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En el presente trabajo se estudia el proceso de captura y excitacion simultaneas en colisiones O +H 2
Se aplica un modelo de eventos independientes para describir el proceso de dos electrones activos. Se
supone que en primer lugar se produce la captura electronica desde el blanco H, y posteriormente el

proyectil (desnudo) excita al ion molecular residual Hz+ . El proceso de captura se modeliza con una
aproximacion de centros independientes y se utiliza el modelo Continuum Distorted Wave-Eikonal Final
State para el calculo de las amplitudes atdmicas. La probabilidad de excitacion del H; se evalua
utilizando la primera aproximacion de Born. La probabilidad del proceso de dos electrones se expresa
entonces, como el producto de la probabilidad de captura desde /7, y la correspondiente probabilidad de
excitacion del H, . Se calculan secciones eficaces diferenciales en funcién de la orientacion molecular y se
comparan con los datos experimentales disponibles.

In the present work the simultaneous capture and excitation process in O¥ + H, collisions is studied.
An independent event model is used to describe the two active electron process. It is supposed that in a
first step one electron is captured from the [, target and then the (bare) projectile excites the residual
molecular H. ; . The capture process is described within an independent center approximation using the
Continuum Distorted Wave-Eikonal Final State approximation for the calculation of the atomic
amplitudes. The probability of excitation of the H 2+ is computed employing the first Born approximation.
Then, the probability of the two electron process is written as the product of the capture probability from
H, and the corresponding probability of excitation of the /. 2+ . Differential cross sections as a function of

the molecular orientation are calculated and compared with the available experimental data.

Introducciéon

Lascolisiones ion-molécula han sido estudiadas
por numerosos autores y en particular se ha
analizado la dependencia de las secciones
eficaces simple diferenciales (SED) con la
orientacion  molecular'”.  Existen  datos
experimentales de SED correspondientes al
proceso de captura electronica simple en
coincidencia con la disociacion del ion
molecular residual en  colisiones O + H,
para energias de impacto desde 2 a 16 MeV®®,

Wang et al'® propusieron un modelo de eventos
independientes para estudiar el proceso de
captura y excitacion simultdneas en colisiones
con H,. Ambos subprocesos fueron evaluados
en primera aproximacion de Born (OBK). Los
calculos, realizados para impacto de protones a
altas energias de colision, indicarian que la
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dependencia angular de las SED esta gobernada
principalmente por el proceso de captura
electronica simple independientemente del
estado final del blanco residual.

En lo que respecta a secciones eficaces totales
de captura, la aproximacion de Born
sobreestima los valores experimentales para la
reaccion O + H, en un orden de magnitud®.
Por lo tanto es de utilidad el empleo de un
nuevo modelo para la descripcion de tal
proceso.

Dado que se trata de colisiones en las que
interviene un proyectil multicargado, el modelo
Continuum Distorted Wave-Eikonal Final
State'! (CDW-EFS) es adecuado para ser usado
en la descripcion de tal sistema. Recientemente
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Busnengo et al'? calcularon secciones eficaces

totales de captura simple para el sistema
mencionado encontrando un buen acuerdo con

las correspondientes mediciones 3.

El presente trabajo tiene por objeto comparar la
dependencia angular de las SED de captura
calculadas con las aproximaciones CDOW-EFS y
OBK. También se estudia la influencia de
considerar el proceso de excitacién del ion
molecular residual A, a un estado disociativo.

Teoria

En este trabajo estudiamos el siguiente proceso
de captura y excitacion simultineas en
colisiones con blancos de H,

P+ Hy('Z5) » P D my+ Hy (f) (1)
donde P?** indica al proyectil de carga Zp,nes
el numero cuantico principal del electron
capturado y H,(f) indica el estado final
excitado del ion molecular Hj .

Suponemos que €l proyectil interactua con cada
uno de . los electrones del blanco en forma
independiente. Extendiendo el modelo de
eventos independientes, previamente
desarrollado para el caso de blancos atomicos

dielectronicos'4, la probabilidad PCEdel proceso
de captura y excitacion puede escribirse como

P (b) = P (b)Pf*(b) 2
donde b representa el parametro de impacto
referido al punto medio del eje internuclear p.
Ademas, P€(b) es la probabilidad del proceso
de captura simple

P%* + Hy('E;) - PV (n) + H; (1s6,) (3)
y Pf*(b) es la probabilidad correspondiente al
proceso de excitacidn electronica del ion
residual H;

P%* + Hy(1s0,) > P% D (m)+ Hi (f)  (4)
Es decir, hemos supuesto que el proyectil
captura primero un electréon del blanco H, y
posteriormente el proyectil (desnudo) excita al
blanco residual H, desde su estado
fundamental 1so, a un estado final disociativo
f

Célculo de PC (b):
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Para describir el proceso (3) utilizamos una
aproximacion a dos centros, suponiendo que el
electron fue capturado desde el centro 1 6 desde
el centro 2 en forma independiente. La amplitud
de captura se evalia entonces como

1
afy(b) = >[af (b) + af (b)] (5)
donde af (b) ya5 (b) indican las amplitudes de

captura desde el centro 1y 2 respectivamente.

Introduciendo los parametros de impacto by y b,
referidos a los centros 1 y 2 respectivamente
queda

a0~ 2] o - o ) + o122 S )|

2
(6)
donde el factor de fase introduce un término de
interferencia de la forma

v AE
a,p, = (5 - T) P Cos 0p (7)

siendo v es la velocidad inicial del proyectil y
g, el angulo polar de orientacion del eje
molecular p (el eje z estd dado por la direccion

de v). Ademas, en la ecuacion (7)
2

AE=-2—an+ Egs — En, (&
con & ( £H2+) la energia de la molécula H,

(H7) en el estado fundamental.

Finalmente, la probabilidad PC se obtiene a
partir de a$,

PE(b)=|af,b)| ©)
Como en el presente trabajo nos interesamos en
el proceso de captura por un proyectil altamente
cargado, las amplitudes atomicas a° ya5 seran

calculadas en la aproximacion Continuum
Distorted Wave-Eikonal Final State'! (CDW-
EFS).

Calculo de PE*(b):

Consideremos la excitacion del blanco H;
desde su estado fundamental a los tres primeros
estados excitados

H;(2po,)
P%* + Hy(1s6,) > P* +{ H3 (250,)

H;(2pn,)
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Para evaluar la amplitud de transicién aj;(b)

correspondiente a este proceso empleamos el
calculo en primer orden de Born desarrollado
por Wang et al'®. La aproximacion consiste en
expresar las funciones de onda inicial @, y final

®, del H;y como combinacion lineal de
orbitales atémicos, ¢, y @, centrados en cada
uno de los centros de la molécula

@, = N[ 4,(x;) + (D)% 4,(x,)] (10)

®, = N/[¢;(x)+ (=D g, (x;)] (11)
donde x; y x, representan la coordenada
electronica respecto a los nucleos 1 y 2 del

blancoH;  respectivamente. Ademés, g,
designa el estado gerade o ungerade de @, , y
Njs es la constante de normalizacién
correspondiente.

Para el estado fundamental lso, se tiene que
=|1s) y g, = 0. Para los posibles estados
finales ¢, =|1s), g= 1 para 2po,; ¢, =|2s),
g~ 0 para 250, y 4, =|2p,,), g = O para
2pr, 4
En primera aproximaci()n de Born, la amplitud
de transicion a%%, en el método de parametro de
impacto, resulta

aZ(b)=-Z,N,N, [exp(-—_i Afvp

)al(bl) +

+(-DE¥"& exp(i-Afpz )az(b2)+
v

H=DFapb)+ (<)% ay ()] (12)
donde a;(b;) puede interpretarse como una

amplitud de  excitaciébn  atomica vy
a;;(b)ya,,(b) indican términos de dos centros.
Estos tltimos se cancelan para la excitacion al
estado 2po,. Para el caso de excitacion a los
otros dos estados finales, la suma de los
términos de dos centros es evaluada en forma
aproximada por una amplitud atomica asociada
a un centro efectivo en el punto medio del eje
molecular'®. Ademas, en la ecuacién (12),
AFE indica la diferencia de energia entre los
estados final e inicial del ;.
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Finalmente, la probabilidad de excitacién del
blanco Hj desde el estado fundamental a un
estado final excitado f'se calcula como

2
P7*(b) = afj (b)| (13)

A partir de la probabilidad P (b) se calculan

las secciones eficaces simple diferenciales de
captura (SEDC)

= [dp, [ ab P° 1)

14
dcosH (14

y a partir de la probabilidad P°Z(b) se evaltian
las secciones eficaces diferenciales de captura y
excitaci(’)n simultaneas (SEDCE)

jd¢ jdbPCE(b)

15
dcosH 13

Resultados y discusiones

En esta seccion se presentan SED por impacto
de iones O®" sobre moléculas deH, para
energias de colision de 10 MeV y 16 MeV. Se
comparan las  correspondientes  SEDC,
calculadas dentro de las aproximaciones CDW-
EFS (presente trabajo) y OBK. Los resultados
OBK® corresponden a captura hasta »=19 . Los
calculos tedricos estan normalizados a los
experimentos en 6, = 90°.

También se presentan resultados de SEDCE
utilizando el modelo CDW-EFS para la captura
y OBK para la excitacion. Los resultados se
comparan con datos experimentales existentes
de Cheng et al’. Los céalculos CDW-EFS
corresponden a captura hasta »=5 y hemos
supuesto valida la ley »> para estimar la
contribucion de los estados
excitados!®.

En la figura 1 (E = 10 MeV) puede verse que
los resultados de las SEDC CDW-EFS dan una
mejor descripcion de la dependencia angular
encontrada  experimentalmente  que  los
obtenidos con OBK. En la figura 2 (E =
MeV) se observa que ninguna de las dos
aproximaciones describe adecuadamente los
datos experimentales.

Para 10 MeV, los resultados de las SEDCE no
difieren en un modo significativo respecto de
las SEDC calculadas dentro de la aproximacion
CDW-EFS. Notemos que el modelo de captura

restantes
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y excitacion simultdneas mejora la descripcion
de las SED experimentales.

80 . ' : —
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Figurq 1: Secciones eficaces diferenciales para colision
de 08+sobreH2 a 10 MeV. Secciones eficaces de
captura:— -- —-CDW-EFS§;— - - - — OBK; secciones
eficaces de captura y excitacion simultdneas: -----.
Datos experimentales: ¢ Cheng et al’.
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Figura 2: Idem Figura lpero para energia de colision de
16 MeV.
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Para 16 MeV 1a diferencia observada entre las

‘SEDCE vy las SEDC CDW-EFS =5 importante.

La inclusion del proceso de excitacion en los
calculos de las SED mejora la descripcion de
los valores experimentales.

La diferencia entre los valores minimo y
maximo en las SEDCE es menor que la
diferencia mostrada por los experimentos.

Conclusiones

En el presente trabajo se ha estudiado el proceso
de captura electronica por impacto de iones o8
sobre blancos H, en coincidencia con la

disociacion del ion molecular residual H;. En
particular se han analizado energias de impacto
de 10 y 16 MeV, para las cuales existen datos
experimentales de SED en funcién del angulo
de orientacion molecular.

Se ha encontrado que la influencia del proceso
de excitacion sobre la dependencia angular de
las SED crece al aumentar la energia de
colision. Para E = 10 MeV, los perfiles de las
SEDCE resultan similares a las
correspondientes SEDC CDW-EFS y a la vez
presentan un muy buen acuerdo con los
experimentos. Es decir, la dependencia angular
de las SED esta dada principalmente por la
captura. Para E = 16 MeV, las SEDCE no
reproducen los resultados experimentales como
en el caso anterior. Sin embargo, la inclusion de
la descripcion del proceso de excitacion mejora
notablemente los resultados encontrados con las
SEDC CDW-EFS.
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