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RESUMEN

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

colisiones atémicas a energias altas ¢ intermedias.

En lo que respecla a la simple captura, la idea ¢s encontrar un método tedrico
apropiado para describir las colisiones asinétricas, cuando la carga de uno de los nicleos
es mucho mayor que la del otro. Para ello se examina un modelo unidimensional de
colision con tres seudo-particulas, que simulan un nicleo proyectil, un nicleo blanco,
y un electrén activo. I5n este modelo sc analiza la probabilidad de captura en funcion

de la velocidad del proycctil y de la fuerza del niclco blanco.

Se evaluan diez aproximaciones tedricas: cualro aproximaciones de Born de segundo
orden basadas en diferentes [unciones de Green, una expresion fraccional de Schwinger,
y cinco métodos de onda distorsionada; y se comparan los resultados con los valores
exactos. Para sistemas shimctricos, la aproximacion de onda distorsionada del continuo
provee buenos resultados, mientras que para los casos asimétricos la aproximacion
impulsiva semigeneralizada presenta el mejor comportamiento cuando la fuerza del

nucleo blanco aumenta.

Como una consecuencia del analisis de los métodos tedricos en el modelo unidimen-
sional, se clige la aproximacién eikonal impulsiva para calcular los procesos de simple
captura electronica 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-11. Se evaluan también parametros

relacionados con la matriz densidad para las colisiones p-ll y p-lle, y sc comparan
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los resultados con los experimentos y con otros valores tedricos. Se concluye que la
aproximacion eikonal impulsiva puede ser usada con conlianza para tratar colisiones
asimétricas en los regimencs de cnergias intermedias y allas, y colisiones simétricas a

altas energias 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 off-
shell y su continuidad alrededor del limite on-shell; y se encuentra que la aproximacién

eikonal impulsiva presenta una contribucion lineal off-shell.

Para estudiar la doble captura clectronica por impacto de proyectiles pesados so-
bre atomos similares al helio, se presenta en esta tesis un modelo de dos clectrones
que considera el proceso como una colision en dos pasos. En el marco del formalismo

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

‘un operador de Green que representa un electron en cada centro, y despucs de ciertas

aproximaciones adicionales conduce al modelo de electrén independiente. Se usa, en
particular, la aproximacién unpulsiva para evaluar las matrices de transicion de sim-
ple caplura involucradas, y la repulsion electronica se incluye como una perturbacion

dinamica en primer orden.

Se calcula con este modelo la transicién 152 — 152 en la colisién Hett — He, uti-
lizando una funcién de onda de interaccion de configuraciones para describir el estado
fundamental del helio. Las dilerencias entre estos resultados y los obtenidos utilizando
una funcién de onda de Hartree-I'ock para representar el estado [undamental son des-
preciables, por lo cual, la captura a estados simplemente excitados para ¢l mismo sis-

tema se evalua empleando funciones de onda de Hartree-Fock y variacionales. También
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se estudia la doble captura clectrénica en colisiones de iones muiltiplemente cargados
sobre helio, y se evaluan secciones eficaces dilerenciales para el sistema 1lett — lle,

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

produce en todos los casos un muy buen acuerdo con los cxperimentos.
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INTRODUCCION

En esta tesis estudiamnos los procesos de reordenamiento o captura clectrénica en
colisiones de iones sobre alomos, por los cuales uno o mas electrones que inicialmente
se hallan ligados al 4tomo blanco, son transferidos al ién incidente como consecuencia
de la colisién. El rango de energias analizado corresponde a las energias intermedias y
altas, y esta caracterizado por una velocidad de impacto del proyectil del orden o mayor
que algun parametro asociado a la velocidad orbital de los electrones capturados, antes
o después de la colision. [n particular, tratamos los proccsos de captura simple, en
los que un unico electrén es capturado, y los procesos de captura doble, en los que dos
electrones son transleridos del blanco al proyectil. La teoria formal correspondicnte a
las colisiones con reordenainiento sc sintetiza en el capitulo 1, junto con las principales

aproximaciones que utilizamos a lo largo de csta tesis.

Los problemas de colision que involucran procesos de simple captura electronica

‘en el rango de energias altas e intermedias sc resuelven cipleando diferentes aprox-

imaciones, las cuales se basan fundamentalinente en tres grandes lineas: teoria de
perturbaciones, principios variacionales y métodos de onda distorsionada. Nuestro
objetivo es encontrar un inélodo tedrico apropiado para describir la simple captura
electrénica en colisiones asimétricas (cuando la carga de uno de los nicleos es mucho
mayor que la del otro). [ste tipo de procesos son los estudiados en los aceleradores
de iones pesados, tales como el acelerador TANDAR (Comision Nacional de Energia
Atémica, Argentina), por lo que su investigacién es de particular importancia para la

comprension de los datos experimentales.
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_Para satisfacer este objetivo, en el capitulo 2 desarrollamos un banco de prueba
consistente cn un modelo unidimensional de tres particulas con interacciones tipo pozo
cuadrado. El proyecto se realizé en colaboracién con el Centro Atémico Bariloche, en
donde se efectuaron los cdlculos exactos (el experimento) con la técnica de diferencia
[inita. En este modclo simple, evaluamos distintos métodos tedricos: aproximaciones de
Born de segundo orden, principios variacionales de Schwinger asociados con las series
perturbativas, y métodos de onda distorsionada relacionados con la aproximacién im-
pulsiva. La comparacién de los resultados con los datos exaclos nos perinitié descartar

una serie de teorias cuyo comportamiento no [ue satisfactorio.

Utilizando la experiencia capitalizada en el modelo lineal, en un trabajo previo
(Ref. 1) aplicamos los mejores métodos, aquellos relacionados a la aproximacion
impulsiva, al calculo de procesos de captura de capa interna por protoncs, considerando
transiciones entre niveles [undamentales. De la comparacion con los experimentos
concluimos que la aproximacion eikonal impulsiva (EI) es un buen método para tratar
las colisiones asimétricas cn el rango de energias intermedias y altas. Esta aproximacion
es una teoria de onda distorsionada basada en ¢l uso dec la funcién de onda impulsiva
exacta en un canal y la funcion de onda eikonal en el otro. Ambas [unciones tienen
el correcto comportamicnto asintotico y la apropiada normalizacion. En el capitulo 3
introducimos la aproximacién El, y la utilizamos para tratar procesos de captura al
nivel fundamental, y a los niveles excitados 2s, 2p0, 2pl y 3s, en colisiones de protones
sobre atomos. Consideramos los sistemas asimétricos (p-Ar, p-Ne y p-C), y los sisteimas
cuasisimétrico (p-lle) y simétrico (p-1I), para los cuales hay una cantidad apreciable de
datos experiinentales. Evaluamos taimnbién magnitudes derivadas de la matriz densidad
para el nivel n = 2, tales como ¢l parametro de alincamiento,y las componentes z
del momento dipolar y de la velocidad del perihelio. La aproximacion El contiene

ademads los procesos de doble dispersion, dando por lo tanto el correcto limite de altas
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velocidades, e incluyendo la contribucién del pico de Thomas en las secciones cficaces

diferenciales, las que calculamos para la colision p-11I.

En el capitulo 4 analizamos la contribuciéon de la transformada de Iourier de
la funcién de Green (llamada propagador) en distintas aproximaciones, aplicadas a
procesos de simple captura. Prestamos particular atencion al papel desempenado por
los factores off-shell y su continuidad alrededor del limite on-shell. Encontramos que
las aproximaciones relacionadas a la aproximacion impulsiva que se estudian, cuando
ambos canales satisfacen las corectas condiciones asintdticas, presentan faclores off-
shell similares a los de la aproximacion de Born para Potenciales Ifuertes Distorsionada

(Distorted Strong Potential Born).

Cuando el sistema colisionante consta de mas de un electrdon, una forma de resolver
el problema consiste en cl uso del modclo de electrén independiente, el cual se basa en
la suposicion de que los electrones evolucionan independientemente uno de otro. Iiste
modelo se emplea generalimente con éxito para tratar procesos simples, en los que sdlo
un electrén es excitado, capturado o ionizado, y se utiliza en la primera parte de esta

tesis para estudiar la simple captlura electronica.

La dificultad surge cuando ocurren fenémenos dobles, en los que dos electrones
estan involucrados en la transicion, como los es el proceso de doble captura clectrénica.
En estos casos, el modelo de electrén independiente no es una alternativa confiable, y
debemos trabajar con  un modeclo de dos clectrones activos. La doble captura es un
tema de gran interés, dado que el futuro es promisorio en lo que respecta a la espec-
troscopia Auger, de gran ulilidad para investigar colisioncs de iones sobre superlicics,
como asi también en lo que concicrne al estudio de la correlacion electrénica durante

la colision (llamada corrclacion dindmica).

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 funcidon de Green que representa un electron en cada centro,
lo que permite describir la colision como dos procesos consecutivos de simple captura,

involucrando cada uno de cllos aimbos electrones, ¢ incluyendo la repulsion clectronica

como una perturbacién dindmica cn primer orden. Agregando ciertas aproximaciones

Aplicamos este modelo a la colision Hett +He(1s%) — He(1s?) + He ™, utilizando
una funcion de onda de interaccién de conliguraciones (la cual contiene la corrclacion
electrénica) para describir el estado fundamental del He. Las diferencias con los resulta-
dos obtenidos emplcando un producto no correlacionado de funciones de llartree-IFock
para el estado fundainental son despreciables; por lo tanto, usamos funciones de onda
electronicas de Hartree-Iock y variacionales para calcular, para el mismo sistemna, la
doble captura a estados sinple excitados y secciones cficaces diferenciales. [Svaluamos

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

I adicionales, nuestro modelo tiende al modeclo de electrén independiente.




CAPITULO 1

FUNDAMENTOS TEORICOS

En este capitulo presentamos los conceptos basicos empleados para describir los

procesos de caplura electrénica en colisiones ién-atomo a energias altas e intermedias.

La formulacion del problema que sc estudia se expone en la scecion 1.1, oo la
seccion 1.2 se resuimen los principales resultados de la teoria formal de colisiones,
y en la seccion 1.3 se describen en forma breve los métodos tedricos considerados?.
En particular, ponemos especial alencién en las teorias de onda distorsionada que

involucran la funcién de onda impulsiva y [unciones de onda relacionadas, las cuales

son analizadas en la scccion 1.4.

Tanto la teoria formal commo los métodos aproximados contenidos en las secciones
anteriores corresponden a sistemas con polenciales de corto alcance, por lo que, en la
seccion 1.5 se muestra su extension a problemas con interacciones coulombianas, las
cuales son de largo alcance, y se presenta ademas el tratamiento eikonal del potencial
internuclear 3. Salvo donde se aclare explicitamente, se utilizard a lo largo de toda la

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

1.1 Formulacién del problema

Consideramos en esta tesis la colision de un nicleo proyectil P (de masa Mp y
carga Zp) con un blanco compuesto por un nicleo blanco I’ (de masa My y carga Zy)

y uno o dos electrones ligados inicialinente a ¢él. Analizamos el proceso de captura
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clectrénica por ¢l cual, como resultado de la colisién, uno (captura simple) o ambos

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

Xl rango de velocidades de impacto estudiado corresponde al dominio de las energias
altas (v > ve) ¢ intermedias (v ~ ve), donde v es la velocidad relativa de los nicleos,

y ve es la velocidad orbital del electrén en el estado ligado inicial o final.

1.2 Teoria formal de colisiones

Antes y después de la colision las particulas se agrupan formando agregados, y a
cstos agrupamicentos se los denomina canal de entrada o inicial (2), y canal de salida o
final (f). A cada canal «, siendo a =1, f, le corresponde una dada fragmentacion del

Hamiltoniano /1 del sistema, considerado en el centro de masa:
1’=11(7+‘/(], (Y:i,f, (1.1)

donde V, es el potencial de interaccion entre los agregados en el canal a, y Hqy es

denominado Hamtltoniano no perturbado asociado con dicho canal.

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

un estado de colisién con condiciones de contorno saliente o entrante |U%), el cual es

autoestado de [T:

y s¢ aproxima al estado no perturbado |®4) cuando los agregados en el canal o estan
alejados entre si, siendo |P4) autoestado de Hy con la misma autoenergia £ (denomi-

nada cnergia total):
Ho |94) = F |®4) , a=z1,f. (1.3)
IEl estado de colisién |WE) satisface la ecuacién de Lippmann-Schwinger:

[W3) = [Pa) + G*(L)Va [Pa) a=1i,f, (1.4)
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o bien la expresion equivalente:
W3) = 1®a) + GR(E)Va ¥3) a=4i,f, (L.5)
siendo G*(E) el operador de Green lotal:
+ i) 1 .
G*(F) = lim ———— (1.6)

e—0t £ — H £ ic’

y GX(E) el operador de Green asociado al canal a:

!
GE(E) = lim — —if. 1.7
ol B)= i It a=uf (17)

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

transicion, definida como:
Ty = (<I>f|Vfi|\I’f) post
(1.8)
= (\II}IV,I(I),) prior .
Las versiones post y prior son iguales si sc usan estados de colisién |¥}) y I\Il}) exac-

tos, pero difieren generalinente cntre si cuando se emplean aproximaciones de dichos

estados.

La seccion eficaz diferencial se obtiene a partir de la matriz de transicién como:

do
(l(; = (2m)1 1/1/,1‘[ ,If,' , (1.9)

donde K; y I{s son los momentos asociados al movimiento relativo de los agregados
en los canales inicial y final, respectivamente, y v, v, son las correspondientes masas

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

po i 1.10
—T/i-*-('- 2l!+ 1 (. )

donde ¢; (€;) es la energia del estado clectrdnico ligado inicial (final). El angulo sdlido

1 = (¢,0) esta determinado por 1_\;,- y I_(.f, sicndo 0 el angulo formado entre ambos
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momentos, y ¢ el angulo azimutal. La seccién eficaz total se obtiene integrando sobre

todos los dngulos de dispersion:

(laﬁ
oy =/dﬂ N (1.11)

donde:
dY = sin 0d0 dy , @ € [0,27] , 0€0,r] . (1.12)

Dado que en la mayoria de los experimentos el estado de colision no es un cs-
tado puro sino una mezcla estadistica de estados, se introduce el concepto de matriz
densidad?, asociada a la transicién desde un dado estado inicial ¢ hasta el nivel ny,
como:

K
914 S - .
/’n,l/m,, n,l;m’l = (2”) ”u’"!?/dn ln,l,mj,i [:‘lrlf"lf,i » (1'13)

donde Ty, ; es la matriz de transicién correspondiente a la captura desde el estado
inicial 7 hasta el estado final caracterizado por los niimeros cudnticos nlm. Los clemen-

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

En las colisiones idn-atomo las masas de los nucleos proyectil y blanco, Mp y My,
respectivamente, son muclio mayores que la masa del clectron (en unidades atdimnicas
me = 1, y la masa del protén es 1836m.). Por consiguiente, se pucde suponer que
las contribuciones importantes a la seccion eficaz total provienen de angulos de dis-
persién 0 pequenos, y es posible considerar la velocidad relativa v entre los agregados

practicamente constante:

K K
L (1.14)
v vy

Esta aproximacién se denomina limite de grandes masas, y scra utilizada en todos los

resultados de esla tesis.
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1.3 Métodos aproximados

La ecuacién de Lippmann-Schwinger (1.4) representa sélo una solucién formal del
problema pues implica conocer una base completa de autoestados de I lo que en
general no es posible. Existe una gran variedad de métodos aproximados que se cni-
plean para calcular la inatriz de transicion, estando basados fundamentalimente en tres
grandes lineas: series perturbativas, principios variacionales, y métodos de onda dis-
torsionada. Siguiendo con esta clasilicacion, describimos brevemente en esta seccion

las aproximaciones que sc utilizaran en los siguientes capitulos Z,

1.3.1 Series perturbativas

Estos métodos, denominados también series de Born, se basan en la construccion
de una serie perturbativa para el estado de colision, y por lo tanto, para la matriz de
transicién, partiendo de la ecuacion de Lippmann-Schwinger (1.4), y expandiendo el

L3
operador de Green total en potencias de un operador de Green aproximado?,

El término de primer orden, connin a las distintas series de Born, sc obtiene reemn-

plazando en la matriz de transicion ¢l estado de colision dado por la ecuacion (1.4)

por el correspondiente estado no perturbado, y se conoce como primera aproximacion
de Born:
1f} = (@ Vi1 = (@71Viie) (1.15)

La aproximacién de Born de scgundo orden resulta de reemplazar en la ecuacién
(1.4) el operador G*(FE) por el operador aproximado G*([7), con lo cual la matriz de

transicion se expresa como:

T8 = T8 + ¥V G (E)Vile:) | (1.16)
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En particular, se consideran cuatro series de Born distintas, determinadas por los

siguientes operadores G*(F) :

i) el operador de Green libre, G¥, definido como:

1
HE) = lim ——— 1.17
GolE) = lim s (1.17)

donde H es el operador de cnergia cinética del sistena;
i) los operadores de Green inicial y final, Gf y (:"f, respectivamente, delinidos en la
ecuacion (1.7); y

iii) el operador de Green de Faddeev®, G, el cual se expresa en términos de los ante-

riores operadores de Green como:

GH(E) = GF(E) + G}(E) - G5(E) . (1.18)

1.3.2 Principios variacionales

El principio variacional de Schwinger permite construir una funcional para la matriz
de transicion, asociada a la expansion de orden m correspondiente a una dada serie

6,7

perturbativa®’, como:

JED = (@1AMIEE) + (E51B1@5) + (EFICIES) +(@ IV @), (1.19)

donde £} y Ef son las funciones de onda de prueba, y A, pt COm -y DO gon

operadores determinados completanmente por medio de las siguientes condiciones, que

deben ser satisfechas por la funcional:
i) Si las funciones de prucha coinciden con los estados de colisidon exactos, esto cs, si

EF=Vry {} = \P}, la [uncional debe coincidir con la matriz de transicion :

J}';." =Ty; . (1.20)
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i) Sigf =W;+6vty f} = \ll}, la funcional debe ser estacionaria:

(SJ("-')
Ji

=0. (1.21)
%

iii) De manera andloga, si £ = W}y f} = \P} +6\Il}, la [uncional debe ser nucvamente
estacionaria:
6J(n'x)
1

6\11}

=0. (1.22)

iv) Si las funciones de prueba coinciden con las [unciones de onda no perturbadas, esto
es,si{f =q;y {} = @, la funcional debe coincidir con la aproximacién de orden

m de la matriz de transicion en la serie perturbativa considerada (T}';.')):

(m) _ (m)
Jim = i (1.23)

Es posible obtener a partir de esta funcional una forma fraccional, redeliniendo las

funciones de prueba como:

£ =ag, & =0¢F, (1.24)

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

expresa entonces commo:

(P (LAY (€7 10| ;)

1.25
€7 1CIER (1:29)

J;}m) — (q)f“)(m)l(bi) .

Se analizan, en particular, las funcionales fraccionales asociadas al scgundo orden
de las series de Born descriptas en la seccion 1.3.1. Es posible probar que no existen
las formas fraccionales de segundo orden correspondientes a las series de Born con Gt
G}, y G%,y por consiguiente, sélo se deline la funcional asociada al segundo orden de
la serie de Born con ¢l operador de Green de Faddeev? :
o _ (@Y I €7 1120

( . (1.26)
T - e v

J
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Reemplazando en esta expresion las [unciones de prueba por las funciones de onda

no perturbadas, ®; y ¢y, sc obliene una aproxiniacién variacional de la matriz de

transicion, la cual se puede expresar en funcion de los distintos términos de la corre-

spondiente serie de Boru:

(1.27)

2
i3
TFGF _ ([fi )
T 9 ‘['BY _ T'B2GF

fi Ji

1.3.3 Métodos de onda distorsionada

La idea de la [ormulacién de onda distorsionada es construir un serie perturbativa
cuyo primer orden tenga en cucnta en forma exacta la mayor parte del Hamiltoni-
ano, de manera tal que la interaccion residual sca pequena, permitiendo una rapida

convergencia de la scric 28, Para cllo, se descompone H como:
H=1IH+ Wy, a=1,f, (1.28)

con.
11(/} = 11(1 + U(_y 2
(1.29)

H/a=va_Un» O’:i,f)

donde el potencial Ug es elegido de tal forma que se conocen exactamente los estados
de colisién correspondicntes al Hamiltoniano 11}, y la perturbacion W, resultante

es pequeia. El estado distorsionado |x%) sc defline como el autoestado de I}, con

autoenergia igual a la energia total [

o Ix3) = E Ix3) a=i,f, (1.30)

que satisface la condicion de contorno saliente o entrante, aproximandose al estado no

perturbado |®4) cuando los agregados en el canal o estan alcjados entre si.
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La matriz de transicidn se puede expresar en lorma exacta en funcién de los estados

distorsionados inicial o final como:
Tyi= (.\'}“'V}N’H posl
(1.31)
= (‘I’}|Wi|X,-+) prior |

donde se ha supuesto la anulacién de los lamados términos de superlficie, dada por:

(@lx}) =0, (1.32)

lim 6< > <I)-> =0 lim ¢
e—0t Af ' ' s—l:S’”
para los casos post y prior, respectivammente. Reeinplazando en la ecuacion (1.31) los
estados de colision exactos, |¥}) y |\I’}), por desarrollos en seric de Born tal como los

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

unico canal, cuyos primeros ordencs se expresan como:

I = (v }I‘IH) prior, (1.33)
‘,['}i;‘u(l)+ — (‘l’jlwi Y;L) post |

donde por similitud con la ecuacion (1.8) se ha intercambiado la notaciéon post y prior.

También es posible construir una serie de Born distorsionada e¢n ambos canales a

partir de la expresion exacta, dada por:

wl s wlareyw,

xi)

x!)

rl\ .= (X_
iy (1.34)

= (71w + wlaH (W,
donde nuevamente s¢ ha supucsto que se cumplen las condiciones definidas en la
ecuacién (1.32). Introduciendo en (1.34) una expansion perturbativa del operador

de Green total G*(£) en potencias de un operador de Green aproximado G*([Y), sc

obtienen las correspondientes aproximmaciones de primer y segundo orden:

PO = (G W) = (G IWXE (1.35)
,1.;;.,(:') — T}i;_u(l) + (,\’}|W}G+(E)Wi|/\’,'+) i (1.36)
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La eleccion de diferentes estados distorsionados da lugar a la obtencién de distintas
teorias. Consideraremos, en particular, aquellas que involucran la funcién de onda
impulsiva o funciones de onda relacionadas, por lo que estas funciones seran tratadas

en la proxima seccion.

1.4 La funcién de onda impulsiva y funciones relacionadas

La funcién de onda impulsiva fuc introducida por Coleman?9, y en lincas gen-
erales, trata de expresar el estado de colision correspondiente al sistema de varias
particulas en funcion de estados de colision asociados a sisteimas nmias siinples.

La ecuacién (1.4) puede expresarse en funcién del operador de Mgller 2%, definido
como:

0 =14+ G*E)WV,, a=1,f, (1.37)
de manera tal que cl estado de colision es:

V) = QF [0,) a=1,/. (1.38)

Se desea cxpandir los operadores de Mgller en términos de los operadores mas sencillos

w3, los cuales se definen por su accién sobre una base de autoestados del operador de

energia cinética I, formada por ondas planas {|¢m)}, tal que:
Ho lem) = Ion lom) , (1.39)

donde el subindice 1 identifica a los distintos elementos de la base. Los nuevos oper-

adores wé se expresan como:

wi = Zwé(m) lem)(@ml a=1,f, (1.40)

m

donde
|

G m) bom) = |14 == Ve len SEGR), a=if. (L)
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El estado [¢Z(m)) satisface la ccuacién de Schrédinger:
(Ho + Va) [9E(m)) = By [9E(m)) , (1.42)

con condiciones asintoticas saliente o entrante.

Es posible probar la validez de la siguicnte expresion para el estado de colisién:
|W3) = wj [Pa) + GH(E) [Ha — 1o, U] |9a) , a=1,f, (1.43)
donde los corchetes indican el conmutador, y los operadores bf se definen como:
bi=wf_-1, a=1/[. (1.44)

La hipétesis impulsiva sosticne que si la duracion de la colision es mucho menor que el
tiempo caracteristico del estado electronico ligado en el canal a, las [uerzas de ligadura
en dicho canal, determinadas por (/{4 — 11y), no juegan un papel importante durante
la colisién, y sélo determinan la distribucion de momentos del estado ligado. Ista
suposicion permite despreciar el segundo término en la ecuacién (1.43) , con lo cual ¢l
estado de colision en la aproximacion impulsiva se define como:

Ixa) = wi |9a) = D [$E(m)) (eml®a) a=i,f. (1.45)

m

Por lo tanto, la funcién de onda impulsiva se obticne reemiplazando el operador de
Moller exacto & por el operador aproximado w, el cual distorsiona las ondas planas
asociadas al movimicento electronico con la interaccion dada por el potencial perturba-
tivo Vg, siendo a = 1, f. El factor de solapamicnto {pm|Pa) conduce a la transformada
de Fourier del correspondiente estado ligado, y la suma sobre m simboliza la integracion

sobre los momentos de las ondas planas consideradas.

A partir de la funcion de onda impulsiva se pueden dehuir otras funciones mas
1

simples, tales como la funcién de onda impulsiva de pico o la funciéon de onda cikonal.
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La primera de estas funciones se obtienc evaluando la distorsién contenida en el estado
)ll

[¥E(m)) en el punto maximo del factor (m|®q) (s¢ denomina aproximacion de pico

mientras que la funcion de onda cikonal resulta de evaluar la funcion de onda impulsiva

de pico en el limite de grandes distancias 1213,

La funcién de onda impulsiva y las [unciones relacionadas consideradas, si bien rep-
resentan aproximaciones de la funcién de onda exacta, pueden ser también empleadas
como funciones de onda en el formalisimo de onda distorsionada, dando lugar a distintas

aproximaciones que seran consideradas en esta tesistl,

1.5 El potencial coulombiano

Todos las expresiones presentadas en las secciones precedentes son validas cuando
los potenciales perturbativos involucrados son de corto rango, esto es, decrecen mas
rapido que r~! cuando la distancia r de la que dependen tiende a infinito. Esta
condicién no es satisfecha por el potencial coulombiano, el cual interviene en los prob-
lemas reales de colisién ién-atomo. Sin embargo, introduciendo fases asintéticas en los
estados no perturbados, las cuales ticnen en cuenta la contribucion de largo alcance del
potencial coulombiano, sc obticnen potenciales perturbativos de corto rango, siendo de
este modo apropiada la formulacion presentada antesS. Las nuevas funciones de onda
no perturbadas con condiciones de contorno saliente y entrante, <I>i+ y (D}, respectiva-

mente, se expresan cn Lérminos de las anteriores [unciones no perturbadas ¢; y @,

como: "
(I)i+ = d; exp [i,\i In (1\',-111- - K,"”’:')] )
(1.46)

@7 = bp eap [~idgln (Kpito + Bpofl)]
donde ﬁT y 1_1’:,) representan las coordenadas relativas entre los agregados en los canales

inicial y final, respectivamente. Los paramelros coulombianos A; y As sc definen como:

. Z
vi Zi A =22 (1.47)

- )

Ai =
TR 1=K,
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siendo Z; (Zy) el producto de las cargas coulombianas de los agregados en el canal

inicial (final).

En el limite de grandes masas (Mg, Mp > me) es valida la hipotesis eikonal, la cual
considera que Kj; s es grande, y permite la linealizacién del operador de energia cinética
asociado al movimiento relalivo de los agregados3. Bajo esta suposicién, y tomando
como estados no perturbados los definidos en la ecuacién (1.46), s¢ puede determinar
explicitamente la contribucion a la matriz de transicion del potencial internuclear Vi p =
Z7Zp/ R, siendo R la coordenada del proyectil P con respecto al nicleo blanco T. La

matriz de transicion se puede aproximar como :

ls 3} — v nd 12/\ —1'7,—). !
Ty; = 2n)? /dp pe afi(ﬁ') , (1.48)
con
A= Late : (1.49)
v

siendo p el parametro de impacto, definido a partir de la escritura de R = p+ 2%,
donde se ha elegido el versor 2 coincidente en direcciéon y sentido con la velocidad v.
El vector 7 es ¢l momento transferido transversal, y se deline como la componente de
I?f perpendicular a [?i:

1= I ysin0(cos p,sinp,0) . (1.50)

El parametro A conticne toda la informacion del potencial internuclear a orden 1/ Mz p;
por lo tanto, la expresién (1.48) permite definir una nueva matriz de transicion 1%,

obtenida considerando Vyp = 0 desde el comienzo:

rd v - —.1—.--. 1] "

Las malrices Tfi y '1'}1. proveen la misma seccion cficaz total, lo cual implica que si el
potencial internuclcar es tenido en cuenta exactamente a primer orden en 1/Myp, la

seccion eficaz total es independiente de Vrp.
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A su vez, es posible obtener la matriz Tji en funcion de ,1:’[1" con el objeto de

calcular secciones eficaces diferenciales, introduciendo la transformada de Fourier:

9 -
(L}i(li) = %/dﬁ' e I}i , (1.52)
e incorporando luego el factor de fase p'2* a través de la ecuacién (1.48). La funcién
a"fi(ﬁ) coincide con la amplitud de transiciéon en ausencia de potencial internuclear,

definida usando el formalismo del parametro de itnpacto?, el cual provee una descripcion
I )

equivalente de la contribucion del potencial internuclear.

En los capitulos siguienles se evaluarda la matriz de transicion T,’fi (considerando
Vre = 0), y el factor de fase p'2’\ sc incorporara solo para el cdlculo de secciones
eficaces diferenciales, teniendo en cuenta que las funciones de onda consideradas deben

contener el correcto comportamiento asintético.



CAPITULO 2

MODELO UNIDIMENSIONAL DE COLISION

Resulta en general problematico estudiar el rango de validez de un método tedrico
aplicandolo a un proceso real de colisién atémica. Por ¢l lado experimental, uno de los
obstaculos que surgen es la dilicultad para obtener sistemas colisionantes con un dado
parametro muy grande, tal como velocidad de impacto o carga nuclear del proyectil o del
blanco, lo que impide algunas veces que la teoria bajo consideracion sea completamente
probada. Otra fuente de incerteza esta dada por el liecho de que la mayoria de los
métodos tedricos tratan con sistemnas de tres particulas, los que son complicados de
manipular experimmentalniente, existiendo por consiguiente pocos datos disponibles.
Por otro lado, los métodos teodricos 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 colision. Por lo tanto, suclen introducirse aproximaciones
adicionales, las que conducen a dudosas conclusiones, ya que la discordancia, o ain la
concordancia, con los datos experimentales puede deberse al imétodo en si mismo o a

las posteriores aproxiimaciones efectuadas.

Los modelos unidimensionales, en cambio, permiten evaluar los métodos tedricos
sin aproximaciones ni demasiada tarea computacional, a la vez que posibilitan la ob-
tencidon de la solucion exacta del probleia resolviendo la correspondiente ccuacion
de Schrodinger. Iste tipo de modelos han sido utilizados por distintos autores para

estudiar aproximaciones particularcs14'15'16'17'18.

En este capitulo utilizamos un modelo unidimensional de Lres particulas con in-
teracciones tipo pozo cuadrado como banco de prueba, con el objeto de encontrar un

19
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método tedrico apropiado para describir la simple captura clectrénica en colisiones
asimétricas, cuando la carga de uno de los nicleos es mayor que la del otro. Estudi-
amos con este modelo ¢l proceso de captura, aplicando conocidos métodos tedricos tales
como series perturbalivas, principios variacionales y métodos de onda distorsionada,
los cuales han sido descriptos en la secciéu 1.3; y comparamos estos resultados con
los valores exactos (el experimento), obtenidos en el Centro Atémico Bariloche con la

técnica de diferencia finital9:2V.

Si bien, los potenciales coulombianos que intervienen en un proceso de colision son
de largo alcance y las interacciones consideradas en este modelo son de corto rango, los
métodos tedricos que se estudian pueden ser reformulados para el problema real como
se explica en la scccion 1.5, introduciendo en los estados no perturbados las fascs
asintoticas dadas por la ecuacion (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 tecoria no neccsaria-
mente implica que dicha teoria sea igualmente valida en una colisién real; sin embargo,
podra ser considerada un buen candidato, aunque csc candidato puede fallar cuando
se aplica al problema tridimensional. Por otra parte, si un método tedrico no predice
suficientemente bien los valores exactos en esta situacion sencilla, sera poco conliable

en la descripcion de una situacién real mas compleja.

En la seccion 2.1 se describe el modelo de colision y sc introduce la notacion, y
en la seccién 2.2 se comenta la técnica utilizada por V.H. Ponce (Centro Atomico
Bariloche) para la obtencidn de los resultados exactos. Los diferentes métodos teoricos
que evaluamos son presentados en la scccion 2.3, Estudiamos cuatro aproximaciones

de Born de segundo orden, una forma fraccional basada en el principio variacional de
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Schwinger, y cinco métodos de onda distorsionada, comunmente empleados en coli-
,

siones atémicas. Los resultados son discutidos en la seccion 2.4, y en la seccidon 2.5

se exponen las conclusioncs.

2.1 Cinematica y notacién

Consideramos el siguiente modelo de colision:

e Un proceso unidimensional.
e Tres scudo-particulas: un proyectil P (de masa Mp), un nicleo blanco T (de masa
Mz), y un electron e (de masa me = 1), que inicialmente se lalla ligado al nicleo

blanco.

e Las interacciones P-ey T-e, Vp, y Vr respectivaimente, son consideradas como pozos
cuadrados, y la interaccion internuclear P-T es omitida de acuerdo con lo expuesto

en la seccion 1.5

Los potenciales pozo cuadrado V¢, con C=T,P, estan caraclerizados por los parametros
ac ¥ Veo, que representan el semiancho y la profundidad del pozo respectivamente. Se
consideran nucleos pesados, My, Mp > me, y se emplean unidades atomicas unidi-
mensionales. En la IYigura 1 sc muestra una representacion esquematica de la colision

junto con los sistemas de coordenadas utilizados.

El Hamiltoniano I/ del sistema, en cl centro de masa, sc expresa como:
11:110+V1'+‘/p y (2.1)

donde
2 2 Y a2
i, = 1 0 1 0 _ 1 0 1 0

— = — — — 2.2
2vg 0/\’12 2ur 01? 2vp 3/\',2, 2up (91:?, (2.2)

es el operador de encrgia cinélica. Las masas reducidas vy p y pq p coinciden con las

definidas en la ecuacion (B.2) del apéndice B, y las relaciones entre los sistemas
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coordenados se obticnen linealizando la ecuacion (B.1) de dicho apéndice. Para el
proceso de captura, los potenciales perturbativos inicial y final son V; = Vp y Vy =V,
y las correspondicntes [unciones de onda no perturbadas son:

d; = e fGXT g(zy) (2.3)

il
3

Ci[‘.]/\’l’qsp(mp) ’ (2.4)

(I)f= 2

siendo K; ¢ los momentos relativos inicial y final. Las [unciones ¢;(zr) y ép(xp) son
tf y

B

las funciones de onda electrénicas inicial (ligada al nicleo blanco T), y linal (ligada al

nucleo proyectil ), con energias de ligadura ¢; y ¢;, respectivamente.

En el caso unidimensional, la probabilidad p,; de que ocurra la transicién esta

relacionada con la matriz de transicion 1'y; a través de la siguiente expresién?l22;

(2r)?

P =g ik

, (2.5)

donde v es la velocidad de impacto. La matriz de transicion serd evaluada con distintos

métodos aproximados.

2.2 Solucién exacta

El sistema de una particula interactuando con dos pozos cuadrados en movimiento
es descripto por una ccuacion unidimensional de Schrédinger dependiente del ticmpo.

Esta ecuacion [uc resuella numéricamente en ¢l Centro Atémico Bariloche por V.11.

- Ponce 1920 con ¢l algoritmo de Goldberg y colab. 1%, obteniendose la funcién de onda

en una grilla de valores espaciales y temporales. La funcion de onda alcanza el régimen
asintético de evolucion cuando su proyeccion sobre cada uno de los cstados ligados
alrededor de cada centro es independiente del ticmpo, y estas proyecciones definen
las probabilidades de transicion para los procesos de captura, cxitacidon e ionizacion.
La dnica dificultad cs el pequeno valor de la probabilidad de captura para grandes
velocidades y poca prolundidad del pozo que representa al proyectil, lo cual introduce

incertezas nuinéricas.
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2.3 Métodos teodricos

Esta seccidon contiene una sintesis de las matrices de transicién correspondientes
a las distintas teorias que estudiamos con el modclo unidimensional de colision. Ll

algebra involucrada en la evaluacion de estos elementos no sera presentada.

2.3.1 Primera aprozimacion de Born

De acuerdo con la ecuacién (1.15), la matriz de transicion en la primera aproxi-

macidn de Born es:

TP = (@f|Vel®i) = (@ |Vp|®s) . (2.6)

Esta aproximacidn sera denotada como B-B para indicar que las funciones de onda no

perturbadas @, y ®;, llamadas también [unciones de onda de Born, son usadas en los
canales final e inicial, respectivamente.
2.3.2 Segundas aprozimaciones de Born

Las segundas aproximaciones de Born, denotadas B2Gk, pueden ser cscritas uti-

lizando (1.16) como:

'I'}’,-"’G" = 'l'}’,-' + /\'f’fc" , k=0,T,P,F , (2.7)
donde se define:
AFIE = (B Vi GE(E)Vpl0;) k=0T, PF (2.8)

siendo G} (E) los operadores de Green aproximados considerados en la secciéon 1.3.1, y
F la encrgia total del sistema. En el modelo de colision que se estudia, los operadores

de Green inicial y final (dados por la ccuacién (1.7)) coinciden con los operadores
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de Green del blanco (GE(E)) y del proyectil (G5(£F)), respectivaente, los cuales se

definen como:

1
2E)= i k=T,P . 2.9
CeB) = I T vz (2.9)

Luego, el operador de Green de Faddeev (definido en (1.18)) se expresa como:
Gr(E) = GF(E) + Gp(£) - GF(E) , (2.10)

siendo GX(FE) el operador de Green libre (dado por la ecuacién (1.17)), y la correspon-

diente amplitud A?f‘;"' verifica la siguienle relacién:

ADIGF = ADIGT 4 gD2GP _ 40260 (2.11)

que permite calcularla conociendo las restantes amplitudes.

Para los casos £ = 0,7, P, la expresiéon dada por la ecuacion (2.8) puede ser
evaluada insertando una base completa de autoestados del correspondiente operador
de Green, a los que llamamos estados intermedios. Por considerar nucleos pesados, el
limite ¢ — 07 permitc dividir la ecuacién (2.8) en suma de dos términos, uno on-shell y
otro off-shell®3. El término on-shell involucra la contribucién de los estados intermedios
cuya energia coincide con la encrgia total del sistema, mientras que el término off-shell
contiene estados intermedios que no satislacen esa conservacidn. ISstos términos se
expresan en funcion de integrales unidimensionales y bidimensionales, respectivamente,

las que calculamos numnéricamente usando el algoritmo de Romberg%.
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'2.3.3 Principio variacional de Schwinger

La forma fraccional del principio variacional de Schwinger asociada al segundo
orden de la seric de Born con el operador de Green de IFaddeev (denotada I'GI7), de
acuerdo a la ecuacion (1.27), se cxpresa en funcion de los distintos términos de la
correspondiente serie de Born como:

TB_:)
PEGE ( Ji (2 7)
fi — Py _ pD2GE :
i fi
Esta es la unica funcional [raccional quc se evalua, ya que como se dijo en la seccion

1.3.2, las formas fraccionales dc segundo orden asociadas a las serics de Born con G#,

G%,y GE, no son posibles para el proceso de captura.

2.3.4 Métodos de onda distorsionada

Consideramos las siguientes funciones de onda distorsionadas, cuya derivacion fuc

presentada en la scccion 1.4

(1) funciones de onda impulsivas:

~

1 [t L ,
Xi = NGTS / dg #1(g) exp i (k2 I + g) Xp] 65(9 — v,2p) , (2.12)

~

+o00
Xl = \/—12_; /_ g Folo) exp i (ki y = 9) Xa] ¢i(0+v,37) (2.13)

(ii) funciones de onda impulsivas de pico:

\P' = VIr &; caplives) dh(=v,ap) | (2.14)
X?' = V2r ®; exp(—ivzr) é7(v,27) (2.15)

Las funciones ¢Z(k, ) son las funciones de onda del continuo saliente y entrante aso-
ciadas al electron con momento £ en el potencial V¢, con ¢=7,P, y la tilde indica la

transformada de Fourier.
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_Por simplicidad, denotamos como f — ¢ las distintas aproximaciones que pueden
oblenerse utilizando estas funciones de onda en la formulacion de onda distorsionada,
donde f(7) indica la funcién de ounda final(inicial) usada en las ecuaciones (1.33) o
(1.35). Consideramos f,? =1,PLB, donde I representa la funcién de onda impulsiva, Pl
la funcién de onda impulsiva de pico, y B la funcién de onda no perturbada, llamada
funcién de onda de Born. De este modo, es posible listar las aproximnaciones estudi-

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

25,26,27.

B-I (I-B), aproximacién impulsiva post (prior) (I1A);

B-PI (PI-B), aproximacién inipulsiva de pico post (prior);

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

PI-I (I-P1), aproximacién impulsiva semigeneralizada post (prior), o en la notacion
de

Crothers?0, CDW-1 (I-CDW).

En cada una de cstas aproximaciones hemos verificado que se cumplen las condiciones

(1.32), que garantizan la anulacién de los términos de superficie.

2.4 Resultados

En esta scccion discutimos los resultados obtenidos, analizando ¢n forma sceparada
los casos simétrico (Vr = Vp), y asimétrico (V4 # Vp). Para simplificar el estudio solo

consideramos transiciones entre niveles fundamentales.
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2.4.1 Caso simétrico

In el caso simétrico, donde Vi = Vp, no existe discrepancia entre las versiones
post y prior de las aproximaciones de onda distorsionada, pucsto que los canales inicial
y final son equivalentes. De la misma manera, las aproximaciones B2GT y B2GP

coinciden entre si.

IEn la Figura 2 se muestran las probabilidades de captura para el caso simétrico
estudiado por Mittleman y Quong28, donde los parametros de la colisién son:
.

VI'O = ‘/po = E , apr = ap = 1. (216)

Cada uno de los pozos tiene un solo estado ligado, con cnergia de ligadura ¢; = ¢, =
'3'2.
Facilimente es posible reconocer ¢l comportaniiento de las aproximaciones tedricas
conocidas. La primera aproximacion de Born no provee el correcto limite de alta
velocidad, mientras que los scgundos ordencs de las series de Born parecen tender

lentamente al valor exaclo cuando la energia aumenta??,

De la comparacion con el experimento se observa que la aproximacién B2G'l (igual a
B2GP) no preseuta resultados suficientemente buenos como para justilicar su aplicacion
l

en los casos simetricos reales, aunque representa una mejora sobre B2G0. Por otra

parte, como es esperable para una colision simétrica, B2GIT es la mejor aproximacion
5 .o . v g . ’ .

de Born de segundo orden”. Su expresion fraccional IF'G I no tiene el correcto limite

de alta velocidad, por lo que sus resultados no son mostrados en la figura, aunque
y P 1

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

Los métodos de onda distorsionada tienen un comportainicnto comparativamente

mejor que cualquiera de los métodos perturbativos, siendo esta couclusion vdlida para
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todos los casos estudiados. PPara esta colision, en particular, las aproximaciones CDW

e impulsiva semigencralizada concuerdan muy bien con los datos exactos.

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

descripto por los siguientes parametros:
‘/TO = VPO =2 , ar = ap = 1 , (216)

de forma tal que cada pozo ticne dos estados ligados, lo cual hace que el proceso sca
levemente mas realista, ya que la captura puede ocurrir a través de un estado excitado
intermedio. El comportamiento de las distintas tcorias coincide con el mmostrado cn el
caso anterior, exceplo que se intercambian los papeles entre la aproximacion impulsiva
y la aproximacion impulsiva semigeneralizada, siendo ahora mejor la primera. Nueva-
mente, la aproximacion CDW reproduce correclamente las soluciones exactas, mientras
que los segundos ordenes perturbativos B2G0, B2GT y B2GI" son relativaimente inefi-

cientes frente a los métodos de onda distorsionada.

En conclusion, para el caso simétrico, de los siete métodos tedricos que calculamos
la aproximacién CDW es la mnas confiable, concordando con los resultados exactos ain
en cl limite de la region de cuergias intermedias, v = I y v = 2, en las Figuras 2y 3,

respectivamente.

2.4.2 Caso asimélrico
Estudiamos en esta seccion la colision determinada por los parametros:
‘/po =2 y apr = ap = I y (216)

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

Vro. Laidea es simular la captura clectronica desde la capa interna de un alomo por un
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nucleo liviano. Para clarificar las figuras se han descartado la primera aproximacion de
Born (3-B), que no posce el correcto limite de alta velocidad, y los scgundos ordenes de
las series de Born B2G0 y B2GP, que no tienen en cuenta a V., la cual es la interaccion

mas relevante en los casos analizados.

En la Figura 4 se mucstran las probabilidades de captura para v = 2, siendo
esta una velocidad pequeia que puede ser considerada como un caso litnite. Cuando
la prolundidad Vpe aumenta deben notarse dos hechos importantes: primero, la falla
de la aproximacién de Born para Potenciales IFuertes (Strong Potential Born) (SPB),
esto es B2GT, y segundo, el éxito de la versidn prior de la aproximacion impulsiva
semigeneralizada (I-P1l). Aunque B2GT es una teoria ideada para tratar con grandes
potenciales?3 V;., no explica satisfactoriamente ¢l experimento cn cl rango cstudiado,
mientras que su version on-shell, la aproximacion I-B, en la cual los estados intermedios

verifican la conservacion de energia del sistenia, presenta una mcjor concordancia.

El acuerdo de la aproximacion I-Pl con el experimento para V3o, > 6 hace que
esta teoria sea un buen candidato para tralar procesos de caplura en colisiones muy
asimétricas. Cuando V3¢ > Vpy cs razonable esperar que las versiones prior de los
meétodos de onda distorsionada considerados, scan mejores que las versiones post (como
se discutira en la scccion  3.2), y la aproximacion impulso semigeneralizada verifica
esta condicion. Lin lo que respecta a la CDW, esta aproxiinacion deleriora su com-
3

portamiento a medida que Vo aumenta, debido a que sale de su rango de aplicacion

cuando Vyy > v.

En la Figura 5 se presentan las probabilidades de captura para v = 5. Ln este caso
se verifica Vpy < v ~ Vpg , por lo tanto corresponde a un tipico rango de velocidades
intermedias?3. Como en el caso anterior, la aproximacion impulsiva semigencralizada
muestra el mejor comportamicento, y ticne una pequena discrepancia prior-post, mien-

tras que B2G'T prescnta 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 siinétricos,
la aproximacion CDW reproduce correctamente los resultados exactos, mejorando la

concordancia a medida que la velocidad aumenla, en forma similar a lo encontrado en

los problemas reales.

Para las colisiones asimélricas en las que Vyg > Vi, la version prior de la aprox-
imacién impulsiva semigeneralizada es la incjor teoria, mientras que la aproximacion
de Born para Potlenciales uertes (SPB) no concuerda con los datos exactos para las

velocidades cousideradas, contrariamente a lo que sc esperaba.



CAPITULO 3

SIMPLE CAPTURA ELECTRONICA

Diferentes autores 32930 han puntualizado la immportancia de las apropiadas condi-
ciones de contorno coulombianas, determinadas por la eccuacion (1.46), en las Leorias de
intercambio de carga. Como consccuencia de cllo, surgieron distintas aproximaciones
de primer orden que incluyen estas condiciones de contorno, entre las que se encuentran
la primera aproximacion de Born con condiciones-de contorno (B1B) 3031 y Ja aprox-
imacién eikonal simétrical?32, Estos métodos proveen buenos resultados en la region
de energias intermedias, pero poseen una deficiencia reconocida dada por la ausencia
de procesos de dispersion multiple, los que son predominantes en el limite de alta en-
ergia. Esta es la razon por la que es necesario introducir aproximaciones de scgundo
orden, tales como las segundas aproximaciones de Born con correctas condiciones de

conl,0r11032'33'34.

Otra forma de atacar el problema es utilizando el método de onda distorsionada
con funciones relacionadas a la funcion de onda tmpulsiva, lo que no sélo garantiza
las correctas condiciones de conlorno, sino que también permite incluir los procesos
de dispersion multiple proveyendo correctamente el limite de altas velocidades, dado
por las aproximaciones de Born de segundo orden®. Adecinas, en ¢l caso de colisiones
asimétricas es posible incorporar los estados del continuo correspondicntes a la carga

nuclear mas grande, brindando de este modo una mejor descripcion del proceso.

En un trabajo previo (RRef. 1), utilizamos la experiencia brindada por ¢l modelo

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

31
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transicion 1s-1s en procesos de simple captura electronica por protones sobre atomos.
En particular, evaluamos las aproximaciones impulsiva (1A), impulsiva semigeneral-
izada, y eikonal impulsiva (El), siendo esta iltima teoria una reformulacién de la 1A
que se obtiene reemplazando en el método de onda distorsionada la funcion de onda

no perturbada por la funcién de onda eikonal.

La aproximacién impulsiva semigeneralizada, que habia provisto los resultados mas
salisfactorios para las colisiones asimétricas en el modelo unidimensional, no introdujo
una mejora con respecto a la IA, lo que indica que la inclusion de las condiciones
asintéticas es contrabalanceada por la pérdida de la normalizacién 3026, ya que la
funcién de onda impulsiva de pico no estd normalizada3’. De la comparacién con los
experimentos concluimos que la version prior de la aproximacion El es un buen método
para tratar la captura en colisiones asimétricas con Zr > Zp, cuando se estudian los

regimenes de velocidades altas (v > Z¢ > Zp) e intermedias (Zy > v > Zp), y por

consiguiente, sera la aproximacion empleada.

La version prior de la aproximacion El es un método de onda distorsionada basado
en el uso de la funcién de onda impulsiva cxecta en ¢l canal final, y la funcién de
onda eikonal en el canal inicial. Ambas funciones tienen el correcto comportamiento
asintotico y la aproptada normalizacion. lista Leoria ha sido también aplicada a proce-
sos de excitacion de hidrégeno por impacto con proyectiles pesados 38 v ha explicado

satisfactoriamente los experimentos cn el rango de encrgias altas e intermedias.

En este capitulo calculamos la version prior de la aproximacion El para los pro-
cesos de simple captura electronica por protones impactando sobre diferentes blancos,
considerando transiciones a los niveles 1s,2s,2p y 3s. En la scccion 3.1 se muestran
las expresiones de la matriz de transicion obtenidas einpleando esta aproximacion, y en

la seccion 3.2 se fundamenta la eleccion de la version prior, en lugar de la version post,
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para las colisiones asimétricas estudiadas. Los resultados para una gran variedad de
sistemas, que van desdc los sislemas asimétricos (p-Ar) hasta el sistema simétrico p-11
se exponen en la seccion 3.3, donde sc comparan con los experimentos. Evaluamos,
ademas de secciones elicaces tolales, magnitudes derivadas de la matriz densidad para
el nivel n = 2 (parametro de alincamicento, y componentes z del momento dipolar y

de la velocidad del perihelio), y secciones eficaces diferenciales. En la seccion 3.4 se

presentan las conclusiones.

3.1 Aproximaciéon eikonal impulsiva

El sistema de tres particulas interviniente en el proceso de simple caplura esta
formado por un nicleo proyectil P (de masa Mp y carga Zp), un nicleo blanco T (de

masa My y carga Z4), y un clectrén e. Ll Hamiltoniano asociado, considerado en ¢l

centro de masa, es:

H=HU+V;p +Vp (3.1)
donde
1 1 1 1
=—— VL - — V2 =___ 92 _ " V2 3.2
I, 2vp Rr  2pgp T 2up Rp 2up TP (3.2)

es el operador de encrgia cinética. En la Figura 6 se muestran los sistemas coordenados,
y las correspondientes transformaciones son listadas en el apéndice B, junto con las
definiciones de las masas reducidas vy p y py p. Los polenciales Vi y Vp representan la
interaccién coulombiana entre ¢l electron e y los nucleos 1" y P, respectivamente. Como
se explicd en la seccion 1.5, el potencial internuclear se ha anulado (Vrp = 0), y se

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

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

oHhiltr g (7, (3.3)
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1 .3
O = — Ife g () (3.4)
(2)F
siendo I?,- (I?I) el momento relativo inicial (final), y ¢r y #p las funciones de onda

electrénicas inicial (ligada al nicleo blanco T) y final (ligada al nicleo proyectil P),

con energias de ligadura ¢; y ¢;, respectivamente.

Introducimos ahora una notacion gencral, que sera usada a lo largo dc esta tesis,

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

saliente o entrante, asociado al potencial coulombiano V¢ (7) = —Z¢/r, con C=1P,
como:
= 1 e ~
(R, 7) = —— FT DE(E, ), c=1r, (3.5)
(2m)2
con:
Di(k,7) = e2% (1 Fiac) 1F)(Fiac, 1, +ikr — ik-7) | c=TP, (3.6

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

grandes distancias:
Eg(/-c‘,F) = rlinc])o DE(E,7) = exp [:Fiac In(kr ¥ Ef')] , C=T,P . (3.7)

Se definen tabién las siguientes integrales de Nordsieck:

HE* (K, ) v

Ir*(k q) | / B ] I :
A = — [ die ¥ XE(k,7) 3.8

J(’:\i(k»(f) (2”)% i Vc..(r) C( 7-’) ( )

KX*(k,q) Vi

[_,‘é'*(l-:_z(f) >= 1 dr —itf'F( Xétd(/?,f')jé(") ) 3.9
(e )70 SVEG) e

donde X* denota las funciones D¥ o £*, ¢ representa la funcion de onda ligada, y

C=T,P indica el centro. Estas integrales pueden ser calculadas en forma analitica, y las

hemos compilado en la Rel. 39.
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. En la versién prior de la aproximacion El, la matriz de transicién se obtiene reem-
plazando en la ecuacién (1.35) las [unciones distorsionadas inicial y final por las fun-
ciones de onda cikonal (xf) ¢ impulsiva (,\f}), respectivamente, las cuales han sido

discutidas en la seccion 1.4, siendo en cste caso:

: 1 iRy o\ by e
le _ - it or(7r) Ef(—7,7p) , (3.10)
(27)2
y
1 1 -7 . i — 1 -y - g — «
Xy = 5 | 4 ¢p(§) cap [z (,upl\f - q) -111-] ¢r(¢+ v, 1), (3.11)
(2)>

donde v es la velocidad de impacto dada por (1.14), y la tilde indica la transformada

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

T2 =(x W xE)

fi
— 1 —~ TH(- Deey Y
g [ a6 - i 157G~ (5.12)
S 9 B )
| (520 s ad= ) + Jpai-vim |

donde Wr y Wp son los monientos transleridos definidos en cl apéndice B.

En la ecuacién (3.12) se emplea la interaccion residual final W1, definida a través de
la relacion (H —E),\’} = W},\’}. Como sc observa de la ecuacién (1.35), es posible usar,

en forma equivalente, la interaccion residual inicial W, dada por: (1= I)x} = Wix?,

obteniéndose:
Te™ =(xfIWFIx{)
1 k-
=-— [dHe-0
(2m)2

1 - 7 : -~ 17 ~Deef—~ 7 = - - T
[ 5 L'Jq_.(q) _W’I') Ill[’;+(_vvq - W'I) + MTD (Qa_LVT) : [{E+(—v,(] - "V’I')
(3.13)
Si los nicleos proyectil y blanco son realmente niicleos 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 multielectronicos o proyectiles no totalimente

desnudos.

Alternativamente, la version post de la aproximacion El se obtiene rcemplazando
en la ecuacién (1.35) las funciones distorsionadas por las funciones impulsiva (x}) en

cl canal inicial, y cikonal (\?) en el canal final, las cuales estan dadas por:

1 —o~ . > — 4 — - —
xi = —(2 )g /dq ér(q) exp [z (/17-1\,' + q) -1{,,] ¢ (T— 1, 7p), (3.14)
mT)2
y
1 y -: . i3 -—p - hed -
Xf = — e g (/) E7(5,7r) (3.15)

(27)2

La matriz de transicion asociada es:

TEiH =(X?|Wf1|X;)
1 - (=
T en? / 47 orl7+4) (3.16)

[§L2+(q,wp) HE=(3,§+Wp) + ME*(GWp) - RE“(3,q+ Wp) |

o bien:
Tf,.” =(x?IW,-'IX,")
_ 47 $2(5 + §) L2 (§, Wy
(%)%/ 7 br(@+§) L2HT W) (3.17)
— 2 — ) T
l:((—()-;(n _(i) LET(0,§+ Wp) + i (0,§+ We) |,

dependiendo del uso de las interacciones residuales final o inicial, respectivamente.
Nuevamente, si se considera un nicleo proyectil desnudo colisionando con un atomo

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

Cuando se estudia la colisién de un proyectil puntual contra un blanco multi-

electrénico, como cn los casos considerados aqui, y el estado ligado inicial se describe
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por medio de una buena funcion de onda de IHartree-Fock, es conveniente usar las ex-
presiones de la matriz de transicién que contienen el potencial residual inicial ( W en
la ecuacién (3.13) o W/ cn la ecuacién (3.17) ). Esto se debe a que la interaccién P-e
es descripta por un potencial coulombiano puro, siendo por lo tanto ¢} un autoestado
del continuo exacto para dicho potencial, mientras que en el cilculo de ¢35 o EF se
emplea una carga nuclear eflectiva con el objeto de tener en cuenta los electrones del
blanco que no intervienen en la colision. Por consiguiente, el error involucrado en la
evaluacion de las interacciones residuales iniciales es mienor que el contenido en las

interacciones residuales finales.

3.2 El uso de la versiéon prior

En esta seccion discutimos la justificacion del uso de la version prior de la aprox-
imacion EI para las colistones asimétricas consideradas en este capitulo. Existen dos
argumentos fisicos distintos que pueden ser empleados para determinar la eleccion de

una u otra version para la descripcion de un dado proceso de captura, los cuales se

resumen conio Sigll(‘:

a- Argumento de carga: Cuando cn una colision las cargas de los nicleos blanco
y proyectil son asimdétricas, la matriz de transicion deberia tener en cuenta cn
forma completa la influencia de la carga mas grande. Dado que la funcion de onda
impulsiva representa mejor las interacciones fuertes que la funcion de onda eikonal,
si Zr > Zp conviene usar la funcion Xff en el canal final para incluir la distorsion
del potencial mas fuerte, dando lugar de este modo a la aproximacion .'I}"'i". IBste
argumento {ue fundamentado por Briggs35, y posteriormente se empled en forma

extensiva en procesos de captura desde capa interna23:40,

b- Argumento de velocidad: La hipédtesis impulsiva, presentada en la seccion 1.4,

sostiene que si ¢l tiempo de duracion de la colision es corto comparado con el
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. tiempo orbital caracteristico del electrdn, las fuerzas de ligadura, aparte de proveer
la distribucion de momentos del electrén en el estado ligado inicial o final, no juegan
un papel importante durante ¢l proceso. Por consiguiente, bajo esta hipdtesis,
cuanto mas pequeiia es la velocidad orbital electrénica, mejor se aproxima la fuucion
de onda impulsiva al estado de colisidén exacto. Lucgo, si se considera la captura
ls = ny, lf, my con Zy > Zp, la velocidad orbital electrdnica final es menor que la
inicial, y por lo tanto /\"j satisface mejor la hipotesis impulsiva en ¢l canal final que
x! en el canal inicial, sicndo nucvamente conveniente el uso de .'I'f":l." cn lugar de

TEi'+. Este argumento se ha aplicado en forma exitosa para procesos de excitacion

. r'd .
38, pero para procesos de captura no ha sido aun estudiado.

Nosotros estudiamos la captura a estados excitados en sistemas con Zy > Zp, por
lo que ambos argumentos concuerdan en que la versién prior de la aproximacion El es
la que se debe elegir. Ln el caso particular del sistema simétrico protén - hidrégeno

(Zr =Zp = 1) mostramos los resultados de ambas versiones, ']'fi" y TfiH

3.3 Resultados

De acuerdo a la discusion presentada en la seccion anterior, calculamos sceciones
eficaces de captura para las colisioncs de protones sobre datoinos, empleando la version
prior de la aproximacion El. Para obtener una seccion eficaz lotal es necesario cfectuar
una integral cuddruple: tres integrales en el espacio de los momentos para evaluar
la matriz de transicion, y una integral angular para calcular la scccion clicaz total a
partir de la seccidn cficaz diferencial. Listas integraciones se efecluaron numéricamente,
siendo el error relativo de la matriz de transicion del orden del 1 %. Por lo tanto, la
seccion eficaz diferencial se obtuvo con un crror relativo de aproximadamente 2 %, y se

introdujo un error adicional del 1 % al clectuar la integracion angular.En conclusion,
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estimaimos un error relativo del 3 % a nivel de la seccién eficaz total, considerando 16

angulos de colision.

Para tratar atomos multiclectronicos empleamos el modelo de clectron indepen-
diente, y utilizamos una funcion doble-z de Hartree-Fock para representar la funcion
de onda electrénica correspondiente al estado fundamental. La interaccion coulom-

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

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

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

%, siecndo mucho nmenor para blancos atémicos mas pesados. También exploramos la
respuesta al uso de las funciones multiple-z de Ilartree-Fock en lugar de las funciones
doble-z que hemos considerado, y no encontramos apreciables diferencias, ni siquiera

para el caso de helio que deberia scr el mas sensible.

3.3.1 Captura asimétrica

En las Figuras 7, 8,y 9 sc muestra la captura en las capas I y L por protones desde
la capa interna de Ar, Ne, y C, respectivamente. Como Zy > Zp, los argumentos de
carga y velocidad concuerdan en que la versién prior de la aproximacién El (’1';.51.") esla
version apropiada. Para represcentar el estado fundamental deldtomo blanco usamos la
funcién doble-z de Clementi y Roetti (Ref. 41, Tabla 42), la cual contiene seis orbitales

de Slater para el atomo de argon, y cuatro para los atomos de neéu y carbono. La

discrepancia con nuestros resultados previos de captura al nivel fundamental!, donde

-simplemente habiamos usado una carga clectiva para representar el estado clectrénico

inicial, es del orden o menor que el 5%, por lo que el uso de una elaborada funcion de
Hartree-Fock en lugar de una simple carga efectiva no produce sustanciales cambios.

La captura al nivel s ¢s la mds relevante, mientras que la captura al nivel 2s sigue
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aproximadamente la regla de Oppenllcimer42 y la captura al estado 2p es muy pequena.

La version prior de la aproximacion El concuerda en los tres casos con los experimentos.

Para el caso del argdn, gralicamos también la aproximacién B1D3 30 J3ste primer

orden da una buena descripcion de los experimentos a velocidades interinedias, cuando
Zr/v ~ 1, pero sobrestima los datos cuando Zp/v > 1. La aproximacion Ll en
cambio, es valida en los rangos de velocidades intermedias (Z; > v > Z,) y altas

(‘U > ZT > Zp)

3.3.2 Captura levemente asimnélrica

Consideramos en cste punto la captura por protones sobre helio, sicndo los resul-
tados mostrados en la I'igura 10. Si bien la aproximacion Ll parte de suponer una
colision muy asimétrica y la considerada aqui no lo es, los argumentos de carga y ve-
locidad presentados en la seccién 3.2 son todavia validos, aunque el cociente Zp/Zr
no es mucho menor que la unidad. La version prior de la aproximacion El presenta un
buen acuerdo con los experimentos, ain para energias tan bajas como 50 KeV , mas

de lo esperado para un método de onda distorsionada,

Los calculos se efectuaron empleando una funcion doble-z de Hartree-Iock (Ref. 41,
Tabla 42) para describir ¢l estado fundamental del helio. Para algunas velocidades
clegidas al azar utilizamos también la funcion multiple-z de Iartree-Fock (Rel. 41,

Tabla 1), la cual es mas precisa, y las correcciones observadas fueron despreciables.

También presentamos, para la captura total y la captura al nivel 1s, la aproximacion
B1B* la cual da resultados superiores a los de la aproximacién El, los que van desde

un 30% por encima a 50 KeV | hasta un 60% para encrgias de impacto de 500 KeV .

Estudiamos ademas magnitudes relacionadas con la matriz densidad, tales como el

parametro de alineamicnto (Agg), la componente z del vector momento dipolar ((D)z),
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y la componente z de la velocidad del perihelio ((Zx f-f)z, donde L cs el vector momento

angular y A es el vector de Runge-Lenz), las cuales se definen como siguett:
9211 — 9210 S 6 rooE :
Ay = , (D). = —Re(pa00,210) (LxA); = ——Im(papg,210) »
021 02 72
(3.18)

donde oy, cs la scccion elicaz de captura al estado n,l,m, on =3 oum » on =
m

> Onl s Pnlm nitmy €S €l elemento de matriz densidad definido por la ecuacion (1.13),

y Re(Im) indica la parte real(imaginaria).

En la Figura 11 gralicamos cstos paramectros evaluados con la aproximacion El

4 45,46_ 7l

prior, junto con los resultados de Jain y colab. 4y con los experimentos

apartamiento de la tcoria con respecto a los datos experimentales a bajas energias se

debe probablemente a la ausencia del efecto Stark 47, el cual mezcla los estados degen-

erados 2s y 2p0, modilicando los valores de los parametros mostrados en la figura. s

. posible obtener un tratamiento analitico de este efecto, llaimnado modelo de interaccion

post, colisional (PCI)*78 evolucionando la matriz densidad a partir de cierto punto de
empalme. Sin embargo, una aplicacion directa de este modelo a la aproximacion LI
probablemente no sca adecuada, pucsto que primero deberfamos analizar ¢l operador
de evolucion asociado a la [uncion de onda impulsiva, para el cual no se conoce una

M, obtenidos mediante el

. . ( .
expresion mancjable 9 Los resultados de Jain y colab.
método de expansion en orbitales atémicos a dos centros ( método de canales acopla-
dos), contienen la PCI. También presentamos en la misma figura los resultados de la

aproximacién CDW con PCI45:46,

Nuestros resultados de (D), para el cual el efecto de la PCI no es tan importante,
convergen razonablemente a los resultados del método de canales acoplados?; pero
para Agg nuestra teoria no concuerda con los datos ni tiende a los valores dados por la

aproximacion CDW sin PCI. Iisto es inesperado, ya que si bien la teoria 151 considerada



Capilulo 3: Stmple caplure 42
no tiene en cuenta la mezcla Stark, la cual es relevante a energias intermedias como

se observa en (Lx A); , deberia trabajar bien en el régimen de alta energia. Este cs el

principal punto de conflicto de la aproximacion El.

3.3.3 Captura simétrica

En esta seccién analizamos el comportamiento de la teoria El frente a colisiones
simétricas, siendo este ¢l peor caso. Para la captura siimétrica y resonante 1s — 1s las
versiones post y prior de la aproximacion El son iguales, micentras que para captura
a estados excitados anibas versiones difieren entre si. Si bien el argumento de carga
presentado en la seccion 3.2 no puede ser utilizado, el argumento de velocidad aun
es valido y para la captura a estados cxcitados favorece débilinente a la forina prior.
Con el objeto de explorar la discrepancia post-prior para sisternas simétricos gralicamos

ambas versiones.

La Figura 12 muestra los resultados de captura en las capas K y L, y en el
estado 3s por protones impactando sobre hidrégeno atémico, junto con los valores
experimentales. Dado que la mayoria de los expertimentos fucron llevados a cabo sobre
hidrégeno molecular, los datos se transformaron a secciones eficaces para hidrogeno
atémico siguicndo ¢l procedimiento de Belkié y colab. 3. Con respecto a la discrepancia
post-prior se debe remarcar (ue ambas versiones coinciden para encrgias supcriores a
70 KeV , y que para energias inferiores, contrariamente al argumento de velocidad, la
version post parece aproximarse incjor a los datos, aunque esta ultima conclusion no es

definitiva.

[ 4 . .’ [ Id
También se presenta en la figura la aproximacion B1B%0. Comparando esta teoria
con nuestros resultados sc observa una relativa coincidencia de ambas aproximaciones
a velocidades intermedias (excepto para la captura al nivel 2p), y un sistematico

apartamiento para altas encrgias debido al diferente limite de alta velocidad de ambas
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teorias. Mientras que la aproximacion El tiende al correcto limite de alta energia dado
35

por la segunda aproximaciéon de Born “°, la aproximacién B1B tiende, sélo para cl

presente caso, a la forma asintética de la seccién eficaz de Jackson-Schiff 43.

Para probar que la aproximacion El da el supuesto correcto limite de alta velocidad,
se muestran en la Figura 13 las secciones eficaces diferenciales correspondicntes a la
captura electronica por protones desde hidrégeno para dos energias de impacto, 2.8 y 5
McV . Para el calculo de las scecciones eficaces diferenciales se reintrodujo ¢l potencial
internuclear tal como se explicd en la seccién 1.5. Los resultados de la aproximacion
El (las versiones post y prior coinciden para estas encrgias de impacto) se graficaron
junto con los experimentos de Vogt y colab. 51 La teoria da una bucna descripcion
para angulos pequciios y presenta ¢l pico de Thomas alrededor de 0.45 mrad, indicando
claramente que contiene el mecanismo de doble dispersidn; sin einbargo, subestima los
experimentos alrededor del angulo de Thomas. Iste comportamiento parcce ser una
tendencia general de varios resultados tedricos®?3, lo que sugiere que puede existir

algin problema con los datos experimentales.

En la Figura 14 presentamos los valores de los pardmetros Aygg, (D);, y (LxA);,
calculados usando las definiciones (3.18), y los comparamos con los obtenidos por Jain
y colab. 9 y Shakeshalt™. La discrepancia post-prior para estas magnitudes cs
significativa, ain para cnergias en las que no hay diferancias a nivel de la seccion eficaz

total, y ambas versiones coinciden sélo a altas energias de impacto.

Los valores de Agq y (Ex /I)z dados por las versiones post y prior tienen el mismo
signo y forma para todas las energias consideradas, y parecen tender a los otros resul-
tados tedricos®®20 los cuales fueron oblenidos con ¢l método de canales acoplados. En
lo que respecta a los valores de (D)z, son los que presentan la diferencia post-prior mas
significativa, y ambas versiones concuerdan cualitativamente entre si sélo para cuergias

superiores a 100 KeV . A su vez, cstos valores dificren de los resultados de Jain y colab.
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9%, El efecto Stark, como se indicé en el punto anterior, deberia producir importantes

cambios a bajas encrgias.

3.4 Conclusiones

De acuerdo a los resultados presentados, podemos concluir que la aproximacion Ll
puede ser usada con confianza para tratar colisones asimétricas en el rango de energias
intermedias y altas, y colisioncs simétricas a altas encrgias de impacto. Esta tcoria

posce:
e correclo comportamiento asintético coulombiano en ambos canales !,

, . . [
correcto limite de alta velocidad3?,

. . ., 7
apropiada normalizacién *159

distorsion total en términos de la carga nuclear mas grande, y

ninguna otra aproximacion adicional a la correspondiente a la aproximacion impul-

siva.

Un punto débil det método Ll parcce ser cierta pérdida de la mezcla post colisional
producida por el clecto Stark, la que alecta a los momentos Ay, (D)z, y (LxA),.
Para estudiar este probema deberiamos calcular el scgundo orden del mmétodo de onda

distorsionada con la aproximacion I5l ¢ introducir estados intermedios de mancera tal

de incluir transiciones opticamente permitidas.



CAPITULO 4

PROPAGADORES EN PROCESOS DE SIMPLE CAPTURA

Macek y colab. [formularon la aproximacion de Born para Potenciales Fuertes

(Strong Potential Born) (SPB) con el objeto de tratar procesos de captura clectrénica

3 siendo su punto de

en colisiones asimétricas, en ¢l rango de velocidades intermedias?
partida la segunda aproximacién de Boru con un operador de Green que conticne al
polencial mas [uerte. Esta tcoria es equivalente a la aproximacion impulsiva (IA) pero
considerando los estados clectronicos intermedios off-shell*S (o sca, fuera de la capa de
energia), mientras que en la 1A estos cstados son recimplazados por su limite on-shell
(o sea, sobre la capa de energia) 23%. Los estados off-shell considerados en la SPB

. . . 5] . . 0 . .. .
introducen divergeuncias en matriz de trausicion, y dan una contribucion sustancial a

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

Los problemas cucontrados en la aproximacion SP°I3 129 fucron resneltos por
Macek y colab. incorporando los efectos de la interaccion estatica entre los agregados
en los canales inicial y final?l, y la teoria asi reformulada se denomina aproximacion
de Born para Potenciales Fuertes Distorsionada (1DSPB). La teorta DSPB se coniporta
linealmente en el limite on-shell, desapareciendo de esta manera las indescables sin-
gularidades, pero contiene atin una contribucién de los estados off-shell, que aunque

pequena csta totalimente ausente cn la IA.

En este capitulo atacamos el problema empleando el formalismo de onda distorsion-
ada, y mostramos que si la 1A ¢s reformulada para incluir las condiciones asintoticas

coulombianas en ambos canales, presenta una contribucion off-shell similar a la de la
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DSPB. La teoria considerada cs la aproximacién eikonal impulsiva (El), que fuc tratada
en el capitulo 3, la cual se basa en la IA y distorsiona la funcién de onda no perturbada

con la fase eikonal para proveer cl correcto comportamiento asintético.

Para estudiar la contribucién off-shell y su limite on-shell analizamos el propagador
de la matriz de transicion, el cual se define en la scccién 4.1. En la seccién 4.2 se
estudian los propagadores asociados con las series perturbativas de Born, y en la seccién
4.3, aquellos correspondientes a los métodos de onda distorsionada relacionados con la

IA. Las conclusiones a las que arribaimos son presentadas en la seccion 4.4.

4.1 Propagador

Consideramos el proceso de colision presentado en la seccién 3.1, utilizando la
misma notacion y los mismos sistemas coordenados que en dicha secciéu. Lin general,
la matriz de transicion correspondiente a una dada aproximacién perturbativa o de

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

?

o~

1
Tfi = (27r)3

[ [ diidds G Vot - W) i) Vi - V) @), (4)
donde Wiy y Wp son los momentos transferidos definidos en el apéndice B, y la tilde
denota la transformada de lourier. La funcion P(q, ¢2) se denomina propagador y
esta relacionada a la transformada de Fourier del correspondiente opcrador de Green.
Es importante notar que no existe un unico propagador asociado con una dada aprox-
imacién de la matriz de transicion. En el caso de los métodos de onda distorsionada,
por cada matriz de transicién hay dos propagadores asociados, correspondendientes al
uso de los potenciales de distorsion inicial o final. A continuacion analizamos los propa-
gadores correspondicntes a distintos métodos teoricos, cuyas expresiones sc obtuvieron
58,39

luego de utilizar la técnica de Nordsieck para clectuar las respectivas integraciones.
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4.2 Series perturbativas de Born

4.2.1 Primer orden

Utilizando la ecuacion de Schrédinger en el espacio de los momentos se obtienc
el propagador asociado a la aproximacién de Born de primer orden, definida por la

ecuacién (1.15), el cual se expresa como:

W2

. _ W2
Py (41, 42) = [ — T] ' = e — =5~

: -t (4.2)

Este propagador es una constante, y perniile separar las integrales sobre ¢ y ¢, en la

ecuacion (4.1).

4.2.2 Segqundo orden con el operador de Green libre

El propagador asociado al segundo orden de la serie de Born con el operador de
Green libre G¢, correspondiente al segundo término de la ecuacion (1.16),tiene una

forma simple dada por:

r A - ‘ n —l
v 1 1 5—(?22—((71—(7‘2-!-”/)2 .
Praco(q1,§2) = — = = ( ) ) + 11 - ép
a4 ar — (Sp 2 ] N
) . 1) cone— 0
L =)= - - We)?
= = + 1 — &y ,
ap — & 2 J
(4.3)
donde deflinimos:
2 2
q: » q
(S’) = ?2 - (.j y 6'[' = ?l - ¢, (4'4)

como los parametros que miden la contribucion off-shell de un dado propagador. La
validez de esta identificacion sera cvidente en el préoximo punto cuando se analice la
aproximacion SPB. Las variables a y ap p han sido introducidas para simplificar en lo

que sigue la notacion.
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El propagador Ppaco(q1, §2) es off-shell, y tiene dos limites on-shell distintos, definidos

como:
1 -1

. - = 1 -17—('72—("—(—'+W,2 .
lim Ppaco(ql, o) = — = ( 12) (l‘l 12 r) 4 e
ép—0 ar 2

, b Je-a)t-@-a-wn?
hm PIJ?GO( 1,(]2)=—= ( 1) ((Il q2 T) +ie (46)

§r—0 Qap 2

Deseamos analizar ¢l comportamicnto de Ppago(q1, ¢2) cn las proximidades del lmite

on-shell, y para ello consideraramos dos expansiones distinlas, dadas por:

1 1 1

1 1 1
~ — 4 — bp — (4.7)

= :——}-—6’,

1 1
o ar — 6,) ar ar [0 4 ar Qr Gp

1 1 1 1 1 1 1 1
= b — o+ — b — (138)
[0 4 p — 61' «Gp Qp (43 ap ap Qop

donde hemos despreciado términos del orden de 62/03. De estas expresiones se concluye

ar + 6 = ap + ép se puede probar que los miembros derechos de las ecuaciones (4.7)

y (4.8) son exactamente iguales.

Cuando ¢} = Wy vale ap = 0, y por lo tanto, s¢ puede decir que el propagador es
totalmente off-shell, ya que | Ja = —1/8p; de manera similar, si ¢y = Wp vale ap = 0,
y por consiguiente, 1 /a = —1/6;. Es interesante notar que Py, (41, 2) = Puaco(q1 =
WT,(i? = D-Vp), es decir, cl propagador de la primera aproximacion de Born coincide
con Pgyco(q1,¢2) evaluado en los puntos maximos de las transformadas de Fourier de

los potenciales V¢ y Vp contenidos en la ecuacién (4.1).

Dado que las encrgias ¢; y ¢, son negativas, los parametros 64 y 6p sou cantidades

positivas. Los valores de ér p relevantes en la ccuacion (4.1) estan determinados por

~

los picos de las [unciones ¢ (q1) v ép(G2), siendo por lo tanto del orden de ¢y «,

l que Pgaco(q1, 2) se comporta lincalmente cn el limite on-shell, y usando la identidad
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respectivamente. Ln ¢l caso de una colision asimétrica con Zy > Zp en los rangos
de velocidades intermedias (Z¢ > v > Zp) y altas (v > Zy > Zp), cs posible, por
consiguiente, realizar una cxpansion perturbativa del propagador en potencias de 6p,

y conservar solo los primeros términos.

Por otra parte, sc puede obtener una forma lincal del propagador Ppuco(di,¢2)

despreciando en la ecuacion (4.3) los términos cuadraticos en ¢y y ¢9, con lo cual se

reduce a:
1 1 - - 1~
—~—== Do~ qWp~@Wpr+i|l |, (4.9)
a o
donde
DO=v2_W23+2e,=v2_u;T2+2c.~ . (4.10)

Esta aproximacion ha sido largamente usada para obtener expresiones analiticas de la

scgunda aproximacién de Born, considerando aproximaciones de pico?.

4.2.3 Segundo orden con ¢l operador de Green del blanco

Macck y colab.  propusicron la teoria SPB, la cual, cu el caso de colisioncs
asimétricas con Zr > Zp, sc basa cn la segunda aproximacion de Born conteniendo el
operador de Green de blanco G (definido al igual que en ¢l caso unidimensional por

la ecuacién (2.9)). Su derivacién usual® tiene asociada el propagador:

- - -y l _—
Pspp(q1,G2) =~ F(ar, Ar) P Os;n ) (4.11)
T
donde

F(a,A) = e™2 I'(1 —ia) A7, (4.12)

. 6) —iaT
o-* = e™41/2 (1 + iaq [ _" _ ] , 4.13
srp ( 7) 2|v_q2| ( )
Ap = 200 (4.14)

(‘71 - W’r )2
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siendo ar = Zr/ |V — §3] el parametro coulombiano. La ecuacién (4.11) tiene una
lectura simple: F'(ar, Ar) da cuenta de las fases coulombianas de largo alcance, 1/ay
coincide con el propagador on-shell definido por la ecuacion (4.5), y Ogpp s ¢l llamado
factor off-shell. Este ltimo factor diverge en el limite §p — 0, y da una importante
contribucion a la seccidn eficaz total en la region de energias intcrinedias. De la ecuacién
(4.13) se puede identificar claramente ép con el parammetro off-shell definido en las
referencias Rel. 23 y Rel. 40, justificando de este modo la definicion (4.4).

Recientemente Macek y colab. reformularon la teoria SPB para incluir los efectos

de la dispersién clastica en los estados inicial y final 19 y la nueva aproximacion,

denominada DSPB, tiene asociada un propagador similar al de la aproximacén SPB,

el cual se expresa como:

Lo 1 ]
PDSI’U(qlan) = f(aT’AT) a_ D;PB ’ (4'10)
T
donde
.5'_;1) , bp > U/RO
—% (1.16)

DsSrPp

] 1) — y(l+iay) ]I
1+1[¢() 'f}(+la1)]zo(5p’ bp < v/ Ry
siendo ¥ la funcién digamma y Ity un parametro de rango. Iiste propagador no posce
singularidades y se comporta linealmente alrededor del limite on-shell, cuando 6, — 0.
A su vez, para grandes velocidades y cn las proximidades del limite on-shell sc

puede aproximar como:

2% Ry

;;PU ~1+4 6‘02 6;) , con 6p — 0. (417)
Aproximando Ry ~ 1/Z; se obtiene:
— 1.6

Opspp ~ 1+ w3 Sp con ép — 0. (4.18)

Luego se observa que Op4py en el limite on-shell tiende a la unidad como 1+0(v™2) 6p
para grandes velocidades. La expresion (4.18) se comparard con la predicciones de la

aproximacién El estudiada en la préxima seccion.
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4.3 Aproximaciones de onda distorsionada

En esta seccion investigamos los términos off-shell en distintos métodos de onda
distorsionada basados en el uso de la funcion de onda impulsiva y funciones de onda

relacionadas, las cuales han sido estudiadas en la seccién 1.4.

4.3.1 Aproxzimacion impulsiva

La IA se obtiene a partir de la ecuacion (1.33) utilizando como funcidén distorsion-

ada la funcion de onda impulsiva. lista aproxiiacion es por construccion on-shell 2’35,
y por lo tanto, el propagador asociado a la version prior:
bl ) A 1 ,
Pp4- (1, 2) = F(ar, Ar) P (4.19)
T

no presenta ninguna contribucién de §p. Similarmente, el correspondiente a la version

post:

P (q1,42) = I (ap, Ap) (4.20)

p

no incluye ninguna informacién sobre é, siendo:

_2 >
/1[)=’T—(Y_.l—'2, (421)
(G2 — Whp)

yap =12Zp/ |V = qil.

4.3.2 Aproximacion impulsiva generalizada

,ooe . . 3¢ .. p .
La tcoria impulsiva generalizada (GIA)2° cimplea la ecuacion (1.35) con [unciones
de onda impulsivas en los canales inicial y final, incluyendo de este modo las correctas

condiciones asintéticas (dadas por la ecuacion (1.46)) en amnbos canales. El propagador

asociado:

I I
Peralqy, 42) = F'(ay, Ay) [— (l + 61’—)] F(ap, Ap) (1.22)

ap ap
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presenta una contribucién lineal de 8p. Se puede identificar en esta ecuacion el factor
encerrado entre corclictes con el primer orden de la expansién de Pgygo(q1, G2) dada
por la ccuacién (4.7)%0. De mancra andloga, usando el potencial de distorsién final
se obtiene una expresion equivalente en la que ¢l término encerrado entre corchetes

es reemplazado por ¢l miembro dereclio de la ccuacion (4.8). Aimnbas cxpresiones de

Pera(q1,g2) son exactamente iguales.

La comparacion de los propagadores asociados a la 1A y a la GIA nos lleva a pensar
que si en la formulacion de onda distorsionada se incluyen las correctas condiciones
asintoticas coulombianas en ambos canales, la aproxiniacion resultante contiene un

término off-shell.

4.3.3 Aprozimacion eikonal impulsiva

El célculo de la matriz de transicion correspondiente a la G1A requiere la evaluacion
numeérica de una integral seisdimensional, lo que implica un formidable esfucrzo com-
putacional. Para colisiones asimétricas con Zy > Zp en el régimen de energias altas
¢ intermedias podemos aproximar en ¢l canal de entrada la funcion de onda impulsiva
por la funcion de onda eikonal, tal como se discutié en la seccion 3.2, obteniéndose de
este modo la version prior de la aproximacion El. Iista teoria conserva las condiciones
asintéticas coulombianas y la correcta normalizacion en ambos canales, y reduce el

calculo a una integracion tridimensional. Ll propagador asociado:

Pey- (@i @) = Flar, Ar) | = (1460 )| Fler.Cr), (1.23)

donde
5 = -7 (d’z —~ W,,) +ie (4.24)
Cp = —210 (4.25)
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y cp = Zp/v, tiene una estructura similar al correspondiente a la GIA, presentando

también, aunque simplificada, una contribucién lineal en ép.

Alora procedemos a hacer un paralclo entre esta teoria y la aproximacion DSP13,
considerando el caso particular de una colision muy asimétrica con Zy > Zp, en el
limite de alta velocidad. Dado que la variable ¢p es alectada en la ccuacién (4.1)
por la funcion 5}‘,((}'2), se cspera que la mayor contribucion a la matriz de transicion

, de mancra tal que podemos evaluar yp

provenga del rango |l < 2[¢| < IW,.
alrededor de ¢3 = 0, dando:

1 v?

e(fa = 0) = FWp tie = 50" — e ¢ Hie ~ =, (4.26)

donde hemos despreciado ¢; y ¢, frente a v. Luego, vale:

o o , 1 2 ‘
Pgi-(q1,42) = F(ay, A7) or [1 + 2 51»] . (4.27)

Esta expresion es similar a la forma asintética del propagador Ppspp(q1,§2), dada por
las ecuaciones (4.15) y (4.18). Se observa que los términos que dan la contribucion
off-shell en ép tienen el mismo signo y el mismo orden de 1magnitud; adernas, para

grandes velocidades de impacto, el factor que conticne a §p en ambas aproximaciones

tiende a la unidad como 1 + O(v™2)ép.

Estamos interesados en conocer cuan importantes son las contribuciones off-shell,
considerando en particular la aproximacion 5L Para ello estudiamos ¢l proceso de
captura:

Nt + Al (1s) — 1(1s) + Arl8t (4.28)

y evaluamos el siguiente cociente:

(4.29)
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donde a,";,-'“ es la seccion cficaz total calculada usando la expresion completa del propa-
gador dado por la ecuacién (4.23), y o/~ (on) es la scccién eficaz Lotal correspondiente
limite on-shell, calculada imponiendo la condicion 8, = 0. Para energias de impacto
del proton de 1.5, 4, 7, y 10 MeV , los resultados para I, ¢ ¢ fueron 0.082, 0.145, 0.089,

0.077, respectivamente, indicando que la contribucién off-shell es menor que el 15%.

4.4 Conclusiones

En este capitulo analizamos los propagadores correspondientes a los segundos or-
denes de las series de Born conteniendo la funcion de Green libre y la funcién de Green
blanco, y los asociados a distintas aproximaciones de onda distorsionada relacionadas
con la aproximacion impulsiva. Comparando las diferentes teorias estudiadas vemos

que la mayoria de cllas concuerdan en que las contribuciones off-shell son lincales

alrededor del limite on-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 distorsioiics coulombianas en uno o en ambos canales, y de un
factor que conticne la informacion off-shell. Ademas, cuando ambos canales poseen las
correctas condiciones asintdlicas coulonibianas, los propagadores asociados contienen
un término lineal en 67 p. Sin embargo, csta conclusién no puede ser extrapolada a

otras aproximaciones de onda distorsionada fuera de las estudiadas en este capitulo.

La aproximacién El incluye una factor off-shell que en el limite on-shell es similar

al correspondiente a la aproximacion DSPB, siendo su contribucion estimada como

menor al 15%. Fuera de este caso limite, el comportamiento de la aproximacion DSPB

es no lineal en ér p.



CAPITULO 5

DOBLE CAPTURA ELECTRONICA

La captura electrénica muiltiple es un proceso muy interesante que permite estudiar
la dindmica de un sislema con varios electrones durante la colisién. Sin embargo,
los correspondientes experimentos a altas encrgias, discriminando los distintos cstados
electrénicos finales®!, son complicados, y la teoria asociada debe encarar el problema no
trivial de trabajar con mds de un electrén activo. Fn general, para tratar estos procesos
se emplea el modelo de electron independiente (1IEM), el cual consiste en descomponer
el sistema de n particulas en una coleccion de subsistemas de tres particulas, formados
por el nicleo proyectil I, el nicleo blanco T, y uno de los electrones. Cada uno de
estos subsistemas sc calcula con una técnica tedrica apropiada, y no esta permitida
la transflerencia de momento ni de energia eutre ellos. Ademas, no se considera la
relajacion, y la correlacion s Lotalimente despreciada, de manera que cada subsistema
evoluciona en forma conipletamente independiente de los otros. Una derivacion formal

62

de este modelo fue hecha por McGuire y Weaver P4 siendo emipleado con éxito para

tratar procesos de simple captura inducidos por iones rapidos3. Para procesos de doble

captura, ¢l IEM conduce al producto de las probabilidades de simple captura de cada

’ . . . 35
uno de los electrones, y y es comunmente usado en los formalismos cuantico 14,63,64,65

y clasico%0:67,
Existe una mejora del IEM, llamada modelo de eventos independientes 68 que se
basa en cl calculo de la doble captura como un producto de probabilidades de simple

captura, pero cvalua cada una de ellas considerando la correlacion clectrénica en los

[, ]
[, ]
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estados ligados, por medio de funciones de onda de Pluvinage® o de interaccion de

configuraciones (CI)%9.

Ion lo que respecta a los intentos por resolver la ccuacion de Schrodinger de dos
electrones empleando el método de canales acoplados, se investigaron, en particular,
dos clases de expansiones del estado de colision dependiente del tiempo: la expansion
en orbitales del tipo Slater 7071y la expansién en orbitales del tipo gaussiano’2. La
validez de estas aproximaciones esta generalinente restringida al régimen de velocidades

intermedias, a menos que la base incluya estados del continuo.

En este capitulo estudiamos la doble captura clectrénica con un formalismo de
onda distorsionada para dos electrones. Dentro de este marco, el primer orden, que
representa un colisién en un unico paso, es mucho mas pequeno que el término de
segundo orden 68 por lo que lo hemos despreciado. Nos concentramos entonces en el
término de segundo orden, que involucra un proceso de dos pasos, el cual se calculé
usando un funcién de Green on-shell representando un clectron en el blanco y el otro
en el proyectil. De esta forma, la doble captura puede ser vista como dos procesos
consecutivos de simple captura, interviniendo en cada uno de cllos ambos clectrones.
El IEM se puede obtener a partir de este modelo agregando varias aproximaciones

adicionales.

La teoria general correspondiente al modelo considerado se presenta en la seccidon
5.1, y cn la seccion 5.2 se calcula dicha teoria empleando la aproximacién impulsiva
para evaluar las matrices de transicion de simple captura involucradas. Para describir
los estados electrdnicos ligados consideramos una combinacién lineal de productos de
dos orbitales de una particula, los cuales pueden provenir de funciones de onda de

interaccién de configuraciones (CI), de Hartree-Fock(lIF), o variacionales. Ademas,

incluimos la repulsion electronica durante la colision, en primer orden conio un potencial
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perturbativo, y consideramos también la relajacion. Los valores de secciones eficaces
totales son presentados el la scccion 5.3. En las subsecciones 5.3.1 y 5.3.2 estudiamos
el caso simétrico: Hett + He(1s2) — He(1s2, 1s2s, 1s2p) + llet*, y comparamos los
resultados con los experimentos y con otro métodos teodricos; y en la subseccion 5.3.3
consideramos los sistemas asimétricos: X%+ + lle(1s2) — XZ=D+(1s2) + Nlet, 72 =
3,5. En la secciéon 5.4 mostrainos secciones eficaces diferenciales para cl caso simétrico

anterior. Las conclusiones de este capitulo estan contenidas el la scecion 5.5.

5.1 Teoria

Consideramos la colisién de un nicleo proyectil P (de masa Mp y carga Zp) con un
atomo similar al helio, compuesto por un nucleo blanco T (de masa My y carga Zr), y
dos electrones (e] y ¢9). Los sisteinas coordenados son mostrados en la FFigura 15,y las
correspondientes transformaciones son listadas en el apéndice C. Las masas reducidas
Vx, Bx1, Y Kx2, estan asociadas a las coordenadas I_f‘.x, Tx1, Y Tx2, respectivaimente, con
X=T o P, y la masa reducida v esta asociada a la coordenada . El potencial Vy; es
el potencial coulombiano entre el nicleo X y el clectron j (j=1,2), y Vi. = 1/rg es la
repulsién electrénica. Como sc considerd en la scecion 1.5, el potencial internuclear

scra anulado, y se reintroducira como un factor de fase cuando se¢ evaluen secciones

eficaces diferenciales.
El Hamiltoniano total /1 asociado al sistcma, en el centro de masa, cs:

1
H=——V% 4 1p+Vp + Vp,, (5.1)
2up It

siendo Hr - el Hamiltoniano atomico:

| 1
vi .
241 ri 2/ty9

1{1':—‘

Vi Vet Vit Via (5.2)
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En el formalismo de onda distorsionada, la aproximacién de segundo orden de la matriz

de transicion esta dada por la ecuacién (1.36), y se expresa como:

Ty =15 +17 (5.3)
donde:
149 = (W Ix) = (G IWilxg) (5.4)

es el térinino de primer orden, y

152 = (xjIW} G* () Wilx}) (53)

es el término que correponde al scguudo orden, siendo G*(F) una aproximacion del
opcrador de Green total, y x} y X7 las funciones de onda distorsionadas inicial y final,

respectivamente. Como vimos en la seccion 1.3.3, estas funciones satisfacen:

(E-Htiexi=-Wixi, j=4if, e-07, (5.6)

’ . . o l .
donde [ es la energia total del sistema. Il primer orden, ]}i), representa un mecanismo

por el cual los dos electrones saltan juntos desde el blanco hasta el proyectil, en un
sdlo pasoGS'u. Crothers y McCarroll® calcularon este término, y concluyeron que cra
despreciable frente al mecanismo de dos pasos (un orden de magnitud mas pequeiio a

1.4 MeV en la colision de Het sobre lle). Por lo tanto, no estudiarcmos este orden,
’

y s6lo nos concentraremos en ¢l térimino de segundo orden.

En la ecuacion (5.5) utilizamos como operador de Green G*(£) un operador de
Green G} (E), que representa un clectrén en el blanco y el otro en el proyectil, con lo
cual podemos aproximar el térinino de segundo orden como:

1
(E — Ey + t¢)

T® = 3" (7 W le) (EnlWilx?F) (5.7)

n

donde &, son autofunciones de G (1), I, cs la autoenergia, y el subindice n involucra

también el estado de spin (el cual permanece inalterado durante la colision) y los
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estados del continuo. Las funciones de onda ¢, deberian formar una basc completa,

correctaniente ortonormalizada y simetrizada.
La principal aproximacion efectuada para calcular este segundo orden cs considerar

en la ecuacion (5.7) sélo la contribucion on-shell (o sea, sobre la capa de energia), por

medio de la igualdad:

I 1
- = I)P AP — b ] 6 E - A l‘" 3
(E — Ey + i€) (n' _ /;,,) in8(E = Ln) , (5-8)

donde despreciamos la parte principal (7). Con respecto a esta aproximacion debe-
mos remarcar que, como ha puntualizado McGuire™, la PP juega un papel importante
en doble excitacién cuando se usan funciones de onda de Born™. Sin embargo, este no
es nuestro caso, dado que pensamos utilizar [unciones de onda impulsivas, las cuales
ya contienen la PP del correspondiente propagador, por lo que esperamos que la con-
tribucion de la PP, despreciada en la ccuacion (5.8), no sca muy relevante. Por otra
parte, el calculo exacto del segundo orden completo, incluyendo la parte principal,
involucra una formidable tarea numérica que no podenios actualmente encarar. La
contribucién on-shell provee una simple representacion fisica: los estados intermedios
satisfacen la conservacion de la cnergia. Lucgo, con esta suposicion, podemos usar la

. . . . . s . 2 .
simplicacion introducida por la funcion delta de Dirac, y T}i) s¢ aproxima commo:

27 g
- i » . e o .
1}21-) = —-?Z 1\5/(190,,/(1(),, sin 0, If” I, (5.9)
n 0 0
donde
k2
1"" = 21/ 571‘ + ¢ — €n y (510)
T

siendo ¥ la velocidad de impacto, 0,, el angulo entre el momento inicial del proyectil con

respecto al blanco, I\;, y ¢l momento intermedio, IV, @y el angulo azinmutal, y ¢; y ¢,
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las energias de ligadura electrénicas inicial e intermedia, respectivanicnte, considerando

los dos clectrones. Iin la ccuacion (5.9):

Tf" = (X}”V}l&') ’ Trti = (ntWiL\’;'L) ) (5.11)

son las matrices de transicién correspondientes a los procesos en los que un electron es

capturado y el otro se relaja a cualquier estado.

Cualquicra scan las funciones distorsionadas cmipleadas, la contlribucion de este
segundo orden a la seccion cficaz total csta dada por
5. \6 2
(2) —_— (z7r) — nd rpy— g e v+ - 4 ‘
o5 = 1ot diy difn lfn(n — i) 10| (5.12)
n
donde los argumentos de las matrices de transicion involucradas denotan los correspon-

dientes momentos transversales:
= Kfsin0 (cos p,sing,0), i = Iy sinl, (cos py,sinpy,,0), (5.13)

y Ky, 0 y ¢ son el momento relativo final, y sus correspondientes angulo polar y angulo

azimutal, respectivamente. Introduciendo las transformadas de Iouricer:
T, (i) = — 15 il 5.14
ba('f)——;; dp ay,(p) € ) (5.14)
(2m)
donde p'es el parametro de impacto, la scccion cficaz total se expresa en funcion de las

amplitudes de transicion como:
o) = / di |Api(p)|” (5.15)

donde

Ai(P) = —2 3 a5, () oA (5.16)

Aunque la expresion (5.15) no parece familiar, es posible obtener a partiv de ella ¢l
IEM, eliminando }_,,, considerando estados congelados (o sca, sin relajacion), y des-

preciando la correlacion mediante el recmplazo de las amplitudes de transicion “lfa por



X

A
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las amplitudes de transicién de simple captura. Ademas, si se emplean aproximaciones
simétricas, tales como el primer orden de Born o la aproximacion de onda distorsionada
del continuo(CDW) 61 en las que e} coincide con dp, s¢ obtienc cl conocido producto

de probabilidadcs.

El factor /2 en la ccuacién (5.16) produce un coeliciente 4~ 1 a nivel de la seccion
eficaz total, el cual es total o parcialmente removido de acuerdo a la simetrizacion de las
funciones de onda. A nivel de la matriz de transicion podemos encontrar interferencia
entre los diferentes caminos que conectan el estado clectrénico inicial ¢ = {i4,7} con
el estado clectrdnico final f = {fe, f4}, pasando a través de los estados intermedios
n = {nr,np}. Podemos identificar cuatro posibilidades distintas, que son: un electrén
hace el camino iq — nr — [, y el otro hace ¢l camnino 1y — np — f4; o bien,
ta—np = fo,ytyy —=npr— f;0ta—=np = g, yiy = np — fe;01lg = np — fy,y
1y — np — fc. En el caso particular en que iqg = 7, y fc = fy4, los cuatro caminos son
iguales y sus contribuciones se suman coherentemente, de manera tal que el factor 4-1
es totalmente removido. En la Figura 16 mostramos una representacion esquematica
de este caso: en el primer paso, un clectron (llamado activo) es capturado, y ¢l otro (cl

pasivo) se relaja; en cl segundo paso los papeles se intercambian.

5.2 La aproximacién impulsiva

Siguiendo la derivacion de Coleman'? presentada en la seccién 1.4, la funcién de
onda impulsiva inicial para un sistema con dos electrones, considerando el estado de

spin singlete, es:

- ﬁ”)(? . / n / Gy $:.(51) BisG2) SE(G1 = 5,7 m) S5(Gs — 5 70a)
n)2

exp [i (/l'n/l'rz/?i + g1 -+ !Tz)'/-f/'] ,
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aonde q&f-(E, 7), con C=T,P, es el estado coulombiano del continuo deflinido en la
ecuacién (3.5). Las [unciones ¢do (@ = 24,17;) son orbitales iniciales de un electron. Bl
producto ¢; (¥r1) ¢;,(7r2) representa un término de una expansion Cl o de IIF de la
funcién de onda electronica inicial total d)gc)(ff,-,,ﬂ-?). El operador permutacion ')

intercambia los electrones 1 y 2, y la tilde indica la transformada de Fourier. De la

ecuacion (5.17) se desprende que los clectrones estan en el continuo del proyectil.

En forma cquivalente, para ¢l canal final la funcion de onda impulsiva para un

sistema con dos electrones es:

(14 Pyy)

1 . o~ e~ - . .
” )g /d!ll /(102 br.(91) b5,(G2)b7 (g1 + U, 7r1) ér(g2 + U,772)
)2

(5.18)
exp [i (ﬂPlﬂP2I-\;f ) !72)'1?'1'] )
donde ¢g (B = fc, fy) son orbitales [inales de un clectréon. Otra vez, el producto

¢7.(Tp1) #5,(7p2) representa un término de una expansion Cl o de I de la funcién de

, e . (44 — —
onda electronica final total (b.(,. )(1-,,,,1-,,2).

En esta seccién usamos las funciones de onda impulsivas x} y x} (dadas por las
ecuaciones (5.17) y (5.18)) como [unciones distorsionadas inicial y final, y para los

estados intermedios proponemos las siguientes funciones de onda de Born:

(1+ 1712) !
= = ) 0.19
611 \/QN” én ( )
con
1 B o )
61’1 = —7F cHin it ¢nr(711) d)np(F;’z) ) (5.20)

(2m)3

donde ¢y y éup son estados ligados de un electrén, en el nicleo proyectil y en el
nucleo blanco, respectivamente. La correspondiente energta de ligadura electronica ¢,
es la suma de las energias electronicas individuales, y asumimos que la base propuesta

satisface la ortonormalizacion con N, = 1.
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. Como el elemento de matriz T}}; es calculado sobre la capa de energia, en la ecuacién
(5.11) es posible usar W; o el potencial intermedio’® V,, definido a partir de (If —

E) &q = Vi &n; por lo tanto:

Tr = (EalWilxi) = (Ea]Valx]) = ALY + A 4 AU (5.21)

donde
AN = V2 (6 Vi)

ni

ACY = V2 (6, IViaa D)

" (5.22)
Af:,“ = \/i ({1,1|VP1|X£) .

La repulsion electronica es una perturbacion genuina del estado intermedio, y dado que

los electrones en diclio estado estan en diferentes centros, decrece cuando los nucleos

se separan. Los términos anteriores se expresan como:
A ~ . Via(§ = G2) CL)% ()
] =t [ [ 5@ 184 - 0.0m - [T e
A (27|') Vl?(g2 - ) CnT1 (J’g2)

nt

+ ch(iq & 1),

A = [ i i) 1234 = 5,00 = ) 2 (3) + chli 1)
m)2
(5.23)
siendo
Crrti (@) . $(Ur1 — §1 — §)
[ (2)n+T za-. 7 } /d./l ¢z g1) III’)I+( - 0,Up +9) T - )
Cn'rl ¢n1 (Ull — 91 —JZ)
(5.24)

Codti (§2) = /(151 $i,(§1) JEHG1 — B, Upy + G2) Sy (Uri = §1 — §2)
donde sc utilizan las integrales de Nordsieck, definidas en las ecuaciones (3.8) y (3.9).

Los vectores momento translerido Uy, Upy, Ups estan definidos en ¢l apéndice C, y

ch(ia & 1) representa un término similar intercambiando 74 con 2.
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_Cada primer término de (5.23) puede ser descripto fisicamente como sigue: el primer

(D+

término de Am-

representa la captura del electron eg (llamado activo) por interaccion
con el proyectil, mientras que el electron ¢y (llamado pasivo) se relaja por simple sola-
pamiento y finaliza en el campo coulombiano de la carga nuclear Zy. Dado que usamos
la aproximacion impulsiva, el eleinento de simple captura /15:'-)Jr incluye procesos de dis-
persién multiple 3°. El primer término del elemento A53+ conticne el mismo proceso
pero involucrando la repulsion electrénica, en lugar de la interaccion con el proyectil.
Por ultimo, el primer término del clemento AS’I-H describe la captura del clectrén eg por
interaccion del proycctil con ey, y este elemento es nulo en la aproximacion impulsiva,
debido a la ortogonalidad entre los autoestados ligado y del continuo del proyectil (en
este caso Lt = 0). Los scgundos términos de estos clementos, caraclerizados por
ch(iq « 1), intercambian los papeles de los electrones e) y cy.

Los calculos son muy complejos porque cada elemento involucra una integral nueve
dimensional. Sin embargo, sc puede obtener una simplilicacion sustancial si se reem-

plaza la interaccion coulombiana del proyectil con el clectron pasivo por su forma

asintotica. Esto es equivalente a aproximar:
+ — - = ,Zp -
Dp (g1 — v,7p1) ~exp [—i— In (vllT - v-R'r) , (5.25)
v

en la ecuacién (5.24) para calcular 1;}F. Debe notlarse que atin se manticuc en forma
completa la interaccion coulombiana con el electréon activo. I3 factor de fase logaritmico
dado por la ecuacion (5.25) sera eliminado y luego se adicionara al factor de fase prove-

niente de la interaccion internuclear, para el calculo de secciones eficaces diferenciales

en la seccion 5.4. Con esta simplificacion C::T'Q)I-’L s¢ reduce a:
1ta

cHt (J) s . o+
LY L ‘ 5 — npta .
[ '(2)+' . ] ~ (2m)2 6(_(/+Um) [I’(;’* ] ) (5.20)

(/”"-'ia (.‘/1.‘]2) ”,r'ia

con

(1 . (2)+ . — 7 o
Kmia = Snz.ia(0) 5 KM = Supig(g2 = Uni) (5.27)
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donde
Sa (i) = /df‘ $n(7) dp(7) €T (5.28)
se puede evaluar en forma analilica para cualquier estado. Lucego, la expresion a la que

se llega es:

A“?*] 1 / ~ L [Vea(=Go = Up) KD*
=——y [ dg2 ¢:,(§2) Lnt (G2 — 0,Up2 + Up) [ ~ o
IZASF (2#)% 1 np P2 Pl ‘42(52 + U,:,) 1\( 2)+

e T (5 99)

+ ch(iq & i) -

En forma stimilar se obticne:

Tf” = (/\'HW’}[IE”) = A(lr)u— + Affzr)z— ’ (5.30)
con
A(l)" _ . ‘71)]( 1+[pl) 1‘1(1)_
[ - ] =3 /d§1 87.(=g1) Lz (@1 +0,=Pri)| - ’(f;)'_”"
f" (27)2 V 2(g1 + PI’I) l‘fd,np o
(5.31)
+ Ch'(fc A fd) ’
donde
1\’.({1’1);”’ = d "I’(O) I\.(ffi):ll’ = S'fd,llp(—g‘l - I-).l’l) ] (532)

— -
y los vectores de momento translerido Py, Pp, estan definidos en el apéndice C.

1)+ . .. . (2 .
1\( ) son simples factores de relajacion, mientras que K¢ ,),i son funciones de rela-

jacion que dependen de la variable de integracion. De las ecuacion (5.29) y (5.31) se

1 1)- . ’, . .
desprende que A y A7 son equivalentes a la suma de dos términos, conteniendo

ni In
cada uno de ellos el producto del clemento de matriz de transicion para simple captura,

()i

evaluado con la aproximacion impulsiva, por los factores de relajacion I, A su vez,

2 2)- g . .
AsuH AP~ pepresentan la contribucion del proceso de simple captura involucrando
+

la repulsién electronica, e incluyen en la integracion las funciones de relajacion I\( pa
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’ R . ' . 2 2)— . .
Ademas de la relajacién, la presencia de los términos A y A(j,,) diferencia estos
calculos de los del IEM.

Finalmente, usando la ecuacion  (5.9), la matriz de transicion se puede escribir

como:

(2 i ~ - 2)- r o
0 = S [ A a0 (a4 a2 (539
n

5.3 Secciones eficaces totales

Para oblener una seccion elicaz total de segundo orden se requicre la evaluacion
de una integral cincodimensional, esto es: una integral tridimensional para obtener
Tl;ta’ otra integracion para obtener afa(ﬁ‘), y una integracion final sobre los parametros
de impacto. De manera alternativa, se pueden integrar directamente las matrices de

transicion, usando la ecuacion (5.12). Los errores numéricos se estimaron alrededor

del 3 %.

5.3.1 Colision simétrica resonanle
Para estudiar la rcacciéon simétrica y resonante:
Hett + He(1s%) — He(1s?) + lett | (5.34)
usamos dos descripciones distintas del estado electronico fTundamental del helio, con el
objeto de estudiar la sensibilidad del modelo frente el grado de correlacion contenida en

los estados ligados inicial y final. Las funciones de onda utilizadas [ucron las [unciones

de Cl y las funciones de IIFF Clementi-Roettil!,

a- El uso de funciones de onda de CI



18(CD)y = [0.9327]d ) — 0.3536|D9) — 0.0339|P3) — 0.0619|P4)] ®
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. Para describir el estado [undamental del helio construimos la siguiente [uncion de

onda de CI:

S =0,Ms=0), (535)

donde
191) = |15%) = |15, 815)
|
Iq)'l) = IlS, 2*) = E “‘/Sls, ‘/’25) + I‘/’2s;‘/’ls)] ’

] (5.36)
|®3) = |1s,3s) = 7 (115, P35) + 350 H15)] &

|
|P4) = [2p,2p) = 'ﬁ [|¢2p0v ¢2p0) - |¢2pl,¢2p—l) - |¢’2p—ly¢2pl)] )

y |S = 0,Ms = 0) corresponde al estado de spin. En la representacion @ cada vector
de la base se expresa como: (71, 72|bnins Purtrn') = Pnim (F1) it (T2), siendo este ¢l
producto de orbitales de una particula que hemos considerado en la seccion anterior.
La parte radial de ¢,,,,(7), denotada como R, (r), puede escribirse en términos de

los orbitales de Slater S,;(Z|r), donde Z es el coeficiente exponencial o carga efectiva,

como:
I1s(r) =515(2.153]r) ,

Ros(r) =0.3992515(2.153|r) + 1.331515(1.034|r) — 2.305594(1.424|r) ,

(a4 ]
(%)
-]
~—

R3s(r) =0.427555(2.153|r) + 1.312514(1.034|r) — 2.272594(1.424]|r) (5.
+ 1.99155(0.4738[1) — 6.89652(0.6312|r) + 6.29553,(0.9154|r) ,

Rop(r) =52p(2.451]|r) .

La presente funcidn de onda de CI tiene una estructura similar a la usada por Iritsch

y Lin'}, pero con la diferencia de que las cargas electivas de los orbitales de Slater en

la ecuacién (5.37), sc optimizaron minimizando la energia por medio del programa

ATMOLCI™. La energia de esta funcién de onda Cl es -2.873, siendo levemente mejor

que la energia de la funcién de HE (-2.862). En ¢l modelo considerado, debemos ser
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economicamente precisos para describir los estados electronicos inicial y final, debido
a que el numero de clementos Az'l;z)i que deben calcularse es proporcional al nimero
de orbitales de Slater contenidos cn la funcién de onda, y cada uno de estos elementos
involucra una integral tridimensional.

La scccion elicaz total para la reaccion (5.34) es mostrada en la Figura 17, junto

con los experimentos de McDaniel y colab. "8 DuBois’, y Castro Faria y colab. 8.

Como cstado intermedio consideramos solo ¢l estado fundamental alrededor de cada

centro. La concordancia con los datos cxperimentales es muy buena.

b- El uso de funciones de onda de HF

En csta seccidn, usamos la funcion de onda 5-z de HIF Clementi-Roetti 4! para
describir el estado [undamental del helio. Consideramos como estado intermedio sélo
el formado por estados s alrededor de cada centro, y encontramos que )% = 0.982,
indicando que la relajacién a estados intermedios superiores (nr,np > 2) representa
menos que el 4 % para cada centro. Para la reaccion (5.34) la dilerencia entre los
resultados obtenidos usando funciones de onda de LIEF y de CI, es menor que la incerteza
numerica del 3 %. Por lo tanto, teniendo en cuenta las limitaciones de la funcion
de onda de Cl empleada, la correlacion en el estado [undamental (llamada también
correlacion estatica) parece no ser relevante, al menos para ¢l presente caso. Notemnos
que en este formalismo, también se incluye la repulsion electronica como un primer
orden perturbativo durante la colision (lo cual se denomina correlacion dinamica).
Como consecuencia de este resultado, usamos funciones de onda de HIE para evaluar las
siguientes reacciones, las cuales involucran procesos de captura al estado fundamental
y a estados simplemente excitados. Sin embargo, para el cdlculo de captura a estados
doblemente excitados ¢s necesario emplear funciones de onda de Cl muy precisas, ya

que la correlacién cstitica desempena en estos casos un papel importante.
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.En la Tabla se comparan nuestros resultados con los de Crothers y McCarroll%8
(columna C-Mc), calculados con la funcién de onda electronica de Pluvinage, la cual
incluye la correlacion. La similitud de los valores es una nueva indicacion de que el
uso de orbitales de I1I' es apropiado, atin cuando ambos métodos tedricos son difer-
entes. También sc presentan los resultados de Gayet y colab. %1, calculados con la
aproximacion CDW en el IEM sin (coluimna IEM-CDW (i) ) y con relajacion (columna

IEM-CDW (ii) ), y usando el mismo estado ligado de .

Es interesante también comparar nuestros calculos con los del 1IEM evaluado em-
l d l 4 4 l Irte e l,l ey \ 1 PP M l.' . l). .. ‘” ..l.
pleando el mismo mdétodo tedrico, es decir, la aproximacion impulsiva. Para cllo calcu-
lamos las amplitudes de trausicion correspondientes al sistema de un electron utilizando
la aproximacién impulsiva, y procedimos como en el caso (i) of Gayet y colab. 94,
Los valores, mostrados en la Tabla (columna 1EM-1A), son muy similares a los del
) b y

IEM-CDW(i)%. Las dilerencias entre los resultados del 1EM y los del modelo de dos

electrones que hiemos considerado cstan basadas en la presencia del término 1/ry9 (cor-

relacion dinamica), y no en ¢l uso de claboradas funciones de onda clectronicas tales
comno las de CI (correlacion estatica).

El limite de alta energia de la seccion elicaz total fue obtenido numéricamente en el
rango de velocidades 10-15 como v=2Y, en concordancia con ¢l resultado de McGuirc®!.
Esto puede ser una indicacion de que el proceso de shakeover analizado por McGuire,
esta incluido en nuestro modelo a través de los términos /1(;,),' A£:3+ y A(fl;);_ A(,fiH. De-
beriamos notar que usando el 1M, y despreciando los térininos de doble dispersion
(aquellos que conducen a v~ ! en simple captura), la scccién eficaz tiende como®!:73

Z,l.OZ}va_22. Nosotros no estamos scguros 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 Colision simétrica no resonante

En esta seccion estamos interesados en el siguiente proceso de doble captura:
et 4 I'le(ls2) — lle(1s2, 1525, 1s2p) + llet . (5.38)

para una encrgia de impacto igual a 180 KeV | para la cual hay datos experimen-
tales. Nuevamente, representamos el estado ligado inicial con la funcién de onda 5-z
HF de Clementi-Roettill, y los estados finales se describicron con funciones de onda
82

variacionales

Obtuvimos secciones eficaces totales, cuyos valores estado a estado, fucron 5.7,

1.8 y 0.97 x10~7em?, para las transiciones 152 — 152, 152 — 1s2s y 1s2 o 1s2p,
respectivamente. Lucgo, la seccién eficaz total obtenida fue 8.5 x10~7em?, concor-

dando razonablemente bien con el valor experimental®3, que estd alrededor de 6.20

x 10~ 17 em2.

Para este caso estudiamos también la influencia de los estados intermedios. Para la
doble captura 1s2 — 1s2s encontramos que la principal contribucion proviene de los cs-
tados intermedios (ny = ls,np = 2s) y (ny = ls,np = ls), siendo sus respectivas con-
tribuciones individuales 84 ignales a 4.5 y 4.6 x 10~ 18cm?. Se observé que las contribu-
ciones de otros estados intermedios tales como (ny = 2s,np = 1s) y (ny = 28, np = 2s)
son comparativamente pequeiias. Para la transicion 1s2 — 1s2p analizamos la influen-
cia de cinco estados intermedios, incluyendo la capa n = | alrededor del blanco y las
capas n = 1,2 alrededor del proyectil. De manera similar a las transiciones aunteriores,
hallamos que los estados (ny = ls,np = 2p) y (ny = ls,np = 1s) son los dominantes,
y que las contribuciones de los otros estados intermedios son pequenas. Por lo tanto,
para el presente sistema concluimos que los estados intermedios mas relevantes son
los que corresponden al estado final, y que los otros estados, como se ha hecho en la

subseccidn previa, se pueden descartar.
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5.3.3 Colisiones asimnélricas

En la Iigura 18 mostramos la doble captura por iones multicargados sobre helio:
X2t 4 He(1s2) — X(Z=D+(162) 4 [let | (5.39)

y comparamos los resultados con los datos disponibles®86. Para ¢l estado clectrénico
inicial usamos la funcién de onda 5-z lIF de Clementi-Roetti?!, mientras que para
el estado final empleamos la funcién 3-z de I de la serie iso-clectrénica al 1le(1S)
(Ref. 41). En gencral, nuestra teoria reproduce los experimentos. Para la colision de
B3, la coneordancia con los datos es mejor que la esperada si tenemos en cuenta que
no hemos considerado la captura a cstados excitados, la cual deberia incrementar la

seccion eficaz. Por otra parte, este incremento deberfa mejorar los resultados de List.

5.4 Secciones eficaces diferenciales

La scccion eficaz diferencial es simplemente:

2

do'? K .
il LY | /dﬁp’” Nip(p) P (5.40)

At (2r)?

donde A es el parametro coulombiano de la interaccion internuclear. ISn principio, de
acucrdo a lo expuesto en la seccion 1.5, A deberia ser ZpZp [v; sin embargo, para scr
consistente con la aproximacion electuada (ver ecuacion (5.25)), adicionamos la fase
asintdtica correspondiente al electron pasivo, dando A = (Zgy — 1)7p /v, La scccion
eficaz diferencial para el caso simétrico SHett +1 IIe(1s2) se grafica en la Figura 19,

considerando la captura a los estados 1s2, 1s2s y 1s2p para una cuergia de impacto
87

de 60 KeV /amu . La teoria no solo concuerda con los experimentos®’, sino también

con los calculos del método de trayectoria clasica de Montecarlo®3.

El caso que tratamos corresponde a un sistema simétrico, 7y = Zp = 2; por lo

tanto, el parametro coulombiano en el canal inicial coincide con el del canal final, esto
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es, (Zr — 1)Zp[v = Z3(Zp — 1)/v = 2/v. Bsie hecho nos permite construir un valor

comun de A. Sin embargo, en un caso asimétrico no es evidente el uso de un tnico

parametro, y el problema deberia resolverse manteniendo el factor de fase del electrén

pasivo dado por la ecuacion (5.25) a lo largo de todo el célculo.

5.5 Conclusiones

La doble captura sc ha estudiado como un segnndo orden en el formalismo de onda

distorsionada. Este segundo orden representa el proceso doble como dos transiciones

consccutivas de simple captura, involucrando la relajacion y la cascada intermedia, y se

calculé utilizando la aproximacion nnpulsiva. En este modelo, y para la doble captura

152

— 152, encontramos que no hay diferencias apreciables entre ¢l uso de funciones

de onda de Cl y de lIF, para representar los estados clectronicos inicial y final.

-

-

Se podrian hacer algunas mejoras:
La inclusion de la distorsion de la cargas coulombianas en los estados intermedios,
por ejemplo, recmplazando las [unciones de onda de Born usadas por funciones de

onda cikonales.

La conservacion de la distorsion total del electrén pasivo durante la colision, lo que
. . ., 1,2)%

implica dar una expresion exacta para los factores C; ﬂ) . Desalortunadainente,
¥

esto involucra un calculo mucho mas pesado que el presente.

La evaluacion de la parte principal despreciada en nuestro modelo (ver la ecuacion

(5.8) ). Esta tarca es prohibitiva para nuestro actual sistema de céomputo.

Con este formalismo podemos también evaluar la captura a estados doblemente

excitados, pero en estos casos se¢ debe poner especial atencion en la descripcion del

estado final. También es posible extender la teoria a otros procesos dobles, tales como

captura y excitacion, captura e ionizacion, doble ionizacion, ectc.



APENDICE A

En el sistema de unidades atomicas vale:
h=me=e=1, (A1)
siendo N la constante de Plank, y me y ¢, la masa y la carga del clectron, respectiva-
mente. La equivalencia de las restantes unidades esta dada por:
longitud: @, = h2/mec =0.5291771 1078 ¢,
tiempo: {, = 713/711.062 =0.2418882 10716 5 |
velocidad:  vg = ¢2/h = 2187691 108 cm/s |
energia: Iy = 02/a0 = 272116 ¢V ,

seccion eficaz: a2 = 2.800284 10717 cm? .
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APENDICE B

Para un sistema dc tres particulas, las relaciones entre las coordenadas mostradas

en la Figura 1 estan dadas por:

My - (Mp+Mp+1) .

l—é:: I{’_ P !

LD T My )M 4 D) (1.1)
o My |
rr = 12p+ -

(Mp+1) 7

y las masas reducidas v¢ y jic asociadas con las coordenadas I y 7°¢, con c=rp, s¢

definen como:

My DM, (M + )My
r— (Al—l-{-/‘ll)'l'l) ’ P (MT+MI’+1) ’ (B2)
Me C=T11 |
lc = ———— , =T,P .
ke (Mc+ )

Estas expresiones son validas cualesquiera scan los valores de las masas nucleares
A/[T,M’)-

Los vectores momentos transferidos se definen a través de la relacion:

Kiltr = K Bp = —Wpiy — Wpep (B.3)
siendo:
WT — I?I _ ILTII:I , WP = 1?1 _ I[pl?f . (B'4)

En el limite de grandes masas, usando la conservacion de la energia, estos vectores se

expresan coino:

A S L Clal] P Wp = —i4 [0 = liz9)] 5 (1B.5)
2 v 2 v

donde ¢; ¢ son las encrgias de ligadura inicial y final, y el eje z [uc elegido en la direccion
1

y sentido de la velocidad v. El vector 7 es el inomento transversal, dado por:

i1 = Nysind (cosp,sing,0) . (13.6)
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APENDICE C

Las férmulas de transformacion para los sistcinas coordenados son (ver Figura 15):

= MT g (A4F+A/Ip+2) — (MT+MP+2) -
Ry = —————Rp — Tpy — Tp2,
(M7 + 2) (Mg +2)(Mp + 1) (Mr +2)(Mp + 2)
- g A’Ip - l - :
e = 1tp + rpy — Tpa (C.1)

(Mp +1) (Mp +2)
Mr My L [+ My 4 1)(Mp + 1))

gy = —— R — " s
T Mr A1) T (Mr A D(Mp 4 1) T (Mp D (M 2)
y
- My o Mp(My+ Mp+2) . (Mg + Mp +2) .
R=—"—ip~ 5P + ACE
(Mr +1) (Mr + 1)(Mp + 1) (Mr + 1)(Mp + 1)(Mp + 2)
- Mp 1
ey = R My — s C.2
TT1 P+(A4P+l)7ll (MP_*_Q)HM (C.2)
|
~

rpy+ Tpa,

T =
P2

(Mp + 1)

mientiras que otras relaciones pucden obtenerse facilmente a partir de estas, siendo

validas para cualquicr valor de las masas nucleares My, Mp.

Los vectores moinentos transferidos se definen como:

Kifty = Kp- it = =Upy iy = Upyipy = Upyps (C.3)
1;’"'[-{. - 1?]‘1-{',) = —1-3'1-1'7_"1-1 - 1-)'[)1‘7—"’” — 131)2‘7_",)2 . (C4)

Para nicleos pesados, usando la conservacion de la energia, estos vectores se expresan

como:
- - v € — ¢ ~ — - v €; —C —~ — ~ -
Ury =1+ I:E + (—UL)‘]Z ) Upy = =1 — ['; -+ (_U_n)] z, Up, = vz, (C.5)

-

— v - v (en—¢)|A ~ v o v (en—¢)| A -
PT1=U—7211+[—+M]2, Ppy =—7)+7In+[§—(“——j—)]2, Ppy =0, (C.6)

[\
<
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donde €; 5, son las energias de ligadura de dos electrones inicial, final e intermedia, el
eje z fue elegido en la direccion y sentido de la velocidad @, y 7 y 75, son los momentos

transversales, dados por:

= Kgsinf (cosp,singp,0) , in = In sin Oy (cos @n,sinpn,0) . (C.7)

\
. . S cvean
Jeoret MicActiA M.S Gravislle
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DESCRIPCION DE LAS FIGURAS

Fig. 1.
Fig. 2.

Fig. 3.

Fig. 4.

Fig. 5.
Fig. 6.
Fig. 7.

Sistemas de coordenadas para el modelo unidimensional de colisién.
Probabilidades de captura para el caso unidimensional simétrico con: Vo =
Vpo = 7r2/16, y ar = ap = 1, en funcion de la velocidad del proyectil, en unidades
atomicas.

Teorias: como se indica en el capitulo 2;

@: resultados exactos de Mittleman y Quong, Rel. 14.

Probabilidades de captura para el caso unidimensional simétrico con: Vyq =
Vpo = 2, y ap = ap = 1, en funcién de la velocidad del proyectil, en unidades
alomicas.

Teorias: como se indica en el capitulo 2;

@: rcsultados exactos obtenidos en el Centro Atdmico Bariloche, Ref. 20.
Probabilidades de captura para cl caso unidimensional asimétrico con: Vpy = 2,y
ar = ap = 1, en funcion de la prolundidad V4 del pozo blanco, para la velocidad
v = 2, en unidades atomicas. Teorias y resultados exaclos como en la Figura 3.
Similar a la Figura 4 para la velocidad v = 5.

Coordenadas relativas para el sistema con tres particulas.
Secciones eficaces totales para la captura electronica desde la capa K del argon
por impacto de protones, cu funcion de la energia del proyectil.

Teorias:

linea sdlida, version prior de la aproximacion El para la captura a los

estados 1s,2s, y 2p;

linca de puntos, B1B de Dewangan y colab. (1986), Rel. 30, parafa captura

al estado 1s.

Datos experimentales para captura a todos los estados:
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O, Macdonald y colab. (1974), Rel. 93; ®, llorsdal-Pedersen y
colab. (1983), Rel. 92.
Fig. 8. Similar a la Figura. 7 para el sistema protén-nedn.
Datos experimentales: @, Cocke y colab. (1977), Rel. 91; @, Rpdbro
y colab. (1979), Rel. 94.
Fig. 9. Similar a la Figura 7 para el sistema proton-carbono.
Datos experimentales: @, Rpdbro y colab. (1979), Ref. 94.
Fig. 10. Secciones clicaces totales para la captura electronica desde helio por impacto de
protones, en funcion de la energia del proyectil.
Teorias:
linea sohida, version prior de la aproximacion Il para la captura a los
cstados 1s,2s,2p, y 3s, y para captura a todos los cstados (usando42
Ototal = O(n=1) + 1.6160(;,_9));
linea de puntos, B1B de¢ Toshima y colab. (1987), Rel. 43, para captura al
estado Is, y para caplura a todos los estados (usando? g,y = 1.2 T(n=1))-
Datlos experimentales para captura a todos los estados:
®, Barnctt y colalb. (1958), Rel. 96; a, Williams (1967), Rel. 109;
v, Welsh y colab. (1967), Rel. 108; ¥, Toburen y colab. (1968), Ref. 107.
Datos experimentales para captura al estado:
2s : W, llughes y colab. (1971), Rel. 102; &, Dosc (1966), Ref. 98; %,
Ryding y colab. (1966), Ref. 105;
2p: W, Hughes y colab. (1971), Ref. 102; &, Dose (1966), Ref. 98;
3s: 0O, Hughes y colab. (1970), Rel. 101; O , Edwards y colab. (1970),
Ref. 99; @, Conrads y colab. (1973), Rel. 97; Q, lord y colab.

(1972), Ref. 100.
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Los experimentos graficados en esta figura se normalizaron, cuando fue

neccsario, como en ¢l trabajo de Belki¢ y colab. (1979), Rel. 3.

Fig. 11. Paramectro de alincamiento (Ayg), velocidad del perihelio ({(LxA):) , y compo-

nente z del momento dipolar ((13)2), definidos por la ecuacion (3.18), para la

captura electronica por protones desde liclio, en funcién de la energia de impacto.

Teorias:

linea sdlida, version prior de la aproximacion El;

linea de puntos, Jain y colab. (1987), Ref. 44;

linca quebrada con puntos, aproximacion CDW con PCI de Hippler y colab.

(1986), Rel. 45, para Ay, y de DeSerio y colab.  (1988), Rel. 46, para

-

(LxA):) y (D)z;
linea quebrada, aproximacion CDW sin PCI de llippler y colab. (1986),
Rel. 45.
Datos experimentales:
O, lippler y colab. (1986), Rel. 45; @®, DcScrio y colab.  (1988),

Ref. 46.

Fig. 12. Sccciones clicaces Lotales para la captura electronica desde hidrogeno por impacto

de protones, en funcién de la cnergia del proyectil.

2s :

Teortas:
lincas solida y quebrada, versiones prior y post de la aproximacion El,
respectivamente, para la caplura a los estados 1s,2s,2p, y 3s;
linca de puntos, B11B de Belkié¢ y colab. (1987), Rel. 50, para la captura a
los estados 1s,2s,2p, y 3s.
Datos experimentales para captura al estado:

® , Ryding y colab. (1966), Ref. 105; A , Morgan y colab. (1973),

Rel. 103; O, Morgan y colab. (1980), Rel. 104;
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2p : O, Andreev y colab. (1967), Refl. 95; &, Morgan y colab. (1973),
Ref. 103; 4, Stebbings y colab. (1965), Rel. 106;
3s ¢ 0, llughes y colab. (1970), Ref. 101; m, IFord y colab. (1972),
Ref. 100.
Los experimentos graficados en esta ligura se normalizaron, cuando [ue
necesario, como cn ¢l trabajo de Belki¢ y colab. (1979), Ref. 3.

Fig. 13 Seccciones cficaces diferenciales do/dSd para la colision HY + 11(ls) — H(ls +
2s + 2p) + /I, en [uncién del angulo de dispersién en el sistema de laboratorio,
para energias de impacto de 2.8 y 5 MeV.

Linea sélida, la aproximacion El;
@. los cxperimentos de Vogl y colah. | Rel. 51.

Fig. 14. Parametro dec alincamiento (Aggy), velocidad del perihelio ((Ex /T)z) , Y compo-
nente z del momento dipolar ((D);), definidos por la ccuacion (3.18), para la
captura clectrénica por protones desde hidrogeno, en [uncion de la energia de
impacto.

Teorias:
lincas solida y quebrada, versiones prior y post de la aproximacion Ll,
respectivamentce;
linca de puntos, Jain y colab. (1988), Rel. 54;
O , Shakeshaft (1973), Ref. 55.

Fig. 15. Coordenadas reclativas para el sistema con cuatro particulas.

Fig. 16. Representacion esquematica del proceso de doble captura desde ¢l estado funda-
mental.

(a) Los dos clectrones estan en el estado inicial.
(b) El electrén activo (ey) es capturado al estado ¢y, (de energia 7% /(2n%)

), ¥y el electrén pasivo (e]) se relaja al estado ¢y, (de energia —Z,',z./(‘Zn:ﬁ)).
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(c) Los papeles de los clectrones se intercambian; el electron activo (ej) es
capturado, mientras que el clectron ¢g sc relaja al estado final.

Fig. 17. Secciones clicaces totales para la doble captura eclectrénica 152 — 1s? en la
colisién Het+ —1lle, en funcién de la energia de impacto. Los datos experimentales
involucran captura a todos los estados.

Teortias:

linea solida, scgundo orden en la aproximacion impulsiva, como se indica
en la seccion 4.3.1-a , usando una funcion de onda de CI;

linca de puntos, resultados obtenidos con el método de canales acoplados,
usando una expansion en orbitales de Gauss, de Gramlich y colab. (1989),
Ref. 72.

Datos experimentales:

O, McDanicl y colab.  (1977), Rel. 78; O, Dubois (1987), Rel. 79; @,
Castro Faria y colab. (1988), Ref. 80.

Fig. 18. Secciones eficaces totales para la doble captura clectrénica 1s? — 1s2, en las
colisiones de Li3t y B+ sobre helio, en funcién de la velocidad del ién incidente
normalizada a Zp, cn unidades alomicas. Los datos experimentales involucran
caplura a todos los estados.

Linea solida, scgundo orden cn la aproximacion impulsiva, como se indica
en la scccion 4.3.3.

Datos expcrimentales:

W, Shah y Gilbody (1985), Ref. 85; O, Hippler y colab. (1987), Ref. 86.

Fig. 19. Sccciones clicaces diferenciales para la doble captura clectrénica en la colision
lett 41 llo(ls‘z), imvolucrando la captura a los estados 152, 1s52s, y 1s2p, para

una energia dec impacto de 60 KeV famu , en funcién del angulo de dispersion
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. medido en ol sistema de laboratorio. Los datos experimentales involucran captura
a todos los estados.
Lincas quebrada y sélida, captura 152 — 1s? y caplura total, respectiva-
mente, calculadas con el segundo orden de la aproximacion impulsiva;
linea de puntos, calculos con el método de trayectoria clasica de Montecarlo
de Reinhold y colab. (1990), Ref. 83;

O, experimentos de Irby y colab. (1990), Ref. 87.



DESCRIPCION DE LA TABLA

Secciones eficaces totales (en ¢cm?) para la doble captura electrénica 1s? — 152
cn la colision llett — lle. E es la energia de impacto del proyectil (en KeV ).
Experimentos, de McDaniel y colab. 8 involucrando captura a todos los estados;
IEM-CDW, resultados del modelo de electron independiente con la aproximacion CDW,
como [ucron reportados por Gayel y colab. 94, sin (1), y con (ii) relajacion;
IEM-IA, resultados del modelo de clectron independiente con la aproximacion im-
pulsiva (ver seccion 4.3.1-b).
C-Mc, los mejores calculos de Crothers y McCarrollGB, usando la funcién de onda
clectronica de Pluvinage en la aproximacion CDW;
a}?, el secgundo orden de la aproximaciéon impulsiva, como se calcula en la seccion
4.3.1-b usando la funcion de onda de HIEF. Empleando la funcion de onda

de CI obtenemos el mismo resultado, considerando las dos primeras cifras

significativas.
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91
TABLA
E(KeV) Experimentos IEM-CDW [EM-1A C-Mc o(ﬁ’

500 5.1x1018 16.x10~18(3) 13.x10~18 5.8x10~18 5.0x10718
13.x10~18(z)

750 9.5%10~19 18.x10~19(4) 18.x10~19 7.4%x10~19 7.6x10~19
11.x10~19(27)

1000 2.6x10~19 3.1x10~ 1) 3.4x10~19 1.5%10~19 1.6x10~19
1.7 10~ 19(:1)

1400 3.6x10~20 3.4x10720() 3.7.x10~2%0 2.1x10~20 1.9%10~20

1.7x10~20(ii)
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