones de iones sobre átomos, por los cuales uno o más electrones que inicialmente

se hallan ligados al átomo blanco, son transferidos al ión incidente como consecuencia

de la colisión. El rango de energias analizado corresponde a las energias intermedias y

altas, y está caracterizado por una velocidad de impacto del proyectil del orden o mayor

que algún parámetro asociado a la velocidad orbital de los electrones capturados, antes

o después de la colisión. En particular, tratamos los procesos de captura simple, en

los que un único electrón es capturado, y los procesos de captura doble, en los que dos

electrones son transferidos del blanco al proyectil. La teoria lormal correspondiente a

las colisiones con reordenamiento se sintetiza en el capitulo l, junto con las principales

aproximaciones que utilizamos a lo largo de esta tesis.

Los problemas de colisión que involucran procesos de simple captura electrónica

'en el rango de energias altas e intermedias se resuelven empleando diferentes aprox­

imaciones, las cuales se basan fundamentalmente en tres grandes líneas: teoria de

perturbaciones, principios variacionales y métodos de onda distorsionada. Nuestro

objetivo es encontrar un método teórico apropiado para describir la simple captura

electrónica en colisiones asimétricas (cuando la carga de uno de los núcleos es mucho

mayor que la del otro). Este tipo de procesos son los estudiados en los aceleradores

de iones pesados, tales como el acelerador TANDAR (Comisión Nacional de Energia

Atómica, Argentina), por lo que su investigación es de particular importancia para la

comprensión de los datos experimentales.
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_Para satisfacer este objetivo, en el capítulo 2 desarrollamos un banco de prueba

consistente en un modelo lmidimcnsional de tres particulas con interacciones tipo pozo

cuadrado. El proyecto se realizó en colaboración con el Centro Atómico Bariloche, en

donde se efectuaron los cálculos exactos (cl experimento) con la técnica de diferencia

finita. En este modelo simple, cvaluamos distintos métodos teóricos: aproximaciones de

Born de segundo orden, principios variacionales de Scliwinger asociados con las series

perturbativas, y métodos dc onda distorsionada relacionados con la aproximación im­

pulsiva. La comparación de los resultados con los datos exactos nos permitió descartar

una serie de teorías cuyo comportamiento no fue satisfactorio.

Utilizando la experiencia capitalizada en el modelo lineal, en un trabajo previo

(Ref. l) aplicamos los mejores métodos, aquellos relacionados a la aproximación

impulsiva, al cálculo de procesos de captura de capa interna por protones, considerando

transiciones entre niveles fundamentales. De la comparación con los experimentos

concluimos que la aproximación eikonal impulsiva (El) es un buen método para tratar

las colisiones asimétricas cn el rango de energias intern'iedias y altas. Esta aproximación

es una teoria de onda distorsionada basada en el uso de la función de onda impulsiva

exacta en un canal y la función de onda eikonal en el otro. Ambas funciones tienen

el correcto comportamiento asintótico y la apropiada normalización. En el capitulo 3

introducimos la aproximación El, y la utilizamos para tratar procesos de captura al

nivel fundamental, y a los niveles excitados 25, 2p0, 2pl y 35, en colisiones de protones

sobre átomos. Consideramos los sistemas asimétricos (p-Ar, p-Ne y p-C), y los sistemas

cuasisimétrico (p-lle) y simétrico (p-ll), para los cuales hay una cantidad apreciable de

datos experimentales. Evaluamos también magnitudes derivadas de la matriz densidad

para el nivel n = 2, tales como el parametro de alineamiento,y las componentes z

del momento dipolar y de la velocidad del perilielio. La aproximación El contiene

además los procesos de doble dispersión, dando por lo tanto el correcto límite de altas
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velocidades, e incluyendo la contribución del pico de Thomas en las secciones eficaces

diferenciales, las que calculamos para la colisión p-ll.

En el capítulo 4 analizamos la contribución de la transformada (le Fourier de

la función de Green llamada ¡rom ador en distintas a roxiinaciones a licadas a1 Í 9 P > P

procesos de simple captura. Prestamos particular atención al papel desempeñado por

los factores ojÏ-shell y su continuidad alrededor del límite on-shell. Encontramos que

las a )roximaciones relacionadas a la a )roxin'1aci(')nim )ulsiva ( ue se estudian cuando
l l l a

ambos canales satisfacen las corectas condiciones asintóticas, presentan factores ofi­

shell similares a los de la aproximación de Born para Potenciales Fuertes Distorsionada

(Distorted Strong Potcntial Born).

Cuando el sistema colisionante consta de mas de un electrón, una forma de resolver

el problema consiste en el uso del modelo de electrón independiente, el cual se basa en

la suposición de que los electrones evolucionan iindependientemente uno de otro. Este

modelo se emplea generalmente con éxito para tratar procesos simples, en los que sólo

un electrón es excitado, capturado o ionizado, y se utiliza en la primera parte de esta

tesis para estudiar la simple captura electrónica.

La dificultad surge cuando ocurren fenómenos dobles, en los que dos electrones

están involucrados en la transición, como los es el proceso de doble captura electrónica.

En estos casos, el modelo de electrón independiente no es una alternativa confiable, y

debemos trabajar con un modelo de dos electrones activos. La doble captura es un

tema de gran interés, dado que el futuro es promisorio en lo que respecta a la espec­

troscopía Auger, de gran utilidad para investigar colisiones de iones sobre superficies,

como así también en lo que concierne al estudio de la correlación electrónica durante

la colisión (llamada correlación dinámica).

En el capitulo 5 estudiamos la doble captura con un modelo de dos electrones,

basado en el segundo orden del formalismo de onda distorsionada. Este segundo orden
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es evaluado usando una función de Green que representa un electrón en cada centro,

lo que permite describir la colisión como dos procesos consecutivos de simple captura,

involucrando cada uno de ellos ambos electrones, e incluyendo la repulsión electrónica

como una perturbación dinamica en primer orden. Agregando ciertas aproximaciones

adicionales, nuestro modelo tiende al modelo de electrón independiente.

Aplicamos este modelo a la colisión lle++ +l'le(152) —>lle(ls2) +lle++, utilizando

una función de onda (le interacción de configuraciones (la cual contiene la correlación

electrónica) para describir el estado fundamental del lle. Las diferencias con los resulta­

dos obtenidos empleando un producto no correlacionado de funciones de llartree-l’ock

para el estado fundamental son despreciables; por lo tanto, usamos funciones de onda

electrónicas de Hartree-l‘bck y variacionales para calcular, para el mismo sistema, la

doble captura. a estados simple excitados y secciones eficaces diferenciales. Evaluamos

también los procesos de doble captura en colisiones de iones multicargados sobre helio.



CAPITULO l

FUNDAMENTOS TEORICOS

En este capítulo presentamos los conceptos básicos empleados para describir los

procesos de captura electrónica en colisiones ión-átomo a energias altas e intermedias.

La formulación del problema que se estudia se expone en la sección l.l. l'Ïn la

sección 1.2 se resumen los principales resultados de la teoría formal de colisiones,

y en la sección 1.3 se describen en forma breve los métodos teóricos considerados?

En particular, ponemos especial atención en las teorías de onda distorsionada que

involucran la función de onda impulsiva y funciones de onda relacionadas, las cuales

son analizadas en la sección 1.4.

Tanto la teoría formal como los métodos aproximados contenidos en las secciones

anteriores corresponden a sistemas con potenciales de corto alcance, por lo que, en la

sección 1.5 se muestra su extensión a problemas con interacciones coulombianas, las

cuales son de largo alcance, y sc presenta además el tratamiento eikonal del potencial

internuclear 3. Salvo donde se aclare explícitamente, se utilizará a lo largo de toda la

tesis el sistema de unidades atómicas (ver apéndice A).

1.1 Formulación delproblema

Consideramos en esta tesis la colisión de un núcleo proyectil l’ (de masa Mp y

carga Zp) con un blanco compuesto por nn núcleo blanco 'l‘ (de masa ¡WTy carga ZT)

y uno o dos electrones ligados inicialmente a él. Analizamos el proceso de captura
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electrónica por el cual, como resultado de la colisión, uno (captura simple) o ambos

electrones (captura doble) quedan en un estado ligado al proyectil.

El rango de velocidades de impacto estudiado corresponde al dominio de las energias

altas (v >> ve) e intermedias (v N vc), donde v es la velocidad relativa de los núcleos,

y vc es la velocidad orbital del electrón en el estado ligado inicial o final.

1.2 Teoría formal de colisiones

Antes y después de la colisión las particulas se agrupan formando agregados, y a

estos agrupamientos se los (Icnmnina canal de entrada o inicial (i), y canal de salida o

final A cada canal a, siendo a = i, f, le corresponde una dada fragmentación del

llamiltoniano II del sistema, considerado en el centro (le masa:

1]=]](¡+‘/(], a=i,f,

donde Va es el potencial de interacción entre los agregados en el canal a, y Ho, es

denominado llamiltoniano no perturbado asociado con (llCllOcanal.

En el formalismo independiente del tiempo, el estado del sistema es descripto por

un estado de colisión con condiciones de contorno saliente o entrante l‘I‘á), el cual es

autoestado (le II:

II I‘Pá)= E Mi), a = tf, (1.2)

y se aproxima al estado no perturbado |(Du)cuando los agregados en el canal a están

alejados entre si, siendo |(Da) autoestado de Ho, con la misma autoenergia E (denomi­

nada energia total):

Ho, IQ") = E IÓQ) , a = i,f. (1.3)

El estado de colisión I‘llá) satisface la ecuación de Lippmann-Schwinger:

Mi) = IM + GiUs‘WaIm") , a = u, (1.4)
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o.bien la expresión equivalente:

I‘PÉ) = I‘I’a)+ GÉ(15)Va I‘I’É) , a = iJ, (1-5)

siendo G*(E) el operador (le Creen total:

GiU'Ï) = lim (1.6)
l

540+E—Hiie’

y G'ÉÁE) el operador de Green asociado al canal oz:

1GiEzr ——, =',. 1.7
a“ ¿18+E—11a:tie a 'f ( l

Para resolver el problema de colisión, la magnitud que se evalua es la matriz de

transición, definida como:

'1‘¡,-=(<1>¡|v¡l|\p;) post
(1.8)= prior.

Las versionespost y prior son igualessi se usan estados de colisión y exac­

tos, pero difieren generalmente entre si cuando se emplean aproximaciones de (llCllOS

estados.

La sección eficaz diferencial se obtiene a partir de la matriz de transición como:

K]
Ki

fi
dí) = (27r)'1141/, [Th-I? , (1.9)

donde K- K son los momentos asociados al movimiento relativo (le los a re adosl f

en los canales inicial y final, respectivamente, y ¡4,1/1son las correspondientes masas

reducidas. Estos momentos satisfacen la conservación de la energia total:

Ki2 K;E = _ .¡ = __ . 1 1.10
21/,- + C 21/! + C! ( )

donde €¡ (el) es la energia del estado electrónico ligado inicial (final). El ángulo sólido

Q = (9,0) está determinado por 1?,-y RI, siendo 0 el ángulo formado entre ambos
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momentos, y cpel ángulo azimutal. La sección eficaz total se obtiene integrando sobre

todos los ángulos de dispersión:

(lab.O'jl- W,
donde:

d0=sinÜd0 (159, 30€[0,27r] , 0€[0,7r] . (1.12)

Dado que en la mayoría de los experimentos el estado de colisión no es un es­

tado puro sino una mezcla estadística de estados, se introduce el concepto de matriz

densidadd, asociada a la transición desde un dado estado inicial i hasta el nivel nf,

como:

Kí 4 j r\ I \

p11,l¡11i¡,n¡l'¡1n’j_ (2”) Vi”!Ki i/dn lnlljmbi [nrlímíni v (1'13)

donde Tnlm, ,-es la matriz de transición correspondiente a la captura desde el estado

inicial i hasta el estado final caracterizado por los números cuánticos nlm. Los elemen­

tos diagonales de la matriz densidad coinciden con las secciones eficaces totales.

En las colisiones ión-átomo las masas de los núcleos proyectil y blanco, Mp y MT,

respectivamente, son mucho mayores que la masa del electrón (en unidades atómicas

me = 1, y la masa del protón es 18367716).Por consiguiente, se puede suponer que

las contribuciones importantes a la sección eficaz total provienen (le ángulos (le (lis­

persión 0 pequeños, y es posible considerar la velocidad relativa 17entre los agregados

prácticamente constante:
1? I?a=—‘:—. (1.14)
V.‘ 1/]

Esta aproximación se denomina limite de grandes masas, y será utilizada en todos los

resultados de esta. tesis.
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1._3Métodos aproximados

La ecuación de Lippmann-Scliwinger (1.4) representa sólo una solución formal del

problema pues implica conocer una base completa de antocstados de II , lo que en

general no es posible. Existe una gran variedad de métodos aproximados que se em­

plean para calcular la matriz de transición, estando basados fundamentalmente en tres

grandes líneas: series perturbativas, principios variacionales, y métodos de onda dis­

torsionada. Siguiendo con esta clasificación, describimos brevemente en esta sección

las aproximaciones que se utilizaran en los siguientes capítulos 2.

1.3.1 Series perturbativas

Estos métodos, denominados también series de Born, se basan en la construcción

de una serie perturbativa para el estado de colisión, y por lo tanto, para. la matriz de

transición, partiendo de la ecuación de Lippmann-Schwinger (1.4), y expandiendo el
f

operador de Green total en poteneias de nn operador de Green aproxrmadoz.

El término de primer orden, común a las distintas series de llorn, se obtiene reem­

plazando en la matriz de transición el estado de colisión dado por la ecuación (1.4)

por el correspondiente estado no perturbado, y se conoce como primera aproximación

de Born:

T191}= ((])j|le|(l)¡) = ((l)f|V¿|(l)¡) . (1-15)

La aproximación de Born de segundo orden resulta (le reemplazar en la ecuación

(1.4) el operador G*(E) por el operador aproximado CHE), con lo cual la matriz de

transición se expresa como:

T1056= TÍ? +(‘1’le¡lG+(13)Vz-I<Í>i) . (1.16)
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En particular, se consideran cuatro series de Born distintas, determinadas por los

siguientes operadores CiU?) :

i) el operador de Green libre, 6%, definido como:

1i r = ¡' __ 1.17
G0“) ¿Jb‘+¡3—1¡oiie’ l l

donde Ho es el operador de energía cinética del sistema;

ii) los operadores de Green inicial y Íinal, GÏ y (I'Ï, respectivainente, delinidos en la

ecuación (1.7); y

iii) el operador de Green de Faddeev5, Gi“, el cual se expresa cn términos de los ante­

riores operadores (le Creen como:

G'fi(E)=GÏ(E)+GÏ(E)—GÏ(E). (1.18)

1.3.2 Principios variacionales

El principio variacional de Scliwingcrpermite construir una funcional para la matriz

de transición, asociada a la. expansión de orden m correspondiente a una. dada serie

6,7perturbativa. , como:

J}? = (aumento + <¿¡I13"">I<I>i>+ (¿HOW?) + (d’IID(""I<I>1-), (1.19)

donde y {f son las funciones de onda de prueba, y A0"), BO"), Cl'"), y DV") son

operadores determinados completmnente por medio de las siguientes condiciones, que

deben ser satisfechas por la funcional:

i) Si las funciones de prueba coinciden con los estados de colisión exactos, esto es, si

¿É = ql: y 5} = ‘11},la funcional debe coincidir con la matriz de transición :

.10?)= ’rfi . (1.20)f
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ii.) Si = ql: + 6‘111.+y {f = ‘11},la funcional debe ser estacionaria:

(m)
(sin
(sw;

:0. (1.21)

iii) De manera análoga, si {ll = W?y ¿f = W}+ó\l1}, la funcional debe ser nuevamente

estacionaria:

w}?
MI}

:0. (1.22)

iv) Si las funciones de prueba coinciden con las funciones de onda no perturbadas, esto

es, si = (Diy = (Df, la funcional debe coincidir con la aproximación de orden

m de la matriz de transición en la serie perturbativa considerada (TEU):

J}? = T}? . (1.23)

Es posible obtener a partir de esta funcional una forma lraccional, redelinicndo las

funciones de prueba como:

e: a¿;-+, ¿j =b¿'¡, (1.24)

y optimizando luego los parámetros a y b introducidos. La funcional fraccional se

expresa ClltOIlCCS COIIIOZ

((be/¡(111)I¿;4-) IU(m)Iq)i) 1.25
(¿’¡'IC(""I€2*) l l

Jí‘tgm)= (QIIDÜIÚlQÍ) _

Se analizan, en particular, las funcionales lraccionales asociadas al Segundo orden

de las series de Born descriptas en la sección 1.3.1. Es posible probar que no existen

las formas lraccionales (le segundo orden correspondientes a las series (le Born con Ga“,

Gï, y G+, y por consiguiente, sólo se (leÍine la funcional asociada al segundo orden de

la serie de Born con el operador (le Green de l‘addeev7 :

mv} I6;*>(€’¡’IWI<1>i)

(¿’¡I 1 — v} Gli-(13)] vila-1*) '

II"(m=2) =
¡1. (1.26)
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Reemplazando en esta expresión las funciones de prueba por las funciones de onda

.no perturbadas, (l),-y (Df, se obtiene una aproximación variacional de la matriz de

transición, la cual se puede expresar en función de los distintos términos de la corre­

spondiente serie de Born:

I vm

Y'P'GF_ )
fi _ 2 Tfui _ Tjngcr' ' 'l I

1.3.3 Métodos de onda distorsionada

La idea de la formulación de onda distorsionada cs construir un serie perturbativa

cuyo primer orden tenga en cuenta en forma exacta la mayor parte del Ilamiltoni­

ano, de manera tal que la interacción residual sea pequeña, permitiendo una rápida

convergencia de la serie 2’8. Para ello, se descompone H como:

11:11¿+wa, a=i,f, (1.28)

= [la+U”,
(1.29)

W0=V0—Un, a=i,f,
donde el potencial U0,es elegido de tal forma que se conocen exactamente los estados

de colisión corres ondicntes al llamiltoniano H' la Jerturbación W resultantea) (X

es pequeña. El estado distorsionado se define como el autoestado de [12' con

autoenergía igual a la energía total E:

112i x2) , a = i,f, (1.30)Xi) =13

que satisface la condición de contorno saliente o entrante, aproximándose al estado no

perturbado IQG)cuando los agregados en el canal a están alejados entre si.
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_La matriz de transición se puede expresar en forma exacta en función de los estados

distorsionados inicial o final como:

'l‘¡¡ = (XjÏll'l/hlllï) ¡20st
(1.31)

: (WÍIWI'IXÏ) prior ,

donde se lia supuesto la anulación de los llamados términos de superficie, (lada por:

(«bm/1+):0, (1.32)liin e< 7 <D->= 0 liin e

para. los casos post y prior, respectivamente. lleeinplazando en la ecuación (1.31) los

estados de colisiónexactos, y Mi), por desarrollosen serie de Born tal como los

considerados en la sección 1.3.1, se obtienen las series de Born distorsionadas en un

único canal, cuyos primeros ordenes se expresan como:

W)- =(x-lem prior,
f1 Í f (1'33)

¡[Wan = (¿VIH/I. post ,

donde por similitud con la ecuación (1.8) se lia intercambiado la notación post y prior.

También es posible construir una serie de Born distorsionada en ambos canales a

partir de la expresión exacta, dada por:

w} + w}c+(r5)w,­ x?)

xï),

'1‘ ,- = (x'
j f (1.34)

= (mw,- + wle+(13)W,­

donde nuevamente se lla supuesto que se cumplen las condiciones definidas en la

ecuación (1.32). lntroduciendo en (1.34) una expansión perturbativa del operador

de Green total G+(1‘}')en potencias (le un operador (le (,lreeu aproximado CHE), se

obtienen las correspondientes aproximaciones de primer y segundo orden:

717g“)= (mn/fl x7) = (x}IW¡ x?) , (1-35)

1?;110)= TWO) + (X}|¡,¡/}G+(E)W¿IXÏ+) _ (1.36)
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l La elección de diferentes estados distorsionados da. lugar a la obtención de distintas

teorías. Considerarenios, en particular, aquellas que involucran la función de onda

impulsiva. o funciones de onda relacionadas, por lo que estas funciones serán tratadas

en la. próxima. sección.

1.4 La función de onda impulsiva y funciones relacionadas

La función de onda impulsiva fue introducida. por Coleinang'lo, y en líneas gen­

erales, trata de expresar el estado de colisión correspondiente al sistema de varias

partículas en función de estados de colisión asociados a sistemas más simples.

La.ecuación (1.4) puede expresarse en función del operador de Mollet (lá, definido

como:

Q: =1+G*(E)Va , a=i,f, (1.37)

de manera tal que el estado de colisión es:

m3) = o: wa) , a = ¿,f. (1.38)

Se desea.expandir los operadores de Muller en términos de los operadores más sencillos

má, los cuales se definen por su acción sobre una base de autoestados del operador de

energía cinética 110formada por ondas planas {Icp,n)}, tal que:

"o lSoin) = En: l‘Pm) 1 (1.39)

donde el subíndice m identifica a los distintos elementos de la base. Los nuevos oper­

adores ¿dá se expresan COIIIOI

w: = ZWÉÏÜ”) l‘Plnll‘Pml, a =i1fa (1-40)
"l

donde

l .

“¿(771)l‘Pm)= [1+ mvfl] l‘PrrtlE lwálmllv 0'= laf - (1-41)
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Elestado Id):(nl)) satisface la ecuación de Sclrródinger:

(HO + V01) l‘PÉÜ'lll = Em l'KPÉbnll v (1'42)

con condiciones asintóticas saliente o entrante.

Es posible probar la validez de la siguiente expresión para el estado de colisión:

¡xl/3)= ug Ion) + G*(13) [un —110, 1):] m) , a = i,f, (1.43)

donde los corchetes indican el conmutador, y los operadores bá se definen como:

bá=wá—l, a=i,f. (1.44)

La.hipótesis impulsiva sostiene que si la duración de la colisión es mucho menor que el

tiempo característico del estado electrónico ligado en el canal a, las fuerzas de ligadura

en dicho canal, determinadas por (11a —110),no juegan un papel importante durante

la colisión, y sólo determinan la distribución de momentos del estado ligado. Esta

suposición permite despreciar el segundo término cn la ecuación (1.43) , con lo cual el

estado de colisión en la aproximación impulsiva se define como:

lXÉr)= w: loa) = z “¿(770) (plllloa) 1 a =i1f ' (1'45)
1"

Por lo tanto, la función de onda impulsiva se obtiene reemplazando el operador de

Moller exacto QÏ, por el operador aproximado wi, el cual distorsiona las ondas planas

asociadas al movimiento electrónico con la interacckín dada por el potencial perturba­

tivo Va, siendo a = i, El factor de solapamiento (cpmldm)conduce a la transformada

de Fourier del correspondiente estado ligado, y la suma sobre m simboliza la integración

sobre los momentos de las ondas planas consideradas.

A partir dc la función de onda impulsiva se pueden delinir otras funciones más

simples, tales como la función de onda impulsiva de pico o la función de onda eikonal.
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La primera. de estas funciones se obtiene evaluando la distorsión contenida en el estado

M3070) enel punto maximo del factor (gomhbn)(se denomina aproximación dc pico)“;

mientras que la función de onda eikonal resulta de evaluar la función de onda impulsiva

de pico en el límite de grandes distancias 12'13.

La función de onda impulsiva y las funciones relacionadas consideradas, si bien rep­

resentan aproximaciones de la función de onda exacta, pueden ser también empleadas

como funciones de onda enel formalismo de onda distorsionada, dando lugar a distintas

aproximaciones que serán consideradas en esta tesis“.

1.5 El potencial coulombiano

Todos las expresiones presentadas en las secciones precedentes son válidas cuando

los potenciales perturbativos involucrados son de corto rango, esto es, decrecen más

rápido que 1‘_l cuando la distancia r de la que dependen tiende a infinito. Esta

condición no es satisfecha por el potencial coulombiano, el cual interviene en los prob­

lemas reales de colisión ión-átomo. Sin embargo, introduciendo fases asintóticas en los

estados no perturl.)ados, las cuales tienen en cuenta la contribución de largo alcance del

potencial coulombiano, se obtienen potenciales perturbativos de corto rango, siendo de

este modo apropiada la formulación presentada antes3. Las nuevas funciones de onda

no perturbadas con condiciones de contorno saliente y entrante, (1),.+y (1)},respectiva­

mente, se expresan en términos de las anteriores funciones no perturbadas (D,-y (Df,

como:

(1);.“= (l),-earp [DV-In (KIRT — [iii-lil.” , (l 46)

1o} = o, ea‘p[-iAj-ln (¡l'¡1z,,+ 1\'¡.1ïp)

donde RT y Ii,» representan las coordenadas relativas entre los agregados en los canales

inicial y final, respectivamente. Los parámetros coulombianos A,-y Áf se definen como:

l/.'Li 1/]. _ ,\ —_ 1.47
I Ari a f A»! 1 ( )
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siendo Zi (Zf) el producto de las cargas coulombianas de los agregados en el canal

inicial (final).

En el límite de grandes masas (MT, Mp >>me) es válida la hipótesis eikonal, la cual

considera que Ki’f es grande, y permite la linealización del operador de energia cinética

asociado al movimiento relativo de los agregados3. Bajo esta suposición, y tomando

como estados no perturbados los definidos en la ecuación (1.46), se puede determinar

explícitamente la contribución a la matriz de transición del potencial internuclear \/'¡'p=

ZTZp/R, siendo IÏ la coordenada del proyectil P con respecto al núcleo blanco T. La

matriz de transición se puede aproximar como :

Iv _ v '4 Í
1f¡— —(27r)3jdp p e ají-(¡7) , (1.48)

con

A= , (1/19)
v

siendo ,5 el parámetro de impacto, definido a partir de la escritura de IÏ = 5+ 23,

donde se ha elegido el versor 3 coincidente en dirección y sentido con la velocidad ü'.

El vector 17es el momento transferido transversal, y se deline como la componente de

¡{f perpendicular a. 131-:

17': ¡{f sin()(cos <p,sint,9,0) . (1.o0)

El parámetro /\ contiene toda. la información del potencial internuclear a orden l/M-¡-_p;

por lo tanto, la expresión (1.48) permite definir una nueva matriz de transición 'Ii'fi,

obtenida considerando l/Tp = 0 desde el comienzo:

¡1! v -0 —.1_.--. I r

Las matrices Th. y Tb. proveen la misma sección eficaz total, lo cual implica que si el

potencial internuclear es tenido en cuenta exactamente a primer orden en l/M'“), la

sección eficaz total es independiente de Vl'p.
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_A su vez, es posible obtener la matriz ’I'fi en función de 'Iyi, con el objeto de

calcular secciones eficaces diferenciales, introduciendo la transformada. de Fourier:

27" n-I —ol __ d Jïl‘fl I Il rr
(tj-¿(ID — —v ([7] c [fi , (1.02)

e incorporando luego el factor de fase pml a través de la ecuación (1.48). La función

affI-(fi')coincide con la amplitud de transición en ausencia de potencial internuclear,

definida usando el formalismo del parámetro (le impact02, el cual provee una descripción

equivalente de la contribución del potencial internuclear.

En los capítulos siguientes se evaluará. la matriz de transición T}!-(considerando

VTp = 0), y el factor de fase pm se incorporará sólo para el cálculo de secciones

eficaces diferenciales, teniendo en cuenta que las funciones de onda consideradas deben

contener el correcto comportamiento asintótico.



CAPITULO 2

MODELO UNIDIMENSIONAL DE COLISION

Resulta en general problemático estudiar el rango de validez de un método teórico

aplicándolo a, un proceso real de colisión atómica. l’or el lado experimental, uno de los

obstáculos que surgen es la dificultad para obtener sistemas colisionantes con un dado

parámetro muy grande, tal como velocidad de impacto o carga nuclear del proyectil o del

blanco, lo que impide algunas veces que la teoría bajo consideración sea completamente

probada. Otra fuente de incerteza está dada por el llCCllOde que la mayoria de los

métodos teóricos tratan con sistemas de tres particulas, los que son complicados de

manipular experimentalmente, existiendo por consiguiente pocos datos disponibles.

Por otro lado, los métodos teóricos tales como los segundos ordenes de la series de Born

o los métodos de onda distorsionada, son dificiles de calcular exactamente cuando se

aplican a un problema real de colisión. l’or lo tanto, suelen introducirse aproximaciones

adicionales, las que conducen a dudosas conclusiones, ya que la discordancia, o aún la

concordancia, con los datos experimentales puede deberse al método en si mismo o a

las posteriores aproximaciones efectuadas.

Los modelos unidimensionales, en cambio, permiten evaluar los métodos teóricos

sin aproximaciones ni demasiada tarea computacional, a la vez que posibilitan la ob­

tención de la solución exacta del problema resolviendo Ia correspondiente ecuación

de Schródinger. Este tipo de modelos han sido utilizados por distintos autores para

estudiar aproximaciones particulares“'15'16'17'18.

En este capítulo utilizamos un modelo unidimensional de tres particulas con in­

teracciones tipo pozo cuadrado como banco de prueba, con el objeto de encontrar un

19
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método teórico apropiado para describir la simple captura electrónica en colisiones

asimétricas, cuando la carga de uno de los nucleos es mayor que la del otro. Estudi­

amos con este modelo cl proceso de captura, aplicando conocidos métodos teóricos tales

como series perturbativas, principios variacionales y métodos de onda distorsionada,

los cuales han sido descriptos en la sección 1.3; y comparamos estos resultados con

los valores exactos (el experimento), obtenidos en el Centro Atómico Bariloche con la

técnica de diferencia fiiiita19'20.

Si bien, los potenciales coulombianos que intervienen en un proceso de colisión son

de largo alcance y las interacciones consideradas en este modelo son de corto rango, los

métodos teóricos que se estudian pueden ser relormulados para el problema real como

se explica en la sección 1.5, introduciendo en los estados no perturbados las fases

asintóticas dadas por la ecuación (1.46), de manera que los potenciales perturbativos

involcrados sean de corto alcance.

Debido a la simplicidad de este modelo, el éxito de una dada teoría no necesaria­

mente implica que dicha teoría sea igualmente válida en una colisión real; sin embargo,

podrá ser considerada un buen candidato, aunque ese candidato puede fallar cuando

se aplica al problema tridimensional. l’or otra parte, si un método teórico no predice

suficientemente bien los valores exactos en esta situación sencilla, será poco confiable

en la descripción de una situación real más compleja.

En la sección 2.1 se describe el modelo de colisión y sc introduce la notación, y

en la sección 2.2 se comenta la técnica utilizada por V.I-I. Ponce (Centro Atómico

Bariloche) para la obtención de los resultados exactos. Los diferentes métodos teóricos

que evaluamos son presentados en la sección 2.3. Estudiamos cuatro aproximaciones

de Born de segundo orden, una forma fraccional basada en el principio variacional (le
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Sqliwiiiger, y cinco métodos de onda distorsionada, comunmente empleados en coli­
r

siones atómicas. Los resultados son discutidos en la sección 2.4, y en la sección 2.o

se exponen las conclusiones.

2.1 Cinemática y notación

Consideramos el siguiente modelo de colisión:

o Un proceso unidimensional.

o Tres scudo-partículas: un proyectil l) (dc masa Alp), un núcleo blanco T (de masa

MT), y un electrón e (de masa me = l), que inicialmente se halla ligado al núcleo

blanco.

o Las interacciones P-e y T-e, VPy VTrespectivamente, son consideradas como pozos

cuadrados, y la interacción internuclear P-T es omitida de acuerdo con lo expuesto

en la. sección 1.5

Los potenciales pozo cuadrado VC,con C=T,P, están caracterizados por los parámetros

ac y Vco,que representan el semianclio y la prolundidml del pozo respectivamente. Se

consideran núcleos pesados, MT,MP >> me, y se emplean unidades átomicas unidi­

mensionales. En la Figura l se muestra una representación esquemática de la colisión

junto con los sistemas de coordenadas utilizados.

El l-lamiltoniano II del sistema, en el centro de masa, se expresa como:

donde
102 102 102 102

1-1=—— .———=— ————
° 21/1-aXTZ 2m 01-3. 2V» axï, 2m, 31?,

(2.2)

es el operador de energía cinética. Las masas reducidas 1h“, y ll'l'J) coinciden con las

definidas en la ecuación (B.2) del apéndice B, y las relaciones entre los sistemas
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coordenados se obtienen linealizando la ecuación (BJ) de dicho apéndice. Para el

proceso de captura, los potenciales perturbativos inicial y final son V,-= Vp y Vf = VT,

y las correspondientes funciones de onda no perturbadas son:

l - '. .

= \/—2_;CIÍ‘IXI‘ÓT(IT),

Ó = _l il"! ¡YF ) ) 2 4
f m C 45101:!)a ( ' )

siendo Ki“,- los ¡momentos relativos inicial y final. Las funciones (¡5T(:L'T)y 45,)(xp) son

las funciones de onda electrónicas inicial (ligada al núcleo blanco 'l‘), y final (ligada al

núcleo proyectil P), con energías de ligadura (¡ y cl, respectivamente.

En el caso unidimensional, la probabilidad pj,- de que ocurra. la transición está

relacionada con la matriz de transición 'l‘¡¡ a través de la siguiente expresión2l'22:

(2”)2 , ‘ 2
l’ji = v2 llfil 1 (2-5)

donde v es la velocidad de impacto. La matriz de transición será evaluada con distintos

métodos aproximados.

2.2 Solución exacta

El sistema de una partícula interactuando con dos pozos cuadrados en movimiento

es descripto por una ecuación unidimensional de Scln‘ódinger dependiente del tiempo.

Esta ecuación fue resuelta mnnéricamente en el Centro Atómico Bariloche por V.ll.

. Ponce 19'20con el algoritmo de Goldberg y colab. 15,obteniendose la función de onda

en una. grilla de valores espaciales y temporales. La función de onda alcanza el régimen

asintótico de evolución cuando su proyección sobre cada uno de los estados ligados

alrededor de cada centro es independiente del tiempo, y estas proyecciones definen

las probabilidades de transición para los procesos de captura, exitación e ionización.

La única dificultad es el pequeño valor de la probabilidad de captura para grandes

velocidades y poca profundidad del pozo que representa al proyectil, lo cual introduce

incertezas numéricas.
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2.3 Métodos teóricos

Esta sección contiene una síntesis de las matrices de transición correspondientes

a las distintas teorias que estudiamos con el modelo unidimensional de colisión. Ll

álgebra. involucrada en la evaluación de estos elementos no será presentada.

2.3.1 Primera aproximación (le Born

De acuerdo con la ecuación (1.15), la matriz de transición en la primera aproxi­

mación de Born es:

773:"= (‘l’flV'rl‘Í’il = (‘PJIVPIM - (2.6)

Esta aproximación será denotada como B-B para indicar que las funciones de onda no

perturbadas (Df y <I>¡,llamadas también funciones de onda de Born, son usadas en los

canales final e inicial, respectivamente.

2.3.2 Segundas aproximaciones de Born

Las segundas aproximaciones de Born, denotadas B2Gk, pueden ser escritas uti­

lizando (1.16) como:

’I'ff“ = 7'}? + Ay?“ , k=0,’I‘,P,IJ‘, (2.7)

donde se define:

AÏÏ“ = (©¡IW-G'I(1¿')Vrl<l>i) , k=0,'1‘,P,F , (2.8)

siendo CHE) los operadores de Green aproximados considerados en la sección 1.3.1, y

E la energía. total del sistema. En el modelo (le colisión que sc estudia, los operadores

de Green inicial y Íinal (dados por la ecuación (1.7)) coinciden con los operadores
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.de_Greendel blanco y del proyectil (Gf,(1¿‘)),respectivamente, los cuales se

definen como:

1i 5' = ' ———-— k=’1‘,P. 2.9
GK“) ¿18+ [3-110- Vkiie ’ ( l

Luego, el operador de Green de Faddeev (definido en (1.18)) se expresa como:

GM) = Grua) + CHE) —Grua) , (2.10)

siendo G311?) el operador de Green libre (dado por la ecuación (1.17)), y la correspon­

diente am litud AWG".verifica la si ruiente relación:
¡a b

, (2.11)A??GF= AÏÏGT+AÏÏGP_ AÏÏGO

que permite calcularla conociendo las restantes amplitudes.

Para los casos k = 0,T,P, la expresión dada por la ecuación (2.8) puede ser

evaluada insertando una base completa de autoestados del correspondiente operador

_deGreen, a. los que llamamos estados intermedios. Por considerar núcleos pesados, el

límite e —>0+ permite dividir la ecuación (2.8) en suma de dos términos, uno on-shelly

otro off-shell”. El término on-shell involucra la contribución de los estados intermedios

cuya.energía coincide con la energía total del sistema, mientras que el término off-shell

contiene estados intermedios que no satisfacen esa conservación. Estos términos se

expresan en función de integrales unidimensionalcs y bidimcnsionales, respectivamcnte,

las que calculamos numéricamente usando el algoritmo (le Rombergm.
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2.3.3 Principio variacional dc Schwingcr

La forma. fraccional del principio variacionnl de Schwinger asociada al segundo

orden de la serie de Born con el operador (le Green de “addeev (derrotada FGF), (le

acuerdo a. la. ecuación (1.27), se expresa en función de los distintos términos de la

correspondiente serie de Born como:

2
B]

¡III"GÍ"__ )
ji _ (¡un _ A‘Ifjgor-' 'I l

Esta es la. única funcional fraccional que se evalua, ya que como se dijo en la. sección

1.3.2, las formas fraccionales dc segundo orden asociadas a. las series de Born con Cat,

Gi, y Gi, no son posibles para el proceso (le captura.

2.3.4 Métodos de onda distorsionada

Consideramos las siguientes funciones de onda distorsionadas, cuya derivación fue

presentada en la sección 1.4

(i) funciones de onda. ilnpulsivas:

+oo N

xf=É fm dgóflg)expli(/t1-1\'i+g)Xp]«mg-mp), (2-12)
+00 N

x}: É fm damg) [i(u,,1\'¡-g)XT] es;(g+v,arr), (2.13)

(ii) funciones de onda impulsivas (le pico:

xf’= <I>i «¡SN-ww»), (2.14)

X? = \/2_7r (Df emp(—iv:cT) 437102,11) . (2_15)

Las funciones qSÏ-(k,:v)son las funciones (le onda del continuo saliente y entrante aso­

ciadas al electrón con momento k en el potencial VC, con C=’1‘,P,y la tilde indica la

transformada. de Fourier.
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_Por simplicidad, denotamos como f —i las distintas aproximaciones que pueden

obtenerse utilizando estas funciones de onda en la formulación de onda distorsionada,

donde indica la función de onda. Íinal(inicial) usada en las ecuaciones (1.33) o

(1.35). Consideramos f,i =l,l’l,ll, donde l representa. la función de onda impulsiva, l’I

la función de onda impulsiva de pico, y B la función de onda no perturbada, llamada

función de onda de Born. De este modo, es posible listar las aproximaciones estudi­

adas junto a al nombre utilizado habitualmente en colisiones atómicas para designarlas

2526,27:

B-I (I-B), aproximación impulsiva post (prior) (lA);

B-PI (PI-B), aproximación impulsiva de pico post (prior);

PI-PI, aproximación de onda del continuo distorsionada (CDW);

Pl-I (I-Pl), aproximación impulsiva semigeneralizada post (prior), o en la notación

de

emula-526, CDW-l (l-CDW).

En cada una. de estas aproximaciones hemos vcrilicado que se cumplen las condiciones

(1.32), que garantizan la anulación de los términos de superlicie.

2.4 Resultados

En esta. sección discutimos los resultados obtenidos, analizando en forma separada

los casos simétrico (VT = Vp), y asimétrico (VT 7€VP). Para simplificar el estudio sólo

consideramos transiciones entre niveles fundan'ientales.
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2.4_.1Caso simétrica

En el caso simétrico, donde V7-: Vp, no existe discrepancia entre las versiones

post y prior dc las aproximaciones de onda distorsionada, puesto que los canales inicial

y final son equivalentes. De la misma manera, las aproximaciones BZGT y BZGP

coinciden entre si.

En la Figura 2 se muestran las probabilidades (le captura para el caso simétrico

estudiado por Mittleman y Quong28, donde los parametros de la colisión son:

2

Vio = VPO= í-G , "lr = ap = l . (2.16)

Cada uno de los pozos tiene un sólo estado ligado, con energía de ligadura 6.-= c, =

37'

Fácilmente cs posible reconocer el comportamiento de las aproximaciones teóricas

conocidas. La primera aproximación de Born no provee el correcto limite de alta

velocidad, mientras que los segundos ordenes de las series de Born parecen tender

lentamente al valor exacto cuando la energia aumentan.

De la comparación con el experimento se observa que la aproximación B2G'1‘(igual a

no >rcsen .a rcsu .zuos su ¡cien .cmvn .c menos como mra "us .i ¡car su a ) ¡caciónB2Gl’ l ll | Í t l | l l Í l l

.en los casos simétricos reales, aunque representa una mejora sobre l32G0. l’or otra

parte, como es csperable para una colisión simétrica, ll2Gl" es la mejor aproximación

r . ; . 1 e - I ude Born de se undo orden". Su ex >res¡on fi'acc10nal ['GF no tiene el correcto limite
l

de alta velocidad or lo (ue sus resultados no son mostrados en la li ura, aun( uea P l l

presentan un buen acuerdo con los valores exactos en la región intermedia.

Los métodos de onda distorsionada tienen un comportamiento comparativamente

mejor que cualquiera de los métodos perturbativos, siendo esta conclusión valida para
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todos los casos estudiados. Para esta colisión, en particular, las aproximaciones CDW

e impulsiva semigeneralizada concuerdan muy bien con los datos exactos.

La Figura 3 muestra las probabilidades de captura para el modelo de colisión

descripto por los siguientes parametros:

VTo=VPo=2, a/r=ap=1, (2.16)

de forma tal que cada pozo tiene dos estados ligados, lo cual hace que el proceso sea

levemente más realista, ya que la captura puede ocurrir a través de un estado excitado

intermedio. El comportamiento de las distintas teorías coincide con el mostrado en el

caso anterior, excepto que se intercambian los papeles entre la aproximación impulsiva

y la aproximación impulsiva semigeneralizada, siendo ahora mejor la primera. Nueva­

mente, la aproximación CDW reproduce correctamente las soluciones exactas, mientras

que los segundos ordenes perturbativos B2G0, BZGT y B2GF son relativamente inefi­

cientes frente a los métodos de onda distorsionada.

En conclusión, para el caso simétrico, de los siete métodos teóricos que calculamos

la aproximación CDW es la mas confiable, concordando con los resultados exactos aún

en cl limite de la región de energias intermedias, v = l y v = 2, en las Figuras 2 y 3,

respectivamente.

2.4.2 Caso asimétrica

Estudiamos en esta sección la colisión determinada por los parámetros:

l/po= 2 , ¿Iq-= al):1 ,

para las velocidades v = 2 y v = 5, como función de la profundidad del pozo blanco

V10.La idea es simular la captura electrónica desde la capa interna de un átomo por un
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micleo liviano. Para clarificar las figuras se han descartado la primera aproximación de

Born (B-B), que no posee el correcto limite de alta velocidad, y los segundos ordenes de

las series de Born B2G0 y B2GP, que no tienen en cuenta a VT,la cual es la interacción

más relevante en los casos analizados.

En la Figura 4 se muestran las probabilidades de captura para v = 2, siendo

esta una velocidad pequeña que puede ser considerada como un caso límite. Cuando

la profundidad V70aumenta deben notarse dos hechos importantes: primero, la [alla

de la aproximación de Born para Potenciales Fuertes (Strong Potenlial Born) (SPB),

esto es B2GT, y segundo, el éxito de la versión prior de la aproximación impulsiva

semigeneralizada (l-l’l). Aunque B2GT es una teoría ideada para tratar con grandes

potenciales23 VT, no explica satisfactoriamente el experimento en el rango estudiado,

mientras que su versión on-shcll, la aproximación I-B, en la cual los estados intermedios

verifican la conservación de energia del sistema, presenta una mejor concordancia.

El acuerdo de la aproximación I-l’l con el experimento para V10 > 6 hace que

esta teoría sea un buen candidato para tratar procesos de captura en colisiones muy

asimétricas. Cuando VTO> Vpo es razonable esperar que las versiones p1'io1'de los

métodos de onda distorsionada considerados, sean mejores que las versiones post (como

se discutirá cn la sección 3.2), y la aproximación impulso seun¡generalizada verilica

esta condición. En lo que respecta a la CDW, esta aproximación deteriora su com­

3portamiento a medida que VTOaumenta, debido a que sale de su rango de aplicación

cuando VTO> v.

En la Figura 5 se presentan las probabilidades de captura para v = 5. En este caso

se verifica Vpo < v N V70, por lo tanto corresponde a un típico rango (le velocidades

intermedias23. Como en el caso anterior, la aproximación impulsiva semigeneralizada

muestra el mejor comportamiento, y tiene una pequeña discrepancia prior-post, mien­

tras que B2G'l‘ presenta resultados distantes de los valores exactos.
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2.5 Conclusiones

En general, los métodos de onda distorsionada. presentan un mejor acuerdo con cl

experimento que las series perturbativas. En lo que respecta a los casos simétricos,

la aproximación CDW reproduce correctamente los resultados exactos, mejorando la

concordancia a medida que la velocidad aumenta, en lorrna similar a lo encontrado en

los problemas reales3.

Para las colisiones asimétricas en las que VTO> VPO,la versión prior (le la aprox­

imación impulsiva semigeneralizada es la mejor teoria, mientras que la aproximación

de Born para Potenciales Fuertes (SPB) no concuerda con los datos exactos para las

velocidades consideradas, contrariamente a lo que se esperaba.



CAPITULO 3

SIMPLE CAPTURA ELECTRONICA

Diferentes autores 3’29’30han puntualizado la importancia de las apropiadas condi­

ciones de contorno coulombianas, determinadas por la ecuación (1.116),en las teorías de

intercambio de carga. Como consecuencia de ello, surgieron distintas aproximaciones

de primer orden que incluyen estas condiciones de contorno, entre las que se encuentran

la primera aproximación de Born con condiciones-(le contorno (BIB) 30'31y la aprox­

imación eikonal Sllllétl'lcal2'32. Estos métodos proveen buenos resultados en la región

de energías intermedias, pero poseen una deficiencia reconocida dada por la ausencia.

de procesos de dispersión múltiple, los que son predominantes en el limite de alta en­

ergia. Esta es la razón por la que es necesario introducir aproximaciones dc segundo

orden, tales como las segundas aproximaciones de Born con correctas condiciones de

contorno32'33'34.

Otra. forma de atacar el problema es utilizando el método de onda distorsionada

con funciones relacionadas a la función de onda impulsiva, lo que no sólo garantiza

las correctas condiciones de contorno, sino que también permite incluir los procesos

de dispersión múltiple proveyendo correctamente el límite de altas velocidades, dado

por las aproximaciones de Born de segundo orden35. Además, en el caso de colisiones

asimétricas es posible incorporar los estados del continuo correspondientes a la carga

nuclear más grande, brindando (le este modo una mejor descripción del proceso.

En un trabajo previo (Ref. l), utilizamos la experiencia brindada por el modelo

unidimensional considerado en el capitulo 2, y aplicamos los mejores métodos a la

31
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transición ls-ls en procesos (le simple captura electrónica por protones sobre átomos.

En particular, evaluainos las aproxi¡naciones impulsiva (lA), impulsiva seinigeneral­

izada, y eikonal impulsiva (El), siendo esta última teoria una reformulación de la lA

que se obtiene reemplazando en el método de onda distorsionada la función de onda

no perturbada por la función de onda eikonal.

La aproximación impulsiva semigeneralizada, que habia provisto los resultados más

satisfactorios para las colisiones asilnótricas en el modelo unidilnenskmal, no introdujo

una mejora con respecto a la lA, lo que indica que la inclusión de las condiciones

asintóticas es contrabalanceada por la pérdida de la normalización 36'26, ya que la

función de onda impulsiva de pico no esta normalizada37. De la comparación con los

experimentos concluimos que la versión prior de la aproximación El es un buen método

para tratar la. captura en colisiones asimétricas con ZT >> Zp, cuando se estudian los

regímenes de velocidades altas (v > Z1. >> Zp) e intermedias (ZT 2 v >> ZP), y por

consiguiente, será. la aproximación empleada.

La versión prior de la aproximación El es un método de onda distorsionada basado

cn el uso (le la función (le onda impulsiva exacta en el canal Íinal, y la función (le

onda eikonal en el canal inicial. Ambas funciones tienen el correcto comportamiento

asintótico y la apropiada normalización. l'Ista teoria lia sido también aplicada a proce­

sos de excitación de hidrógeno por impacto con proyectiles pesados 38, y ha explicado

satisfactoriamente los experimentos en el rango de energías altas e intermedias.

En este capitulo calculamos la versión prior de la aproximación El para los pro­

cesos de simple captura electrónica por protones impactando sobre diferentes blancos,

considerando transiciones a los niveles ls,2s,2p y 33. En la sección 3.1 se muestran

las expresiones de la matriz (le transición obtenidas empleando esta aproximación, y en

la sección 3.2 se fundamenta la elección de la versión prior, en lugar de la versión post,
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para las colisiones asimétricas estudiadas. Los resultados para una gran variedad de

sistemas, que van desde los sistemas asimétricos (p-Ar) hasta el sistema simétrico p-ll

se exponen en la sección 3.3, donde se comparan con los experimentos. Evaluamos,

además de secciones eficaces totales, magnitudes derivadas de la matriz densidad para

el nivel n = 2 (parámetro de alineamiento, y componentes z del momento dipolar y

de la velocidad del perillelio), y secciones eficaces diferenciales. En la sección 3.4 se

presentan las conclusiones.

3.1 Aproximación eikonal impulsiva

El sistema de tres partículas interviniente en el proceso de simple captura está.

formado por un núcleo proyectil l’ (de masa Mp y carga ZP), un núcleo blanco T (de

masa MT y carga Z'l'), y un electrón e. El llamiltoniano asociado, considerado en el

centro de masa, es:

11= 110+ VT+ l/I) ,

-donde

1 2 1 2 1 2 1 2=-——- — —— — =——Vn ————V— 3.2
Ho 21/1- RT 2p1- "7' 21/p RP 211,, "l’ ( )

es el operador de energía cinética. En la Figura Gse muestran los sistemas coordenados,

y las correspondientes transformaciones son listadas en el apéndice B, junto con las

definiciones de las masas reducidas I/T_,>y ll'l'J’. Los potenciales Vr y V,»representan la

interacción coulombiana entre el electrón e y los núcleos 'l‘ y l’, respectivamente. Como

se explicó en la sección 1.5, el potencial internuclear se lia anulado (VTp = O), y se

reintroducirá como un factor de fase cuando se calculen secciones eficaces diferenciales.

Las funciones de onda no perturbadas inicial y final se expresan como:

(Di = ___: Cil\'."Í¿1' ¿”(71%) ’ (3.3)
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1 .-: -°

q)! = ' a" CIA/ln" ÓP(FP) , (3.4)
(2m

siendo 1?,- (IÏf) el momento relativo inicial (linal), y d»,-y 45,: las funciones de onda

electrónicas inicial (ligada al núcleo blanco T) y final (ligada al núcleo proyectil P),

con energías de ligadura 6¡ y cl, respectivamente.

Introducimos ahora una notación general, que será usada a lo largo de esta tesis,

exceptuando el capitulo 2. Se define el estado del continuo, con condiciones dc contorno

saliente o entrante, asociado al potencial coulonibiano VC(F) = —ZC/r, con C=’1'_I’,

como:

-o l '"Ï -.' -o

qbÉ(k,7")= 3 c'“ Déu-,17) , C='1',P, (3.5)
(2")5

con:

0303,?) = ¿“e 1‘(1ZFiac) ¡Fl(:l:iac,l,:l:ik1‘ —¿il-1;), c=q'_p, (3.6)

y ac = ZC/k. La fase eikonal se obtiene tomando el limite de la ecuación (3.6) para

grandes distancias:

= rlingoDÉUZ,17')= exp [:Fiacln(kr SF , C=T,P. (3.7)

Se definen también las siguientes integrales de Nordsieck:

HHH) v;
15‘10: (i) l / .. 41,7 l ,i * .

. ..’ = —-- dr e q A lc,7' , 3.8
{3055) (2«)% vam C( j ( )
ÍX'ÉiUgfi V;

(230335) >= 1 a deTC-itï-F( XÉSÏC'JXÓÉW) , (3.9)MÉilkHÏ) (zi)í mm Wim
donde X:t denota las funciones 1)i o Ei, 450representa la función de onda ligada, y

C=T,P indica el centro. Estas integrales pueden ser calculadas en [orina analítica, y las

hemos compilado en la llel'. 39.
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_En la versión prior de la.aproximación El, la matriz de transición se obtiene reem­

plazando en la ecuación (1.35) las funciones distorsionadas inicial y linal por las [un­

ciones de onda. eikonal c impulsiva (xp, respectivamente, las cuales han sido

discutidas en la sección 1.4, siendo en este caso:

. 1 s 1 s ­
x57= g el!" R7 ÓTÜ‘T) LH’ÜN‘I’) a (3'10)

(27')2

y

I l ¿N - 1 -o a — " " " '
x;=—g «¡mmll(np1\¡—q)'1iqvl csi-(Hu,rr), (3-11)

(27m

donde 17es la velocidad de impacto (lada por (1.1/1), y la tilde indica la transformada

de Fourier. La correspondiente matriz de transición se expresa como:

17‘:- =(x’¡IW}lIx,-E)

_ l *"* -' 0-. —- "

d’I’(v_(Ï)LT((I!_l/VT)
-o_ 2 a d

[(%—ei) 15+(—6,á'—wr)+ J5+(—17,á‘—Wr),

donde WT y lll/p son los momentos transferidos definidos en el apéndice B.

En la,ecuación (3.12) se emplea la interacción residual Íinal W', delinida a través de

la.relación (H —E)X} = H/jx'f. Como se observa dela ecuación (1.35), es posible usar,

en forma. equivalente, la interacción residual inicial Wi”, dada por: (II —[JIM/f"= l/VI-"xfi,

obteniéndose:

T)" =(X}IW¡EIXÏ)f
1 _.N* _.

= - —g dq Óp(v- á)
(27V)2

l _, - . _. .. -‘ -' _. _. -' -' _. _. -‘

l 5 L3-'(q,—wr)115+(—v,q —WT) + M5 («t-WT) - ¡{Eu-m —wn]
(3.13)

Si los núcleos proyectil y blanco son realmente núcleos desnudos, las ecuaciones (3.12)

y (3.13) son exactamente iguales. Sin embargo, estas expresiones no son equivalentes
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cuando se aproximan las funciones de onda correspondientes a los estados ligados inicial

o final con el objeto de tratar blancos multielectrónicos o proyectiles no totalmente

desnudos.

Alternativamente, la versión post de la aproximación El se obtiene reemplazando

en la ecuación (1.35) las funciones distorsionadas por las funciones impulsiva en

el canal inicial, y eikonal en el canal final, las cuales están dadas por:

l a" ' 1 -0 q -o -4 —o

x,- = “¿T/dq mii) exp [z(/l1‘1\¡+ q)-1€p] qlf,(q—v, rp) , (3.14)1r '..’

y

l I 1 ' -. d — ü -.
x7 = —3 e'“! "P Mr») 13mm. (3.15)

(27')ï
La matriz de transición asociada es:

TÍ,“ =(XÏlW¡E1lXi)
l _. N ..

--(ï7r—)í/dq d’1‘(v+‘Ï) (¿um

[5 L2+(q,wp) 1-15-(v,q+wp) + MÉ’WWP) - AT (v,q+wp) ,

obien:

Tfil+ =(XÏ H/illxíl)

l f a" -o l) -o "
= (l db-v+r L,+ q,W,

(2”)g q 1( D '( I) (3.17)
-' 2

(0+tÏ) h." _. _. .. H“ _‘ _. _,

[ —q) IT (v,q+ WP)+ JT (v,q+ WP) ,

dependiendo del uso de las interacciones residuales final o inicial, respectivamente.

Nuevamente, si se considera un núcleo proyectil desnudo colisionando con un átomo

hidrogénico las ecuaciones (3.16) y (3.17) coinciden.

Cuando se estudia la colisión de un proyectil puntual contra un blanco multi­

electrónico, como en los casos considerados aquí, y el estado ligado inicial se descrin
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por medio de una buena función de onda (le Ilartree-Fock, es conveniente usar las ex­

presiones de la matriz de transición que contienen el potencial residual inicial ( Wí" en

la ecuación (3.13) o Wi' en la ecuación (3.17) Esto se debe a que la interacción l’-e

es descripta por un potencial coulombiano puro, siendo por lo tanto 45; un autoestado

del continuo exacto para (llCllOpotencial, mientras que en el calculo (le qt]- o E1"-se

emplea una carga. nuclear efectiva con el objeto de tener en cuenta los electrones del

blanco que no intervienen en la colisión. I’or consiguiente, el error involucrado en la

evaluación de las interacciones residuales iniciales es menor que el contenido en las

interacciones residuales finales.

3.2 El uso de la versión prior

En esta sección discutimos la justificación del uso de la versión prior de la aprox­

imación El para las colisiones asimétricas consideradas en este capítulo. Existen dos

argumentos físicos distintos que pueden ser empleados para determinar la elección de

una u otra versión para la descripción de un dado proceso de captura, los cuales se

l'CSlllllCll COIIIO SlglK‘Z

a- Argumento de carga: Cuando en una colisión las cargas de los núcleos blanco

y proyectil son asimétricas, Ia matriz (le transición deberia tener en cuenta en

forma. completa. la inlluencia de la carga más grande. Dado que la función de onda

impulsiva representa mejor las interacciones fuertes que la función de onda eikonal,

si Z1 > Zp conviene usar la función x9. en el canal final para. incluir la distorsión

del potencial mas fuerte, dando lugar de este modo a la.aproximación TE". Este

argumento fue fundamentado por Briggs35, y posteriormente se empleó en forma

extensiva en procesos de captura desde capa internau'w.

V Argumento de velocidad: La hipótesis impulsiva, presentada en la sección 1.4,

sostiene que si el tiempo (le duración (le la colisión es corto comparado con el



Capítulo 3: Simple captura 38

l tiempo orbital característico del electrón, las fuerzas de ligadura, aparte de proveer

la distribución de ¡momentosdel electrón en el estado ligado inicial o final, no juegan

un papel importante durante el proceso. Por consiguiente, bajo esta hipótesis,

cuanto más pequena es la velocidad orbital electrónica, mejor se aproxima la función

de onda impulsiva al estado de colisión exacto. Luego, si se considera la captura

ls —>nf, If, mj- con Z7.> ZP, la velocidad orbital electrónica final es menor que la

inicial, y por lo tanto x'f satisface mejor la hipótesis impulsiva en el canal final que

x; en el canal inicial, siendo nuevamente conveniente el uso de ÏI'EI." en lugar de

TE”. Este argumento se ha aplicado en forma exitosa para procesos de excitaciónfi

38, pero para procesos de captura no ha sido au'n estudiado.

Nosotros estudiamos la captura a estados excitados en sistemas con ZT Z Zp, por

lo que ambos argumentos concuerdan en que la versión prior de la aproximación El es

la que se debe elegir. En el caso particular del sistema simétrico protón - hidrógeno

(Z7 = Zp = 1) mostramos los resultados de ambas versiones, 'I'füi" y 771.”.

3.3 Resultados

De acuerdo a la discusión presentada en la sección anterior, calculamos secciones

eficaces de captura para las colisiones de protones sobre átomos, empleando la versión

prior de la aproximación El. Para obtener una sección eficaz total es necesario efectuar

una integral cuádruple: tres integrales en el espacio de los ¡momentos para evaluar

la matriz de transición, y una integral angular para calcular la sección eficaz total a

partir de la seccron eficaz diferenc1al. Estas mtegracrones se efectuaron numericamente,

siendo el error relativo de la matriz de transición del orden del l %. l’or lo tanto, la

sección eficaz diferencial se obtuvo con un error relativo de aproximadamente 2 %, y se

introdujo un error adicional del l % al efectuar la integración angularEn conclusión,
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estimamos un error relativo del 3 % a nivel de la sección eficaz total, considerando 16

ángulos de colisión.

Para tratar átomos multielectrem¡cos empleamos el modelo de electrón indepen­

diente, y utilizamos una función doble-z de I'lartree- rock para representar la función

de onda electrónica correspondiente al estado fundamental. La interacción coulom­

biana del continuo e-T en el canal final, la cual es descripta por el parametro aT, fue

aproximada utilizando una carga de llilleras, igual a Z1.—5/16. Para el caso del helio

estimamos la sensitividad de los resultados con esta carga efectiva del orden del 20

%, siendo mucho menor para blancos atómicos ¡mis pesados. 'l‘ambión exploramos la

respuesta al uso de las funciones multiple-z de llartree-Fock en lugar de las funciones

doble-z que hemos considerado, y no encontramos apreciables diferencias, ni siquiera

para el caso de helio que debería ser el más sensible.

3.3.1 Captura asimétrica

En las Figuras 7, 8, y 9 se muestra la captura en las capas K y L por protones desde

la capa interna de Ar, Ne, y C, respectivamente. Como Z1. > Zp, los argumentos de

carga y velocidad concuerdan en que la versión prior de la aproXimación El ('I'fi'“) es la

versión apropiada. l’ara representar el estado fundamental delátomo blanco usamos la

función doble-z de Clementi y Roetti (Ref. 41, Tabla 42), la cual contiene seis orbitales

de Slater para el átomo de argón, y cuatro para los átomos de neón y carbono. La

discrepancia con nuestros resultados previos de captura al nivel fundamentall, donde

simplemente habiamos usado una carga efectiva para representar el estado electrónico

inicial, es del orden o menor que el 5%, por lo que el uso de una elaborada función de

Hartree-Fock en lugar de una simple carga efectiva no produce sustanciales cambios.

La captura al nivel ls es la. más relevante, mientras que la captura al nivel ‘23sigue
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aproximadamente la regla de Oppenheimer42 y la captura al estado 2p es muy pequeña.

La versión prior de la aproximación El concuerda en los tres casos con los experimentos.

Para el caso del argón, gralicamos también la aproximación BIB 30. Este primer

orden da una buena descripción de los experimentos a velocidades intermedias, cuando

ZT/v N 1, pero sobrestima los datos cuando Z'r/U >> l. La aproximackin El, en

cambio, es válida en los rangos de velocidades intermedias (Z7. 2 v >> ZP) y altas

(U> ZT>>

3.3.2 Captura levemente asimétrica

Consideramos en este punto la captura por protones sobre helio, siendo los resul­

tados mostrados en la Figura 10. Si bien la aproximación El parte de suponer una

colisión muy asimétrica y la. considerada aquí no lo es, los argumentos de carga y ve­

locidad presentados en la sección 3.2 son todavía válidos, aunque el cociente Zp/ZT

no es mucho menor que la unidad. La versión prior de la aproximación El presenta un

buen acuerdo con los experimentos, aún para energías tan bajas como 50 KeV , más

de lo esperado para un método de onda distorsionada.

Los cálculos se efectuaron empleando una función doble-z de llartree-Fock (Ref. 41,

Tabla 42) para describir el estado fundamental del helio. Para algunas velocidades

elegidas al azar utilizamos también la función multiple-z de llartree-l‘bck (Rel. 4|,

Tabla l), la cual es más precisa, y las correcciones observadas fueron despreciables.

También presentamos, para la captura total y la captura al nivel ls, la aproximación

BlB43, la cual da resultados superiores a los de la aproximación El, los que van desde

un 30% por encima a 50 KeV , hasta. un 60% para energías de impacto de 500 KeV .

Estudiarnos además magnitudes relacionadas con la matriz densidad, tales como el

parámetro de alineamiento(A20),la componentez del vectormomentodipolar
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y la componente z de la velocidaddel perilielio Á)” donde I: es el vector momento

angular y A es el vector de ltunge-Lenz), las cuales se definen como sigue“:

—.-o 2

(LX/1):: = -—1m(fl200_210),
02

(3.18)

-o 6

(Ülz = —1¿€(P200,210) ,
021 02

donde amm es la sección eficaz de captura al estado n,l,7n, an, = Z: 0,,1,” , a" =
m

z a,” , pn¡,n_n¡z,,,zes el elemento de matriz densidad definido por la ecuación (1.13),
l

y Re(1m) indica la parte real(imaginaria).

En la Figura ll graficamos estos parámetros evaluados con la aproximación El

prior, junto con los resultados de Jain y colab. 44 y con los exper‘iinentos45’46. El

apartamiento de la teoria con respecto a los datos experimentales a bajas energías se

k 47debe probablemente a la ausencia del efecto Star , el cual mezcla los estados degen­

erados 25 y 2p0, modificando los valores (le los parametros mostrados en la Íigura. És

. posible obtener un tratamiento analítico de este efecto, llamado modelo de interacción

post colisional (PCI)47'48 evolucionando la matriz densidad a partir de cierto punto de

empalme. Sin embargo, una aplicación directa de este modelo a la aproximación El

probablemente no sea adecuada, puesto que primero deberíamos analizar el operador

de evolución asociado a la función de onda impulsiva, para el cual no se conoce una

expresión manejable 49. Los resultados de Jain y colab. M, obtenidos mediante el

método de expansión en orbitales atómicos a (los centros ( método de canales acopla­

dos), contienen la l’Cl. También presentamos en la misma figura los resultados de la

aproximación CDW con I’Cl45'46.

Nuestros resultados de (1))2, para el cual el efecto de la PCI no es tan importante,

conver bl ‘ I “ lt' d l l ' l l' " 'l-" ' l l 'M' 'gen razona emcnte a os ¡(su a os (e meto<o (c cana cs acop a<os , pero

para A20 nuestra teoria no concuerda con los datos ni tiende a los valores dados por la

aproximación CDW sin l’Ul. listo es inesperado, ya que si bien la teoría lfllconsiderada
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no tiene en cuenta la mezcla Stark, la cual es relevante a energías intermedias como

se observa. en (LX/1); , debería trabajar bien en el régimen de alta energía. Este es el

principal punto de conflicto de la aproximación El.

3.3.3 Captura simétrica

En esta sección analizamos el comportamiento de la teoría El frente a colisiones

simétricas, siendo este el peor caso. l’ara la captura simétrica y resonante ls —>ls las

versiones post y prior de la aproximación El son iguales, mientras que para captura

a estados excitados ambas versiones difieren entre si. Si bien el argumento de carga

presentado en la sección 3.2 no puede ser utilizado, el argumento de velocidad aún

es válido y para la captura a estados excitados favorece débilmente a la forma prior.

Con el objeto de explorar la discrepancia post-prior para sistemas simétricos graficamos

ambas versiones.

La Figura 12 muestra los resultados de captura en las capas K y L, y en el

estado 33 por protones impactando sobre hidrógeno atómico, junto con los valores

experimentales. Dado que la mayoría (le los experimentos fueron llevados a eaho sobre

hidrógeno molecular, los datos se transformaron a secciones eficaces para hidrógeno

atómico siguiendo el procedimiento de Belkic y colal). 3. Con respecto a la discrepancia

post-prior se debe remarcar que ambas versiones coinciden para energías superiores a

70 KeV , y que para energias inferiores, contrariamente al argumento (le velocidad, la

versión post parece aproximarse mejor a los datos, aunque esta última conclusión no es

definitiva.

I I I ' ) r I

Tambien se presenta en la figura la aproxnnauon [311300.Comparando esta teoria

con nuestros resultados se observa una relativa coincidencia de ambas aproximaciones

a velocidades intermedias (excepto para la captura al nivel 2p), y un sistemático

apartamiento para altas energías debido al diferente limite de alta velocidad de ambas
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teorias. Mientras que la aproximación El tiende al correcto límite de alta energia dado
. . , ' l" . . ' - ;por la segunda aproxnnacron de Born 3", la aproxnnacnon BIB tiende, solo para el

presente caso, a la forma asintótica de la sección eficaz de Jackson-SchilÏ 43.

Para probar que la aproximación El da el supuesto correcto límite de alta velocidad,

se muestran en la Figura 13 las secciones eficaces diferenciales correspondientes a la

captura electrónica por protones desde hidrógeno para dos energías de impacto, 2.8 y 5

McV . Para el calculo de las secciones eficaces diferenciales se reintrodujo el potencial

internuclear tal como se explicó en la sección 1.5. Los resultados de la aproximación

El (las versiones post y prior coinciden para estas energías de impacto) se gralicaron

junto con los experimentos de Vogt y colab. 51. La teoría da una buena descripción

para ángulos pequeños y presenta el pico de Thomas alrededor de 0.115mrad, indicando

claramente que contiene el mecanismo de doble dispersión; sin embargo, subestima los

experimentos alrededor del ángulo de Thomas. Este comportamiento parece ser una

tendencia general de varios resultados teóricos52’53,lo que sugiere que puede existir

algún problema con los datos experimentales.

En la Figura lll presentamos los valores de los parámetros A20, (1))2, y (LX/i)“

calculados usando las definiciones (3.18), y los comparamos con los obtenidos por Jain
r ‘ . rr . . . .

y colab. 04 y bliakeslialt'“. La discrepancia post-prior para estas magnitudes es

significativa, aún para energías en las que no hay diferancias a nivel de la sección eficaz

total, y ambas versiones coinciden sólo a altas energías de impacto.

Los valores de A20 y (¡ix/Dz dados por las versiones post y prior tienen el mismo

signo y forma. para todas las energías consideradas, y parecen tender a los otros resul­

tados teóricos54'55, los cuales fueron obtenidos con el método de canales acoplados. En

lo que respecta. a los valores (le (Ü)z, son los que presentan la diferencia post-prior más

significativa, y ambas versiones concuerdan cnalitativamente entre si sólo para energías

superiores a 100 KeV . A sn vez, estos valores dilieren de los resultados de Jain y colal).
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r4 . . , . , . .
o . El electo Stark, como se Indico en el punto anterior, deberia producrr importantes

cambios a bajas energías.

3.4 Conclusiones

De acuerdo a los resultados presentados, podemos concluir que la aproximación El

puede ser usada con confianza para tratar colisones asimétricas en el rango de energías

intermedias y altas, y colisiones simétricas a altas energias de impacto. Esta teoria

POSCCZ

correcto comportamiento asintótico coulombiano en ambos canales l,

; . . l'correcto lnmtc de alta velocndads",

31,56
1apropiada normalización

distorsión total en términos de la carga nuclear más grande, y

ninguna otra aproximación adicional a la correspondiente a la aproxin'iación impul­

siva.

Un punto débil del método El parece ser cierta pérdida de la mezcla post colisional

producida por el electo Stark, la que afecta a los momentosA20, (13h, y

Para estudiar este probema deberíamos calcular el segundo orden del método de onda

distorsionada con la aproximación I'il e introducir estados intermedios de manera tal

de incluir transiciones ópticamente permitidas.



CAPITULO 4

PROPAGADORES EN PROCESOS DE SIMPLE CAPTURA

Macek y colab. formularon la aproximación de Born para Potenciales Fuertes

(Strong Potential Born) (Sl’ll) con el objeto de tratar procesos de captura electrónica

en colisiones asimétricas, en el rango de velocidades intermedias”, siendo su punto de

partida la segunda aproximación de Born con un operador de Green que contiene al

potencial más fuerte. Esta teoría es equivalente a la aproximación iinpulsiva (IA) pero

considerando los estados electrónicos intermedios ají-shellz3 (o sea, fuera (le la capa (le

energía), mientras que en la IA estos estados son reemplazados por su limite on-slzcll

(o sea, sobre la capa de energía) 2'35. Los estados off-shell considerados en la SPB
. . . la . . . , . . , .
introducen divergenCias en matriz de transncnon, y dan una contrrbucron sustancnal a

la sección eficaz cuando se compara esta teoria con la IA.

Los problemas encontrados en ln. aproximark'm Sl’ll 57'29 fueron resueltos por

Macek y colab. incorporando los electos de la interacción estática entre los agregados

en los canales inicial y linal'lo, y la teoría asi relormulada se denomina aproximación

de Born para Potenciales Fuertes Distorsionada (DSl’B). La teoría DSl’B sc comporta

linealmente en el límite on-s/Lell,desapareciendo de esta manera las indeseables sin­

gularidades, pero contiene aún una contribución de los estados ají-shell, que aunque

pequeña está totalmente ausente en la lA.

En este capítulo atacamos el problema empleando el formalismo de onda distorsion­

ada, y mostramos que si la IA es relormulada para incluir las condiciones asintóticas

coulombianas en ambos canales, presenta una contribuckin ofllshcll similar a la de la
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DSPB. La teoría considerada es la aproximación eikonal impulsiva (El), que fue tratada

en el capítulo 3, la cual se basa en la lA y distorsiona la función de onda no perturbada

con la fase eikonal para proveer el correcto comportamiento asintótico.

Para estudiar la contribución ofi-shclly su límite on-shell analizamos el propagador

de la matriz de transición, el cual se deline en la sección 4.1. En la sección 4.2 se

estudian los propagadores asociados con las series perturbativas de Born, y en la sección

4.3, aquellos correspondientes a los métodos de onda distorsionada relacionados con la

IA. Las conclusiones a las que arribamos son presentadas en la sección 4.4.

4.1 Propagador

Consideramos el proceso de colisión presentado en la sección 3.1, utilizando la

misma notación y los mismos sistemas coordenados que en dicha sección. En general,

la matriz de transición correspondiente a una dada aproximación perturbativa o de

onda distorsionada puede expresarse como una integral en el espacio de momentos:

l _. _. N _, N _. -o _. _, N _, a N _,

Tfi = Wf/dqidrrz 452012)Vp(q2- WP) 1’(q1.q2) Vr(qi -W1-) «by-((11), (4.1)

donde W W son los momentos transferidos definidos en el a )óndice ll la tildeT Y P a

denota la transformada de Fourier. La función P (á 7 se denomina )ro )a adorla 2

está. relacionada a la transformada de Fourier del correspondiente operador de Green.

Es importante notar que no existe un único propagador asociado con una dada aprox­

imación de la matriz de transición. En el caso de los métodos de onda distorsionada,

por cada matriz de transición hay dos propagadores asociados, correspondend¡entes al

uso de los potenciales de distorsión inicial o linal. A continuación analizamos los propa­

gadores correspondientes a distintos métodos teóricos, cuyas expresiones se obtuvieron

58,39luego de utilizar la técnica de Nordsieck para efectuar las respectivas integraciones.
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4.2.Series perturbativas de Born

4.2.1 Primer orden

Utilizando la ecuación de Scliródinger en el espacio de los momentos se obtiene

el propagador asociado a la aproximación de Born de primer orden, definida por la

ecuación (1.15), el cual se expresa como:

w}.
Puma-2) = —TI" = le;—

lll/,2,

2 1-1 . (4.2)

Este propagador es una constante, y permite separar las integrales sobre (Ïl y (¡2en la

ecuación (4.1).

4.2.2 Segundo orden con el operador de Green libre

El propagador asociado al segundo orden (lc la serie de Born con el operador de

Green libre G+ corres )ondiente al se undo término de la ecuación 1.16 tiene una.
0 1 l a

forma simple dada por:

l -o . —l

_. _, l l Ü-(1¿2—(Ïl—(Ï2+l/V)¿ .

P3260011,2)E_= =|:( 1) ( I) +16-6p0' (JT-(Sp 2
d _l con€—>0+1 *_*2_"—1—w‘2 .

= = [(v «1) («n (12 7) ww 1(tp-(5T 2
(4.3)

donde definimos:
2

(I' » (l

(SI)= í} _ (.1, ó'l'= í] —(i)

como los parámetros que miden la contribución off-shell de un dado propagador. La

validez de esta identificación será evidente en el próximo punto cuando se analice la

aproximación SPB. Las variables n' y un“) han sido introducidas para simplificar en lo

que sigue la notación.
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,El propagador P3260071, es (¿Ü-shell,y tiene dos límites on-shcl/distintos, definidos

como:

“m 1’ ((Ïl (¡2) = L = (6- (m2 _ ((Ïl _ (72+ W”)? + ¿e _l (4 5)
¿Pao U2G'0 a 07 2 -'

y l. dá 1 6-“2—“—“—W2 .­
llm PmcoÜlla‘D) = — = ( l) (ql (12 T) + 15 (4-6)

óT-‘O (Yi) 2

Deseamos analizar el cornportamiento de 1’¡,2(;0((Ïl,(Ï-¿)en las proximidades del límite

on-shell, y para ello consideraramos dos expansiones distintas, dadas por:

l l l l l l l l_=_=—+—ap—»_v—+—ap—, (4.7)
a QT — óp QT Q'T Q OT QT (Yp

y
1 l l l l l l l—= — = _ + (ST'-'2' _ 6T__ 1
Q (l p — 61' (l'p Op 0' Op (.Yp (11'

donde hemos despreciado términos del orden de 62/03. De estas expresiones se concluye

que Pmcofiïháfi) se comporta linealmente en el limite on-shcll, y usando la identidad

aT + 6T = ap + 6p se puede probar que los miembros derechos de las ecuaciones (4.7)

y (4.8) son exactamente iguales.

Cuando (Ïl = lll/Tvale nur = (l, y por lo tanto, se puede decir que el propagador es

totalmente ofl-shcll, ya que 1/0" = ——l/6p;de manera similar, si (f2= WP vale ap = 0,

y por consiguiente, l/a = —l/óq-. Es interesante notar que PU¡((Ïl,q"2) =_PU2GO((ÏI=

WT,<Ï'2= PVP), es decir, el propagador (le la primera aproximación de Born coincide

con PBZGOUÏhtïg)evaluado en los puntos máximos de las transformadas de Fourier de

los potenciales VTy Vp contenidos en la ecuación (4.1).

Dado que las energías (,-y (l son negativas, los parametros (51-y 6,, son cantidades

positivas. Los valores de 6'“, relevantes en la ecuación (4.1) estan determinados por

los picos de las funciones q5-,.((Ï¡)y (¡SPOT-2),siendo por lo tanto del orden (le (.- y (j,
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respectivamente. Cn el caso de una colisión asimétrica con Zq- >> Zp en los rangos

de velocidades intermedias (Zq- > v >> ZP) y altas (v > Z1. >> ZP), es posible, por

consiguiente, realizar una expansión perturbativa del propagador en potencias de 6p,

y conservar sólo los primeros términos.

Por otra. parte, se puede obtener una forma lineal del propagador 1’,,.¿Go((Ïl,(72)

despreciando en la ecuación (4.3) los términos cuadráticos en (Ïl y (72,con lo cual se

reduce a:

1 l _. -O _. -O _ -l-N —= ¡Jo-qi-Wp—qz-Wr+z€ , (4-9)
a a,

donde

'02-Wg+2€l_ '02- 4.
2 2 ( 10)

U0:

Esta aproximación ha sido largamente usada para obtener expresiones analíticas de la

segunda aproximación de Born, considerando aproximaciones de pico2.

4.2.3 Segundo orden con cl operador (le Creen del blanco

Macek y colab. propusieron Ia teoría SPB, la cual, en el caso de colisiones

asimétricas con ZT >> Zp, se basa en la segunda aproximación de Born conteniendo el

operador de Green de blanco G; (definido al igual que en el caso unidiinensional por

la ecuación (2.9)). Su derivación usual59 tiene asociada el propagador:

—o -o 'I l —

Ps:=u(‘11a‘l2)'ï 1'(a’l')AT) a- 0 ¡:3 a (4-11)T

donde

1¡'(a,A) = ¿"1/2 r(1—¿a) A-ia , (4.12)

I ó, -ia'[‘

0-: =CMT/2r l+ia- , 4.13SIl) ( 7) 2 Iv _ ( )

A,,.=¿“"L_ (4.14)
(‘Ïl _ WTF i
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siendo aT = ZT/ IJ- el parán‘ietro coulombiano. La ecuación (4.11) tiene una

lectura simple: F(a-,—,AT) da cuenta de las fases coulombianas (le largo alcance, l/aT

coincide con el propagador on-shell definido por la ecuación (4.5), y 057;” es el llamado

factor ofl-shell. Este último factor diverge en el límite 6p —>0, y da una importante

contribución a la sección eficaz total en la región de energías intermedias. De la ecuación

(4.13) se puede identificar claramente 6p con el parámetro off-shell definido en las

referencias Rel. 23 y Rel. 40, justificando de este ¡nodo la definición (11.4).

Recientemente Macek y colab. relormularon la teoría SPB para incluir los efectos

de la dispersión elástica en los estados inicial y linal 40, y la nueva aproximación,

denominada DSPB, tiene asociada un propagador similar al de la aproximacón Sl’B,

el cual se expresa como:

a .. . l _ r
PDSI’U(qliq2) 1’ [(aTaAT) a- ODÉPB) (4-10)T

donde
57:!) , 6P >> v/RO

(4.16)0;;¡’0 _’ _ .1+ 5P,5,,<<v/RO’
siendo tb la función digannna y RO un parámetro de rango. Este propagador no posee

singularidades y se comporta linealmente alrededor del límite on-shell, cuando 6,. —+0.

A su vez, para grandes velocidades y en las proximidades del límite on-shell se

puede aproximar como:

N274]

6,,, conóp—>0. (4.17)v05:11:) N 1 +

Aproximando R0 N l/ZT se obtiene:

_* 1.6
005“, N l + 6p , con 6p —>0. (4.18)

Luego se observa que 05;“, en el límite on-shcll tiende a la unidad como 1+O(U_2) 6p

para grandes velocidades. La.expresión (4.l8) se conlparará con la predicciones de la

aproximación El estudiada en la próxima sección.
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4.3_Aproximaciones de onda distorsionada

En esta sección investigamos los términos off-shell cn distintos métodos de onda

distorsionada. basados cn el uso de la. función de onda. impulsiva y funciones (le onda

relacionadas, las cuales han sido estudiadas en la sección 1.4.

4.3.1 Aproximación impulsiva

La, IA se obtiene a partir de la ecuación (1.33) utilizando como función distorsion­

. , . . ‘ . . , . ; r
ada la lnncnon (le onda. Inlpulsnvn. lasta. aproxnlmcmn es por (:onstruccmn (rn-311121123",

y por lo tanto, el propagador asociado a la versión prior.

.. .. , l

Pin-((11412):¡(ah/1T) a (4.19)

no presenta. ninguna. contribución (le 5p. Similarmente, el correspondiente a la versión

post:

.. .. 1 1 '
13A+(qhq2)= P(ap,Ap) (420)

(Y )

no incluye ninguna, información sobre 6T, siendo:

/lp="T_—203’—2‘,
((12 _ WP)

yap=LJW-fil

4.3.2 Aproximación impulsiva gcnmulizmla

p . . . r . , , .
La. teoria nnpulsnva generalizada (GI/U2" emplea. la ecuacnon (1.35) con lunuones

de onda inlpulsivas en los canales inicial y Íinal, incluyendo de este modo las correctas

condiciones asintóticas (dadas por la ecuación (1.46)) en ambos canales. El propagador

asociado:

_. e . | . ..

Poml‘lla‘l'zl = 1'(“T1Ar) [Y (1+ ól’_)] I'(“I’vAI’) (4'22)

l

(1' CYP
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presenta una contribución lineal de 6p. Se puede identificar en esta ecuación el factor

encerrado entre corchetes con el primer orden de la expansión de Pmco((Ï¡,(Ï2) dada

por la ecuación (4.7)60. De manera análoga, usando el potencial de distorsión final

se obtiene una expresión equivalente en la que el término encerrado entre corchetes

es reemplazado por el miembro derecho de la ecuación (11.8). Ambas expresiones de

PGM(<ÏI,"2) son exactamente iguales.

La comparación de los propagadores asociados a la IA y a la GlA nos lleva a pensar

que si en la formulación de onda distorsionada se incluyen las correctas condiciones

asintóticas coulombianas en ambos canales, la aproximación resultante contiene un

término ofl-shell.

4.3.3 Aproximación eikonal impulsiva

El cálculo de la.matriz de transición correspondiente a la CIA requiere la evaluación

numérica. de una integral seialimensional, lo que implica un formidable esfuerzo com­

putacional. Para colisiones asimétricas con ZT >> ZP en el régimen de energias altas

e intermedias podemos aproximar en (‘Icanal de entrada la. función de onda. impulsiva

por la función de onda eikonal, tal como se discutió en la sección 3.2, obteniéndose de

este modo la versión prior de la aproximación El. Esta teoría conserva las condiciónes

asintóticas coulombianas y la correcta normalización en ambos canales, y reduce el

cálculo a una. integración tridimensional. El propagador asociado:

1)EI‘((ïli(F2) = ¡”(073AT) 1 + ¿P717 Flcln CP) a (4-23)

donde

7p = —17-(<ïz— WP) + is , (4.24)

0,, = —‘27—"— (4.25)
(«72- WP)? ’
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y Cp = Zp/v, tiene una estructura similar al correspondiente a la. CIA, presentando

también, aunque simplificada, una contribución lineal en 6p.

Ahora procedenios a hacer un paralelo entre esta teoría y la aproximación DSl’li,

considerando el caso particular de una colisión muy asimétrica con Z'r >> Zp, en el

límite de alta. velocidad. Dado que la variable (72es afectada en la ecuación (4.1)

por la función ¿“62), se espera que la mayor contribución a la matriz de transición

provenga del rango [(72]S 2|(¡I << WP , de manera tal que podemos evaluar 7,,

alrededor de q"2= 0, dando:

.. .. " . l 2 . '02
7p(q2=0)=v- p+ze=5v -c¡+e,+zswï, (4.26)

donde hemos despreciado q y c, frente a v. Luego, vale:

J - q 1 1 2 ¡
[El_(qliq2):1‘(a7')AT) _ 1+ _2 6P - (4-27)

QT U

Esta expresión es similar a la forma asintótica del propagador PDSPBM],(72),dada por

las ecuaciones (4.15) y (4.18). Se observa que los términos que dan la contribución

off-shell en 6p tienen el mismo signo y el llllSlllOorden de magnitud; ademas, para

grandes velocidades de impacto, el factor que contiene a 6p en ambas aproximaciones

tiende a la unidad como l + O(v-2)óp.

Estamos interesados en conocer cuan importantes son las contribuciones ofl-shell,

considerando en particular la. aproximación lfil. Para ello estudiamos el proceso de

captura:

11+ + A1‘17+(ls)_. Il(ls) + Arl8+, (4.28)

y evaluamos el siguiente cociente:

—(ra-(on) lIlo/j= a (4-29)
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donde allí" es la sección eficaz total calculada usando la expresión completa del propa­

gador dado por la ecuación (11.23),y afi"(on) es Ia sección elicaz total correspondiente

límite ou-shcll, calculada imponiendo la condición 6,, = 0. Para energias de impacto

del protón de 1.5, 4, 7, y 10 MeV , los resultados para ¡{Off fueron 0.082, 0.1115,0.089,

0.077, respectivamente, indicando que la contribución ofi-shell es menor que el 15%.

4.4 Conclusiones

En este capítulo analizamos los propagadores correspondientes a los segundos or­

denes de las series de Born conteniendo la función de Green libre y la función de Green

blanco, y los asociados a distintas aproximaciones de onda distorsionada relacionadas

con la aproximación impulsiva. Comparando las diferentes teorías estudiadas vemos

que la mayoría. de ellas concuerdan en que las contribuciones ají-shell son lineales

alrededor del límite Oil-Shell.

En lo que respecta a los propagadores asociados con los métodos de onda distorsion­

ada considerados, tienen una estructura simple compuesta de factores del tipo F(a, A)

que provienen de las distorsiones coulombianas en uno o en ambos canales, y de un

factor que contiene la información ají-shell. Además, cuando ambos canales poseen las

correctas condiciones asintóticas coulombianas, los propagadorcs asociados contienen

un término lineal en ó“). Sin embargo, esta conclusión no puede ser extrapolada a

otras aproximaciones de onda distorsionada fuera de las estudiadas en este capitulo.

La aproximación El incluye una factor ají-shell que en el límite on-shell es similar

al correspondiente a la aproximación DSI’B, siendo su contribución estimada como

menor al 15%. Fuera (le este caso límite, el comportamiento de la aproximación DSl’B

es no lineal en 6“).



CAPITULO 5

DOBLE CAPTURA ELECTRONICA

La captura electrónica múltiple es un proceso muy interesante que permite estudiar

la dinámica de un sistema con varios electrones durante la colisión. Sin embargo,

los correspondientes experimentos a altas energías, discriminando los distintos estados

electrónicos finales61, son complicados, y la teoría asociada debe encarar el problema no

trivial de trabajar con más de un electrón activo. I'Ïngeneral, para tratar estos procesos

se emplea el modelo de electrón independiente (UCM),el cual consiste en descomponer

el sistema de n partículas en una colección de subsistemas de tres partículas, formados

por el núcleo proyectil l’, el núcleo blanco T, y uno de los electrones. Cada uno de

estos subsistemas se calcula con una técnica teórica apropiada, y no está permitida

la transferencia de momento ni de energía entre ellos. Además, no se considera la

relajación, y la correlación es totalmente despreciada, de manera que cada subsistema

evoluciona en forma completamente independiente de los otros. Una derivación formal

de este modelo fue hecha por McGuire y Weaver 62, siendo empleado con éxito para

tratar procesos de simple captura inducidos por iones rápidoss. Para procesos de doble

captura, el IBM conduce al producto de las probabilidades de simple captura de cada

uno de los electrones, y y es comúnmente usado en los formalismos cuántico 14'63'64'65

y CláSlC066'67.

Existe una mejora del IEM, llamada modelo de eventos independientes 68, que se

basa en cl cálculo de la doble captura como un producto de probabilidades de simple

captura, pero evalua cada una de ellas considerando la correlación electrónica en los

CJ! C!
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estados ligados, por medio de funciones de onda de Pluvinage68 o de interacción de

configuraciones (C069.

En lo que respecta a los intentos por resolver la ecuación de Scln'ódinger de dos

electrones empleando el método de canales acoplados, se investigaron, en particular,

dos clases de expansiones del estado de colisión dependiente del tiempo: la expansión

en orbitales del tipo Slater 70'71,y la expansión en orbitales del tipo gaussianom. La

validez de estas aproximaciones esta generalmente restringida al régimen (le velocidades

intermedias, a menos que la base incluya estados del continuo.

En este capitulo estudiamos la doble captura electrónica con un formalismo de

onda distorsionada para dos electrones. Dentro de este marco, el primer orden, que

representa un colisión en un único paso, es muclio más pequeño que el término de

segundo orden 68, por lo que lo llClllOSdespreciado. Nos concentramos entonces en el

término de segundo orden, que involucra un proceso de dos pasos, el cual se calculó

usando un función de Green on-s/lcll representando un electrón en el blanco y el otro

cn el proyectil. De esta lorma, la doble captura puede ser vista como dos procesos

consecutivos de simple captura, interviniendo en cada uno de ellos ambos electrones.

El IEM se puede obtener a partir (le este modelo agregando varias aproximaciones

adicionales.

La teoria general correspondiente al modelo considerado se presenta en la sección

5.1, y en la sección 5.2 se calcula diclia teoria empleando la aproximación impulsiva

para evaluar las matrices de transición de simple captura involucradas. l’ara describir

los estados electrónicos ligados consideramos una combinación lineal de productos de

dos orbitales de una partícula, los cuales pueden provenir de funciones de onda de

interacción de configuraciones (Cl), de llartree-Fock(lll?), o variacionales. Además,

incluimos la repulsión electrónica durante la colisión, en primer orden como un potencial
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perturbativo, y consideramos también la relajación. Los valores de secciones eficaces

totales son presentados el la sección 5.3. En las subsecciones 5.3.1 y 5.3.2 estudiamos

el caso simétrico: lle++ + l'le(ls2) —> l-le(ls2, ls2s, 1521))+ Ile++, y comparamos los

resultados con los experimentos y con otro métodos teóricos; y en la subsección 5.3.3

consideramos los sistemas asimétricos: XZ++ llc(lsz) —> X(Z-2)+(132) + lle++, Z =

3, 5. En la sección 5.4 mostramos secciones eficaces diferenciales para el caso simétrico

anterior. Las conclusiones de este capítulo estan contenidas el la sección 5.5.

5.1 Teoría

Consideramos la colisión de un núcleo proyectil P (de masa Mp y carga Zp) con un

átomo similar al helio, compuesto por un núcleo blanco T (de masa M»,-y carga ZT), y

dos electrones (el y 02). Los sistemas coordenados son mostrados en la Figura 15, y las

correspondientes transformaciones son listadas en el apéndice C. Las masas reducidas

yx, px], y y“, estan asociadas a las coordenadas I-ÍX,FM, y 13-2,respectivamente, con

X=T o P, y la masa reducida 1/esta asociada a la coordenada 1?. El potencial VX, es

el potencial coulombiano entre el núcleo X y el electrón (j=l,2), y Vu,= 1/1'12 es la

repulsión electrónica. Como se consideró en la sección 1.5, el potencial internuclear

será anulado, y se reintroducira como un factor de fase cuando se evaluen secciones

eficaces diferenciales.

El llamiltoniano total 11 asociado al sistema, en el centro de masa, es:

1

¡1 = ——V2— + 111'+VP1+VP2 , (5.1)
2M]. RT

siendo HT ' el llamiltoniano atómico:

l
HT = ——V% V?“ + vn + vn + vn . (5-2)2m. ‘ 2/1“
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Enel formalismo de onda distorsionada, la aproximación de segundo orden de la matriz

de transición esta dada por la ecuación (1.36), y se expresa como:

Tli = T}? + 7'}? v (5.3)

donde:

71}? = (XHWÍÏIXÏ) = (XÏIWI. X1?) (5A)

es el término de primer orden, y

Tfi’=(x}HV}CFIE)Haxr) (55)

es el término que correponde al segundo orden, siendo CHE) una aproximación del

operador de Green total, y y as funcionesde onda distorsionadas inicialy final,

respectivamente. Como vimos en la sección 1.3.3, estas funciones satisfacen:

(E-Hiimj. =—rv¡XJ*.,j=i,f, 640+, (5.6)

donde E es la energía total del sistema. El primer orden, Ïlyil, representa un mecanismo

por el cual los dos electrones saltan juntos desde el blanco hasta el proyectil, en un

sólo píl8068'73. Crotllcrs y l\4c(3arro||68 calcularon este término, y concluyeron que era

despreciable frente al mecanismo de dos pasos (un orden de magnitud más pequeño a

1.4 MeV en Ia colisión de lle++ sobre lle). l’or Io tanto, no estudiaremos este orden,

y sólo nos concentraremos en el término de segundo orden.

En la ecuación (5.5) utilizamos como operador de Green G+(E) un operador de

Green GX,(E), que representa un electrón en el blanco y el otro en el proyectil, con lo

cual podemos aproximar el término de segundo orden como:

m=zwme xW (m)
1|

___ W,
(1:; — 13,, + 275) (¿"l ‘

donde ¿n son autofunciones de CME), I')" es la autoenergía, y el subíndice n. involucra

también el estado de spín (el cual permanece inalterado durante la colisión) y los
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estados del continuo. Las funciones de onda {n deberían formar una base completa,

correctamente ortonormalizada y simetrizada.

La principal aproximación efectuada para calcular este segundo orden es considerar

en la ecuación (5.7) sólo la contribución on-shcll (o sea, sobre la capa de energía), por

medio de la igualdad:

l l_—=PP,—_— —'¿«—«"
(15-E,,+2ïe) (¡a-15") “r (E L")’ (" 6)

donde despreciamos la parte principal (PP). Con respecto a esta aproximación debe­

mos remarcar que, como lia puntualizado McGuireM, la PP juega un papel importante

en doble excitación cuando se usan funciones de onda de Born"). Sin embargo, este no

es nuestro caso, dado que pensamos utilizar funciones de onda impulsivas, las cuales

ya contienen la PP del correspondiente propagador, por lo que esperamos que la con­

tribución de la PP, despreciada en la ecuación (5.8), no sea muy relevante. l’or otra

parte, el cálculo exacto del segundo orden completo, incluyendo la parte principal,

involucra una formidable tarea numérica que no podemos actualmente encarar. La

contribución (nz-shell provee una simple representación física: los estados intermedios

satisfacen la conservación de la energía. Luego, con esta suposición, podemos usar la

. . . , . . . , . , 1 2 .

srmphcacron mtroducnda por la funcron delta de Dirac, y If“) se aproxnna como:

‘27r 1r

I I " ' I l- I I r=_íz /(l()" 0”If” ,
" 0 o

donde

y

siendo 17la velocidad de impacto, 0,l el ángulo entre el momento inicial del proyectil con

respecto al blanco, I\',-, y el momento intermedio, K", 50,,el ángulo azimutal, y (,-y (n
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las ¡energíasde ligadura electrónicas inicial e intermedia, respectivamente, considerando

los dos electrones. En la ecuación (5.9):

Tin = (Xilwlkn) a '13:-= (¿Mi xï) , (5.11)

son las matrices de transición correspondientes a los procesos en los que un electrón es

capturado y el otro se relaja a cualquier estado.

Cualquiera sean las funciones distorsionadas empleadas, la contribución de este

segundo orden a la sección eficaz total está dada por

2

-‘ -‘ I |— -o -o I I -0 r .
a}? = 41/1 ([1] E (111,,[fn(7¡ — 1]”) 1130]") , (0.12)n

donde los argumentos de las matrices (le transición involucradas denotan los correspon­

dientes momentos transversales:

17= K] sinÜ (cos <p,sin<p,0) , 17,,= K" sinl)" (cos <p,,,sin <p,,,0) , (5.13)

y Kf, 0 y cpson el momento relativo linal, y sus correspondientes angulo polar y angulo

azimutal, respectivamente. lntroduciendo las transformadas de Fourier:

. -o

T5007)= (2:)3/(15 (¡bum e-" 17, (5.14)

donde fi'es el parametro (le impacto, la sección elicaz total se expresa en función de las

amplitudes de transición como:

e 2 r

of) = /(lp IA¡¿(/7)I , (.).l5)

donde

Afinsa= Z a¡,.(fi) aga/s). (5.16)

Aunque la expresión (5.15) no parece familiar, es posible obtener a partir (le ella el

IEM, eliminando z", consideramlo estados congelados (o sea, sin relajación), y (les­

preciando la correlación mediante el reemplazo (le las amplitudes de transición al?“por
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las .amplitudes de transición de simple captura. Además, si se emplean aproximaciones

simétricas, tales como el primer orden de Born o la aproximación de onda distorsionada

del continuo(CDW) 64, en las que alfacoincide con ub'a,se obtiene el conocido producto

de probabilidades.

El factor i/‘Z en la ecuación (5.16) produce un coeficiente Il’l a nivel de la sección

eficaz total, el cual es total o parcialmente removido de acuerdo a la simetrización de las

funciones de onda. A nivel de la matriz de transición podemos encontrar interferencia

entre los diferentes caminos que conectan el estado electrónico inicial i = {imib} con

el estado electrónico final f = {fc,fd}, pasando a través de los estados intermedios

n = {117,np}. Podemos identificar cuatro posibilidades distintas, que son: un electrón

hace el camino ia —>nT —>fc, y el otro hace el camino ib —>np —v fd; o bien,

ia —> np —> fc, y il, —> 11.1.—» fd; o ia —> n,» —’ fd, y il, —> 71’1'-> fc; o ia —r 711' —> fd, y

il, —>np —>fc. En el caso particular en que ia = ib, y fc = fd, los cuatro caminos son

iguales y sus contribuciones se suman collerentemente, de manera tal que el factor Il-l

es totalmente removido. Cnla Figura 16 mostramos una representación esquematica

de este caso: en cl primer paso, un electrón (llamado activo) es capturado, y el otro (el

pasivo) se relaja; cn el segundo paso los papeles se intercambian.

5.2 La aproximación impulsiva

Siguiendo la derivación de Colemanlo presentada en la sección 1.4, la función de

onda. impulsiva inicial para un sistema con dos electrones, considerando el estado de

spín singlete, es:

1+1) 1 a .. N .. N _. .. .. .. .. .. ..

= (—l2—)'—3/dgl /dg2 4%;(91)t15;},(92)457491- v,1'm) (¡53(92-v,1'p2)x/í (2”)5

exl) [i(llTrl‘1'2lÏi ‘l' 571'l’ .‘7‘2)'I_¿I’] 1
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donde qSÉ(E,F), con C=’1',l’, es el estado coulonlbiano del continuo definido en la

ecuación (3.5). Las funciones 45a(a = imib) son orbitales iniciales de un electrón. El

producto (¡h-“(7771)¿”(771-2)representa un término de una expansión Cl o de Ill" de la

función de onda electrónica inicial total 02€)(1Ï¡-¡,F1-2).El operador perrnutación 1’12

intercambia los electrones l y 2, y la tilde indica la transformada de Fourier. De la

ecuación (5.17) se desprende que los electrones están en el continuo del proyectil.

En forma. equivalente, para el canal final la. función de onda. ilnpulsivn. para. un

sistema con dos electrones es:

(1 + 1’12) 1

x'; = ¡2 (2”), für/(152¿M505;,(52MH571+17,771-1)d>;(52+17,fi-2)
(5.18)

exp [i(#m#p21Ï'¡ —gn —Jam] ,

donde (¡Sp = fc,fd) son orbitales finales de un electrón. Otra vez, el producto

(fifc(Fp¡) Ófd(Fp2) representa un término (le una expansión CI o de HF de la función de
(e)

onda electrónica final total (bj (17,,,,7'-',,2).

En esta sección usamos las funciones de onda impulsivas x; y X} (dadas por las

ecuaciones (5.17) y (5.18)) como funciones distorsionadas inicial y final, y para los

estados intermedios propmienios las siguientes funciones de onda de Horn:

(l +1712) I= '_—— 1 5.19
¿Il “EN” ¿H ( )

con

1 .-: _-‘ a í
¿1,1= —3 01A" R ÓHTÜ'TI) 4511,47?» 1 (5.20)

(2”)í

donde 45M y 45",, son estados ligados de un electrón, en el núcleo proyectil y en el

núcleo blanco, respectivmnente. La correspondiente energía de ligadura electrónica c"

es la.suma de las energías electrónicas individuales, y asumimos que la base propuesta

satisface la ortonorinalización con N,, = l
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. Como el elemento de matriz ÏI‘JI-cs calculado sobre la capa de energía, en la ecuación

(5.11) es posible usar l/Vio el potencial intermedio76 V", definido a, partir de (II —

E) ¿n = V" fin; por lo tanto:

x5) = A3.?“ + A5,?“ + A53,“ a (5.21)T+ = (¿nll’vilxil = (¿annni

donde
140-”= fi (¿LH/nm") ,TH

A“)...= (¿iilvl’llXil 3HI

AGM= fi (¿irlvl’lY” x5)­

La repulsión electrónica es una perturbación genuina del estado intermedio, y dado que

los electrones en dicho estado están en diferentes centros, decrece cuando los núcleos

se separan. LOS tél‘IlllllOS anteriores SCexpresan COIÏIOI

¡102+ 1 e o MJ- gw c“,’+- (a)

[ 223+]=—3/d92/dy dudgz)¡[Him —v,Um-9) N a d (¿TÍ aAni V12(g2_ CnT'ia(g)

+ c/¿(ia H ib) ,

53+ = .3 [(1.52 MW?) LlÏÍïUÏz - 17.111»:- .52) C'ÍÏ,)Ï¡“(!72) + C¡I-(¿aH ib) ,(27W
(5.23)

siendo

CW (s7) N fi 55:; .(ÜT, —gn —a)

l (2,1“: ú l = / dai mal) 113m1- v,Um+9) n 7 Ü e ­CnT'¡a(g,g2) ¿mi ’l'l_' gl _ 92)
(5.24)

02;,¡a(92) = /d!11 451;,(91)Jm+(91 - v,Um +92) d>,",,_(UTl—g1 —g2),

donde sc utilizan las integrales de Nordsieck, definidas en las ecuaciones (3.8) y (3.9).

Los vectores momento transferido Ü“, Üpl, (.71)?están definidos en el apéndice C, y

CÍL(ia4-»ib) representa un término similar intercmnbimndo ia con il).
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_Cada primer término (le (5.23) puede ser descripto físicamente como sigue: el primer

término de ¡483+representa la captura del electrón 02 (llamado activo) por interacción

con el proyectil, mientras que el electrón e] (llamado pasivo) se relaja por simple sola­

pamiento y finaliza en el campo coulombiano de la carga nuclear Z7. Dado que usamos

. . , . . . 1 + . .

la aproxrmacron nnpulsnva, el elemento (le simple captura AE“? Incluye procesos (le (lis­
. , , . ' r ‘ . , . 2 . .

persron multiple ‘l". lbl prnner termino del elemento Aínll' contiene el llllSlllOproceso

pero involucrando la repulsión electrónica, en lugar de la interacción con el proyectil.

Por último, el primer término del elemento Axil-Hdescribe la captura del electrón 02 por

interacción del proyectil con el, y este elemento es nulo en la aproximación impulsiva,

debido a la ortogonalidad entre los autoestados ligado y del continuo del proyectil (en

este caso L3; = 0). Los segundos términos (le estos elementos, caracterizados por

ch(ia H ib), intercambian los papeles de los electrones el y 02.

Los cálculos son muy complejos porque cada elemento involucra una integral nueve

dimensional. Sin embargo, se puede obtener una simplificación sustancial si se reem­

plaza la interacción coulombiana del proyectil con el electrón pasivo por su forma

asintótica. Esto es equivalente a aproximar:

I

¿P ln (vil-p —512)] , (5.25)v
+ -' -‘ 7 . '

1),,(91 —v,1p¡) N c1p[—z

en la ecuación (5.24) para calcular 131+.Debe notarse que aún se mantiene en forma

completa la interacción coulombiana con el electrón activo. El lactor de fase logaritmico

dado por la.ecuación (5.25) será eliminado y luego se adicionara al [actor de fase prove­

niente de la interacción intermiclear, para el cálculo (le secciones eficaces diferenciales

en la sección 5.4. Con esta simplificación CL??? se reduce a:I a

C(l)+' (7) 3 _. ¡(“1+­
"wa N (2m ¿(5+ Um) ""‘a , (5.26)

(v(2)+ (-i a.) ' Ir('.’)+/"Trifl 9,92 "Tvin

con

,(1)+ _ . ,(2)+ _ . _ .. " _...
AUT'I‘G — 5111'.ía(0) 7 ANTJG - ‘Sllq',la(g2 _ U'l'l) 1 (5'21)
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donde

Safina = / (11*433m 455m ei“ , (5.28)

se puede evaluar en l'ornm.analítica para. cualquier estado. Luego, ln.expresión n.In que

se llega. es:

AUN N -o -o VTÁ’SÏ‘Z_ Üm) ¡"mi

l =—g/dy2 Ó¡,(fl2)L5,“:(92-v,Up2+Um)l N 4 a
Ani (2K)? V12(.(/2+ Um) A111.i

'“ (5.29)

+ ch(ia H ib) .

En forma similar se obtiene:

Tin = (Xlll/V/ÏM") = A331);-+ Allí):- ’ (5'30)

con

A“)- l N H VP (51+ [3p ) ¡{(1)­

l {231]=—g j dal asu-gn) Ming/1+ 6,49..) N' a - ' ,{g'j‘PAfn (2”)2 V”(gl + P“) Afd np
’ (5.31)

+ chUc H fd) ,

donde

“313;”, = SIMM”) 1 K217”, = Sum-K7] —Fm) , (5-32)

-o -o

y los vectores (le momento transferido 1),“, )pl están definidos en el apéndice C.

, 1 i - - u - r 2 :l: .
EL}, son Simples factores de relajacmn, nnentras que Iii}, son luncrones (le rela­

jación que dependen de la variable de integración. De las ecuación (5.29) y (5.31) se

l l - ' ; . .
desprende que A511”y A( l)! son equivalentes a la. suma de dos ternnnos, conteniendo

cada. uno de ellos el producto del elemento (le matriz de transición para simple captura,

. ., . . . ., , l i
evaluado con la aproxnnaeion nnpulsnva, por los factores de l'ClaJaClOll1\ . A su vez,

2 2 _ . . , . .
AS”?+y A( 1)) representan la contrubucnon del proceso (lo sunple captura involucrando

. , , . . . . , . . . . , , 2 i
la. repulsnon electronica, e incluyen en la integrauon las luncnones de relajacmn A“, .
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; . . , . , . 2 2 _ . .

Ademas de la relajauon, la presencia de los terminos Alu-Hy A3") diferencm estos

cálculos de los del IEM.

li‘iliitlinelite, usando la. ecnnrkin (5.9), ln nintriz (le transición se puede escribir

como:

I «2) _ i" a (n- cs)- (l) (2) r
[fi ——í Z/dn” [A n + A!" ][Ani+ + Ani+ _ (o.

7!

5.3 Secciones eficaces totales

Para obtener unn. sección eficaz total (le segundo orden se requiere ln. evaluación

de una integral cincodimensional, esto es: una integral tridimensional para obtener

Thin,otra. integración para obtener «¿(5), y una integración final sobre los parámetros

de impacto. De manera alternativa, se pueden integrar directamente las matrices de

transición, usando la ecuación (5.12). Los errores numéricos se estiniaron alrededor

del 3 %.

5.3.1 Colisio'n simétrica resonante

Para. estudiar la reacción simétrica y resonante:

ne++ + lle(ls2) —» ricos?) + nc++ , (5.34)

usamos (los descripciones distintas del estado electrónico fundamental (lel helio, con el

objeto de estudiar la sensibilidad del modelo frente el grado de correlación contenida en

los estados ligados inicial y final. Las funciones de onda utilizadas fueron las funciones

de CI y las funciones (le lll" Clementi-lloetti“.

a- El uso de funciones de onda de CI



WC“) = [0.9327|<1>1) —0.3536|<1>2) —0.0339|<1>3) —0.0619|<I>4)] e
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.Para describir el estado fundamental del helio construimos la siguiente función de

onda de CI:

s = 0,1115 = 0) , (5.3.5)

donde

l4’1)=l152)=l4515,4515),
l

“’2) = IIS) = ñ “(filS)(/)25>+ l‘f’25vd’lsna
(5.36)

I‘I’3)= “8,38) 4’35)+ Immóisll »= “dns,

l‘1’4)= |21),2P) = [lózpmdnpol - Iózpiasbzp-Ü - Id>2p—1,<152p1)],

y IS = 0, MS = (l) corresponde al estado (le spin. Cn la representación F cada vector

de la base se expresa como: (ñnïlónhn, gún/¡:mr)= 45,”,"(Fl)95”:¡:,,¿/(F¿),siendo este el

producto de orbitales de una partícula que hemos considerado en la sección anterior.

La parte radial de d),,¡,,,(1"'),denotada como 1i,¡l(7'), puede escribirse en términos de

los orbitales de Slater Snl(Z|r), donde Z es el coeficiente exponencial o carga efectiva,

como:

1¿1s(7‘) =51.s('¿-l53|1‘) ,

R25(r)=0.3992S¡s(2.l53|1')+1.331515(l.034|r)— 2.305525(l.424|r) ,

R330) =0.4275Sls(2.153|1') + 1.312515(l.034|1') —2.272323(l.424|1') (5.37)

+ 1.991515(0.4738|r) —6.896525(0.6342Ir) + (5.295535(0.9154|r) ,

R2p(7‘) :52p(2.451I1‘) .

La presente función (le onda de (Jl tiene una estructura similar a la usada por Fritsell

y Lin", pero con la diferencia de que las cargas electivas de los orbitales de Slater en

la ecuación (5.37), se optimizaron minimizando la energía por medio del programa

ATMOLCI". La energía (le.esta función (le onda (,‘l es 2.873, siendo levemente mejor

que la energía (le la función (le lll'"“ (-2.862). l‘Énel modelo considerado, debemos ser
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económicamente precisos para describir los estados electrónicos inicial y final, debido

a que el número de elementos Agfli que deben calcularse es proporcional al mimcro

de orbitales de Slater contenidos en la función de onda, y cada uno de estos elementos

involucra una integral tridimensional.

La sección eficaz total para la reacción (5.3/1)es mostrada en la Figura [7, junto

con los experimentos de McDaniel y colab. 78, DuBois79, y Castro Faria y colab. 80.

Como estado intermedio consideramos sólo el estado fundamental alrededor (le cada

centro. La concordancia con los datos experimentales es muy buena.

b- El uso de funciones de onda de HF

En esta sección, usamos la función (lc onda 5-7, (le lll? Clementi-ltoetti 41 para

describir el estado fundamental del helio. Consideramos como estado intermedio sólo

el formado por estados ls alrededor de cada centro, y encontramos que ¡{mi = 0.982,

indicando que la relajación a estados intermedios superiores (nT,np 2 2) representa

menos que el 4 % para cada centro. Para la reacción (5.3/1) la diferencia entre los

resultados obtenidos usando funciones de onda de lll“ y de Cl, es menor que la incerteza

númerica del 3 %. l’or Io tanto, teniendo en cuenta las limitaciones (le la función

de onda de CI empleada, la correlación en el estado fundamental (llamada también

correlación estática) parece no ser relevante, al menos para el presente caso. Notemos

que en este formalismo, también se incluye la repulsión electrónica como un primer

orden perturbativo durante la colisión (lo cual se denomina correlación dinámica).

Como consecuencia de este resultado, usamos funciones de onda de lll" para evaluar las

siguientes reacciones, las cuales involucran procesos de captura al estado fundamental

y a estados simplemente excitados. Sin embargo, para el cálculo de captura a estados

doblemente excitados es necesario emplear funciones (le onda (le Cl muy precisas, ya

que la correlación estatica desempeña en estos casos un papel importante.



Capítulo 5: Doble captura 69

. En la Tabla se comparan nuestros resultados con los de Crotliers y McCarroll68

(columna C-Mc), calculados con la función de onda electrónica de I’luvinage, la cual

incluye la correlación. La similitud de los valores es una nueva indicación de que el

uso de orbitales de lll" es apropiado, aún cuando ambos métodos teóricos son difer­

64entes. También se presentan los resultados de (lath y colal). , calculados con la

aproximación CDW en el IEM sin (columna lEM-CI)W ) y con relajación (columna

lEM-CDW (ii) ), y usando el mismo estado ligado de lll".

Es interesante también comparar nuestros cálculos con los del “¡3Mevaluado em­

pleando el mismo método teórico, es decir, la aproximación impulsiva. l’ara ello calcu­

lamos las amplitudes de transición correspondientes al sistema de uu electrón utilizando

la aproximación impulsiva, y procedimos como en el caso ol Gayet y colal). (M.

Los valores, mostrados en la Tabla (columna [EM-IA), son muy similares a los del

IEM-CDWÜ)“. Las diferencias entre los resultados del IEM y los del modelo de dos

electrones que hemos considerado están basadas en la presencia del término l/ï'l2 (cor­

relación dinámica), y no en el uso de elaboradas funciones de onda electrónicas tales

como las de Cl (correlackín estática).

El límite de alta energia de la sección elicaz total fue obtenido munéricamente en el

rango de velocidades 10-15como 1720, en concordancia con el resultado de McGuiresl.

Esto puede ser una indicación de que el proceso de shakcovcr analizado por McGuire,

está. incluido en nuestro modelo a traves de los términos AÉ'ASEÏL y AW; Aíïr. De­

beríamos notar que usando el 119M,y despreciando los términos de doble dispersión

(aquellos que conducen a v’“ en simple captura), la sección eficaz tiende comoSl'73

271.0Z},0v_22.Nosotros no estamos seguros de que el limite de alta energia haya sido ya

alcanzado en nuestros resultados, a las velocidades consideradas.
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5.3.2. Colisio'n simétrica no resonante

En esta sección estamos interesados en el siguiente proceso de doble captura:

I'Ie'H' + l'le(152) —> lle(132, 1323, 1521))+ lle++ . (5.38)

para una energía de impacto igual a 180 KeV , para la cual hay datos experimen­

tales. Nuevamente, representamos el estado ligado inicial con la función de onda 5-2

HF de Clementi-lioetti'“, y los estados linales se describieron con funciones de onda

variacionalessz.

Obtuvimos secciones eficaces totales, cuyos valores estado a estado, fueron 5.7,

1.8 y 0.97 x10_l7cm2, para las transiciones 152 —>132, 132 —v ls2s y 132 —>1321),

respectivamente. Luego, la sección elicaz total obtenida fue 8.5 x10_l7c1112, concor­

dando razonablemente bien con el valor experimental83, que está alrededor de 6.20

xlO’17cm2.

Para este caso estudiamos también la influencia de los estados intermedios. l’ara la

doble captura 152 —>1525encontramos que la principal contribución proviene de los es­

tados intermedios (H'r = 13,11,»= 12s)y (12.-,-= ls,n,, = ls), siendo sus respectivas con­

tribuciones individuales 84 iguales a «1.5y 4.6 x 10480112. Se observó que las contribu­

ciones de otros estados intermedios tales como (nrr = 25,114,= ls) y (7l7'= 2s, up = 23)

son comparativamente pequeñas. Para. la transición 132 —>132])analizamos la influen­

cia de cinco estados intermedios, incluyendo la capa 11.= l alrededor del blanco y las

capas n = l, 2 alrededor del proyectil. De manera similar a las transiciones anteriores,

hallamos que los estados (71.1.= 13,114,= 2p) y (n,- = 13,1“, = ls) son los dominantes,

y que las contribuciones de los otros estados intermedios son pequeñas. Por lo tanto,

para el presente sistema (:oncluimos que los estados intermedios más relevantes son

los que corresponden al estado Íinal, y que los otros estados, como se lia hecho en la

subsección previa, se pueden descartar.
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5.3.3 Colisiones asimc'h‘icas

En la Figura 18 mostramos la doble captura por iones multicargados sobre lielio:

XZ+ + Mens?) —i X(Z_2)+(ls2) + ne++ , (5.39)

y con'iparamos los resultados con los datos disponible385'86. Para el estado electrónim

inicial usamos la función de onda 5-z lll" de Clementi-Roetti“, mientras que para

el estado final empleamos la función 3-z de lll“ de la serie iso-electrónica al lle(lS)

(Ref. 41). En general, nuestra teoría reproduce los experimentos. l’ara la colisión de

85+, la concordancia con los datos es mejor que la esperada si tenemos en cuenta que

no hemos considerado la captura a estados excitados, la cual debería incrementar la

sección clicaz. l’or otra parte, este incremento deberia mejorar los resultados de lii'H.

5.4 Secciones eficaces diferenciales

La sección eficaz diferencial es simplemente:

¿U5? _ ¡(f2
(¡o (2”)2

2

/d¡7,,'2* A¡f(/Ï) c-"I'I’ , (5.40)

donde /\ es el parámetro coulombiano de la interacción internnclear. En principio, de

acuerdo a lo expuesto en la sección 1.5, /\ debería ser ZTZp/U; sin embargo, para ser

consistente con la aproximación efectuada (ver ecuación (5.25)), adicionamos la fase

asintótica. correspondiente al electrón pasivo, dando A = (711-— l)'/,p/v. La sección

eficaz diferencial para el caso simétrico 3l'le'l'+ +4 IIe(ls2) se grafica en la Figura 19,

considerando la captura a los estados 132, 1323 y 152])para una energía de impacto

de 60 KeV /amu . La teoria no sólo concuerda con los experimentos“, sino también

con los cálculos del metodo de trayectoria clasica de Montecarlos3.

El caso que tratamos corresponde a nn sistema simótrico, 71',-= 71,, = 2; por lo

tanto, el parámetro coulombiano en el canal inicial coincide con el del canal linal, esto
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es, (Z7 — l)Zp/U = Z7‘(Zp — l)/v = 2/1). Este llCCllOnos permite construir un valor

común de /\. Sin embargo, en un caso asimétrico no es evidente el uso de un único

parámetro, y el problema deberia resolverse ¡manteniendo cl factor de fase del electrón

pasivo dado por la ecuación (5.25) a lo largo dc todo el cálculo.

5.5 Conclusiones

La doble captura sc lia estudiado como un segundo orden en el formalisrno de onda

distorsionada. Este segundo orden representa el proceso doble como dos transiciones

consecutivas de simple captura, involucrando la relajación y la cascada intermedia, y se

calculó utilizando la aproximación impulsiva. En este modelo, y para la doble captura

132 —>152, encontramos que no hay diferencias apreciables entre el uso de funciones

de onda de Cl y de lll“, para representar los estados electrónicos inicial y final.

Se podrian hacer algunas mejoras:

La inclusión de la distorsión de Ia cargas coulombianas en los estados intermedios,¡—.

I

por ejemplo, reemplazando las funciones de onda de Born usadas por funciones de

onda cikonales.

La conservación de la distorsión total del electrón pasivo durante la colisión, lo quen-n. —.

I

. . . ; 1,2 i
implica dar una expresron exacta para los factores C; fi) . Desafortunadamente,i

esto involucra un calculo mucho más pesado que el presente.

'iii- La evaluación de la parte principal despreciada en nuestro modelo (ver la ecuación

(5.8) Esta tarea es prollibitiva para nuestro actual sistema de cómputo.

Con este formalismo podemos también evaluar la captura a estados doblemente

excitados, pero en estos casos se debe poner especial atención en la descripción del

estado final. 'l‘ambión es posible extender la teoria a otros procesos dobles, tales como

captura y excitación, captura e ionización, doble ionización, etc.



APENDICE A

En cl sistema. (lc unidades atómicas vale:

ñ=me=e=l, (A.l)

siendo ÍI,la constante dc Plilllk, y mc y c, la masa y la carga (lcl electrón, respectiva­

mente. La equivalencia, de las restantes unidades está dada por:

longitud: ao = ¡i2/mec = 0.5291771 10-8 cm ,

tiempo: to = ¡fi/mee2 = 02418882 10"16 s ,

velocidad: v0 = c2/h = 2.187691 108 (tm/s ,

energía: E0 = e2/a0 = 27.2116 cV ,

sección eficaz: a3 = 2.800284 10’17 cm2 .
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APENDICE B

Para. un sistema de tres partículas, las relaciones entre las coordenadas mostradas

en la Figura l están dadas por:

¡37.=L ¡ip_MFP
(MT + l) (A11_+l)(A/I,,+1) ’ (1“)

F :1? + —MP F

y las masas reducidas ¡IC y ¡tc asociadas con las coordenadas lic y FC, con (,':’l',l’,se

definen como:

V _ (MT +1)M,, V _ (M,,+1)MT

T (MT+M,,+1)’ ' (MT+M,,+1)’ (B2)
M(. '

lic = ——'— , C='1'.P ­
(Mc + l)

Estas expresiones son válidas cualesquiera sean los valores (le las masas nucleares

NIT, Mp.

Los vectores momentos transferidos se definen a través de la relación:

[iii-¡ET - ¡cr/Ep = -l’-.V'r'7_'.'r- l’ï/P'FI’ 1 (“'3)

siendo:

WT= ¡(f —¡[T/(i , WP—_- _ flpl\,f .

En el límite de grandes masas, usando la conservack’m de la energia, estos vectores se

expresan COITIO!

WT=77+3+(C‘__CÍ_)3, tï/I,=_,7+ g, (3.5)
2 v 2 v

donde e,-f son las energías de ligadura inicial y final, y el eje z fue elegido en la dirección
Y

y sentido de la velocidad 17.El vector 17es el momento transversal, (lado por:

17: If] sinÜ ((‘()S(p,Sllle,Ü) . (“.(i)
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APENDICE C

Las fórmulas de transformación para. los sistemas coordenados son (ver Figura 15):" MT-‘ _. __
RT= —18P _ 7'l’l_ TI"!a

(MT + 2) (M1.+ 2)(M,, +1) (MT + 2)(M,, + 2)

7 1? + M" -"' l «7‘ ("l
¡1- I’ (Alli)+l)'l’l (AII’+2)'I'21 (")

7 Mr ñ _ Mp y? +[1+(MT+1)(M,,+1)]:
T2 (MT+1) ' (MT+1)(MP+1)'“ (MT+1)(M,,+2) '

Y

1?= -o— +A/Ip+ F + +MI)+ :3
(MT+1) " (n47_+1)(M,,+1)‘¿“ (MT+I)(MP+1)(MP+2) “’
-. Mp l

q = 7, — 77, G.2
Tn RP+(MP+1)7H (MP+2)12, ( )

l.J
7'P1 + 7'P2 ,

T=—
P2

(MP + 1)

¡mientras que otras relaciones pueden obtenerse fácilmente a partir de estas, siendo

válidas para cualquier valor (le las masas nucleares NIT,Alp.

Los vectores momentos transferidos se definen corno:

¡(g-1L. — ¡in-ñ = —Ü,,-.-ñ,.. —Üm-Fp. —Üm-Fm , ((1-3)

Iïïl'1ï_ = —Í3T¡'7_'.Tl—'13,)1'7Tpl—[3])2'qu.

Para núcleos pesados, usando la conservación de la energia, estos vectores se expresan

como:

-o _’ v C'- — ( A -' _. v Ci '_ C A -' A .‘

UTi= 7111+ + y Um= ’71"—[:3+ 3, Um:1” y((1-5)
-o—o a _. v C A "' _. _. ‘U C _C A ’1 b

PT]= U-‘Iln‘i' + u74)]?! , Pm= —7)+7]n+ — z , PP?= 0a ((J-b)
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donde ¿wen son las energías (le ligadura de dos electrones inicial, final e intermedia, el

eje z fue elegido en la dirección y sentido de la velocidad 17',y 77y 77,1son los momentos

transversales, dados por:

fi: Kf sinÜ (cos go,sin 30,0) , 77,1= Ku sin 0” (cos (pmsin 99m0) . (G.7)

¿(Ss

3925;; Mie/XQLÍA» H 'S‘ (¿Psx/SMG
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DESCRIPCION DE LAS FIGURAS

Ir'g. 1.

Fig. 2.

Fig. 3.

Fig. 4.

Fig. 5.

Fig. 6.

Fig. 7.

Sistemas de coordenadas para el modelo unidimensional de colisión.

Probabilidades de captura para el caso unidiinensional siniétrico con: VPO=

Vpo= 7r2/16, y a», = ap = l, en función de la velocidad del proyectil, en unidades

atómicas.

'l‘eorías: como se indica en el capítulo 2;

.2 resultados exactos de Mittlenian y Quong, Ref. 14.

Probabilidades de captura para el caso unidiinensional sirnétrico con: Vro =

Vpo = 2, y aq- = ap = 1, en función de la velocidad del proyectil, en unidades

atómicas.

Teorias: como se indica en el capítulo 2;

.2 resultados exactos obtenidos en el Centro Atómico Bariloche, Rel. 20.

Probabilidades de captura para el caso unidiniensional asimétrico con: VPO= 2, y

a/r = ap = l, en función de la profundidad VTOdel pozo blanco, para la velocidad

v = 2, en unidades atómicas. 'l‘eorias y resultados exactos como en la Figura 3.

Similar a la Figura 4 para la velocidad v = 5.

Coordenadas relativas para el sistema con tres partículas.

Secciones eficaces totales para la captura electrónica desde la capa K del argón

por impacto de protones, en función de la energia del proyectil.

Teorías:

linea sólida, versión prior de la aproximackin El para la captura a los

estados ls, 23, y 2]);

linea de puntos, Ill Il de l)ewangan y ('olal). (ISJSÜ),Rel. 30, para la captura

al estado ls.

Datos experiinmrtalos para captura a todos los estados:
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D , Macdonald y colab. (1974), Rel. 93; o, Ilorsdal-Pedersen y

colab. (1983), Rel. 92.

Fig. S. Similar a la Figura 7 para el sistema prot(')n-ne(')n.

Datos experimentales: El, Cocke y (tolal). (1977), Rel. 9|; O, ltmlbro

y colab. (1979), Rel. 9-‘1.

Fig. 9. Similar a la Figura 7 para el sistema protÓn-earbono.

Datos experimentales: O, ltmlbro y colab. (1979), Rel. 94.

Fig. 10. Secciones eficaces totales para la captura electrónica desde helio por impacto de

protones, en función (le la energía del proyectil.

Teorias:

línea sólida, versión prior (le la aproximación El para la captura a los

estados lS,2S, 2p, y 33, y para captura a todos los estados (usando'12

Utah” = 0("=1) + 1.6160(n:2));

línea de puntos, D113de 'l‘osliima y eolal). (1987), Rel. 43, para captura al

estado ls, y para captura a todos los estados (usando42 010ml= 1.2001:“).

Datos experimentales para captura a todos los estados:

o, Barnett y colal). (1958), Rel. 96; A, Williams (1967), liel. 109;

v, VVelsliy colal). (1967), Rel. 108; V, Toburen y colab. (1968), Ref. 107.

Datos experimentales para captura al estado:

25 : I, llnglies y (:olal). (1971), Rel. 102; A, Dose (1966), Rel. 98; x,

Ryding y eolab. (1966), Rel. 105;

2p : I , lluglies y colab. (1971), Ref. 102; A, Dose (1966), Ref. 98;

35 : D , lluglies y colab. (1970), Rel. 101; O , Edwards y eolal). (1970),

o , Ford y colab.Rel. 99; Ó , Conrads y colab. (1973), Rel. 97;

(1972), Rel. 100.
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Los experimentos graficados en esta figura se normalizaron, cuando fue

necesario, como en el trabajo de Belkié y colab. (1979), Ref. 3.

Fig. ll. Parámetro de alineamiento (A20), velocidad del perihelio ((LX/Ï);) , y compo­

nente z del momento (lipolar ((13):), definidos por la ecuación (3.18), para la

captura, electrónica por protones desde helio, en función de la energia de impacto.

Teorias:

línea sólida, versión prior de la aproximación El;

linea de puntos, .Iain y colal). (1987), Ref. 44;

línea quebrada con puntos, nproximackïn CDW con PCI de llippler y colai).

(1986), Ref. 45, para A20, y de DeSerio y colab. (1988), Ref. 46, para

(Ex/Dz) y (13):;

linea quebrada, aproximación CDW sin PCI de Ilippler y colab. (1986),

Ref. 45.

Datos experimentales:

O , llippler y colal). (1986), Ref. 115; O, DeSerio y ('olai). (1988),

Ref. 46.

Fig. 12. Secciones elicares totales para la captura e|e(:tr(')ni(:adesde hidrógeno por impacto

de protones, en función de la energia del proyectil.

23:

Teorias:

líneas sólida y quebrada, versiones prior y post de la aproximación El,

respectivamente, para la captura a los estados ls, 23,2p, y 33;

línea de puntos, BIB de Belkié y colal). (1987), Ref. 50, para la captura a

los estados ls,2s,2p, y 33.

Datos experimentales para captura al estado:

O , ltyding y colal). (1966), Ref. 105; A , Morgan y colab. (1973),

Rei. 103; O , i\"lorgan y ('olal). (1980), Ref. HM;
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2p : o, Andreev y colal). (1967), Rel. 95; A , Morgan y colab. (1973),

Ref. 103; Ó , Stebbings y colab. (1965), Ref. 106;

3s : [j , lluglies y colal). (1970), Ref. 101; l , '"ord y colab. (1972),

Ref. 100.

Los experimentos gralit'ados en esta ligurn. se norlnalizarml, cuando [ne

necesario, como en el trabajo de Belkic y colab. (1979), Ref. 3.

Fig. 13 Secciones eficaces diferenciales (la/(IQ para la colisión [1+ + ¡[(13) —>“(1.5 +

23 + 2p) + 11+, en función del ángulo de dispersión en el sistema de laboratorio,

para energías de impacto de 2.8 y 5 McV.

Línea. sólida, la aproximación El;

., los experimentos de Vogt y colal). , Rel. 5|.

Fig. 14. Parámetro de alineamiento(A20),velocidaddel perilielio , y compo­

nente z del momentodipolar deÍinidospor la ecuación (3.18), para la

captura electrónica por protones desde hidrógeno, en función de la energía de

impacto.

Teorias:

lineas sólida y quebrada, versiones prior y post de la aproximación El,

respectivamente;

línea de puntos, Jain y colal). (1988), Rel. 54;

O , Sllakesliaft (1978), Rel. 55.

Fig. 15. Coordenadas relativas para. el sistema con cuatro particulas.

Fig. 16. Representación esqnemática del proceso de doble captura desde el estado funda­

mental.

(a) Los dos electrones estan en el estado inicial.

(b) El electrón activo ((32)es capturado al estado 4),”, (de energia —Z;¿,/(21L;2,)

, el electrón )asivo e se rela'a al estado 4),, . de enerría —Z,2. Zn? .Y l l J 1 la 1 r
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(c) Los papeles (le los electrones se intercambian; el electrón activo (el) es

capturado, ¡mientras que el electrón 02 se relaja al estado Íinal.

Fig. 17. Secciones eÍicaces totales para la doble captura electrónica ls2 —> 132 en la

colisión l'le++-lle, en función de la energia de impacto. Los datos experimentales

involucran captura a todos los estados.

Teorias:

línea sólida, segundo orden en la aproximación impulsiva, como se indica

en la SCCClÓll4.3.1-a , usando una función de onda de Cl;

línea de puntos, resultados obtenidos con el metodo de canales acoplados,

usando una expansión en orbitales de Gauss, de Gramlicll y colab. (1989),

Rel. 72.

Datos experimentales:

O, Mcl)aniel y colal). (1977), ltel. 78; El, Dullois ([987), ltel'. 79; Q,

Castro Faria y colab. (1988), ltel'. 80.

Fig. 18. Secciones eficaces totales para la doble captura electrónica ls2 —>ls2, en las

colisiones de Li3+ y 135+sobre helio, en función de la velocidad del ión incidente

normalizada a 71,),en unidades atcnnicas. Los datos experimentales involucran

captura a todos los estados.

Línea sólida, segundo orden en la aproximación impulsiva, como se indica

en la sección 4.3.3.

Datos experimentales:

I, Shall y Gilbody (1985), Rel. 85; El, I'lippler y colal). (1987), Rel. 86.

Fig. 19. Secciones elicaces diferenciales para la doble captura electrónica en la colisión

3lle++ +'l lle(ls2), involucrando la captura a los estados 132, 1.923,y 1321;,para

una energía de impacto de 60 l\'eV /amu , en función del angulo de dispersión
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_medido en cl sistema de laboratorio. Los datos experimentales involucran captura

a todos los estados.

Líneas quebrada y sólida, captura 132 —>132 y captura. total, respectiva­

mente, calculadas con el segundo orden de la aproximación inipulsiva;

linea (lo puntos, cálculos (tonol método (le trayectoria clásica. (lo Montecarlo

de Reinhold y colab. (1990), Ref. 83;

El, experimentos (lc Irby y colal). (1990), Ref. 87.



DESCRIPCION DE LA TABLA

Secciones eficaces totales (en cmz) para la. doble captura electrónica lsz —>132

en la colisión lle++ —lle. E es la energia de impacto del proyectil (en l\'eV

Experimentos,

IEM-CDW,

[EM-IA,

C-Mc,

2

0.51))

de Mcl)anie| y (:olal). 78, involucrando captura a todos los estados;

resultados del modelo de electrón independiente con la aproximación CDW,

como fueron reportados por (layet y colab. 64, sin (i), y con (ii) relajación;

resultados del modelo de electrón independiente con la aproximación im­

pulsiva (ver sección 4.3.1-b).

los mejores cálculos de Crotliers y McCarrollós, usando la función (le onda

electrónica de l’Iuviuage en la aproximación CDW;

el segundo orden dela aproximación impulsiva, como se calcula.en la sección

4.3.l-b usando la función de onda de lll“. lflmpleando la función de onda

(le Cl obtenemos el mismo resultado, considerando las dos primeras cil-ras

significativas.

90



I 91

I TABLA

E(KeV ) Experimentos IEM-CDW IEM-IA C-Mc a}?

500 5.1><10-18 16.><10’18(i) 13.x10-18 5.8x10“18 5;0x10_18

13.x10“18(ii)

750 9.5x10-19 18.x10—19(¿) 1s.x10-19 7.4x1o-19 7.6x1o-19

11.x10"19(ii)

1000 2.6x10“19 3.1x10-19(i) 3.4x10-19 1.5x 10-19 1.6><10"19

_ ¡amo-¡”(71)

1400 3.6x1o-20 3.4x10-2°(¿) 3.7.x10-20 2.1x10-‘¿0 1.9x10—2°

| 1.7x10'20(ii)
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