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Seestudialacapturaelectrénica simple por impacto iones desnudos sobre blancos moleculares aenergias deimpacto
altas utilizando una aproximacién a dos centros efectivos. Se calculan secciones eficaces simple diferenciales (en
funcién del angulo formado por el eje molecular y el vector velocidad inicial deimpacto) y secciones eficaces totales
para el proceso He**+H.. Se analizan los patrones de interferencia para captura al estado nf (n=1,2;1=0,1) del He".
A los efectos de estudiar la dependencia de estas reacciones con la carga del proyectil, los resultados obtenidos se

comparan con los correspondientes a la colisién H*+ H,.

I. INTRODUCCION

Mediciones recientes, realizadas por Cheng y cola-
boradores', de captura electrénica simple por impacto
de iones 0% sobre blancos de hidrégeno molecular en
coincidenciacon ladeterminaciéndelaorientacion del
eje molecular motivan el estudio de procesos de cap-
turaelectrénicaen colisiones ion-molécula. Siguiendo
el trabajo de Tuan y Gerjuoy?, este tipo de reacciones
ha sido estudiado teéricamente por diferentes auto-
res®>. Wang y Mcguire’, trabajando en una aproxima-
cién a dos centros efectivos y utilizando un modelo
Oppenheimer-Brinkman-Kramers (OBK) reproduje-
ron los patrones de interferencia experimentales, aun-
que sus valores tedricos difieren en un orden de
magnitud de los correspondientes datos experimenta-
les.

En el presente trabajo utilizamos una aproxima-
cién a dos centros efectivos (cada centro asociado a
cada uno de los nicleos de la molécula) y empleamos
la primera aproximacién de Born con correctas condi-
ciones de contorno (B1)°, en el lugar del modelo OBK,
para decribir las colisiones con blancos moleculares.
Es decir, extendemos el modelo B1, previamente
utilizado para blancos atémicos, al caso de blancos
moleculares. En particular calculamos secciones efi-
caces simple diferenciales (en funcién de la orienta-
cién del eje molecular) para captura al estado nl del
proyectil en colisiones He**+H,, siendo éstos los pri-
meros cilculos existentes para captura a estados exci-
tados del proyectil desde un blanco de hidrégeno
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molecular. Se evaldan ademds, secciones eficaces
totales para dicho sistema.

II. TEORIA

Consideremos la captura electrénica simple por
impacto de un ion desnudo con carga Z sobre un
blanco molecular dielectrénico. Siguiendo el trabajo
de Wang y colaboradores® describimos el blanco
molecular como un sistema de dos centros efectivos,
cada uno de ellos asociado a cada uno de los nticleos
delamolécula. Supondremos que el vector internuclear
p de la molécula permanece constante durante el
proceso de colisién dado que trabajamos a altas velo-
cidades de impacto. Recientemente Corchs y colabo-
rad~r=s” demostraron que, dentro de la formulacién de
parainctro de impacto, las interacciones entre el pro-
yectil y los nicleos del blanco molecular pueden ser
excluidas del tratamiento.

Representemos la funcién de onda inicial no
distorsionada en el estado fundamental como combi-
nacién lineal de productos de orbitales electrénicos de
un centro

@, =N, [0 (D0 () +¢! (2)9” (1) |expliK, R,]
(D
donde (p’ Iy (plj (2) (con j=1,2) son los orbitales

iniciales correspondientes a los electrones 1y 2 en el
centro efectivo j y N, es el factor de normalizacién
molecular. Ademds K, es el momento inicial total (en
el sistemade laboratorio) y R, el vector posicién inicial
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del proyectil respecto al centro de masa del blanco.
Suponemos que el electrén 1 es capturado y.sola-

mente ‘introducimos distorsiones correspondientes a

dichoelectrén. Luego, la funciénde ondadistorsionada

inicial se elige como : .

&= Ny[o' o’ )L} +9' 2)¢? <1>L2]exp[lK R]

()

donde L! es el factor de distorsién inicial asociado al -

centro j.
Sio 7 denota la funcién de onda estacionaria no

perturbada del electrén ligado al proyectil, escribimos
1a funcién de onda distorsionada final

=g, N:[x, (2)+12(2)]exp[zK R, L, (3)

Enec. (3) N[1,(2) £ 1,(2)] representa el estado

molecular final del electrén 2, con T,(2) el orbital
correspondiente al-electrén 2 y centro j. Los signos'+
y - corresponden a los estados gerade y ungerade del

ion molecular residual y N es el correspondiente
factor de normalizacién. Ademas, K, es el momento
final total, R, el vector posicion final del proyectil
respeéto al centro de masa del blanco y Lj representa
el factor de distorsion final couespondlente alelectrén
lycentro; o T
La 'amplltud de transicién Y;,M * dentro del presente
formalismo de onda distorsionada estd dada por

7},’-"_‘_ =< sf ]H E]e > 4)

“ Y}

donde H y E representan el Hamn]tomano y eno‘ ﬂ:‘g
total del sistema.

A fin de obtener una aproximacién a dos centros
efectivos como la obtenidapor Wangy colaboradores3

despreciaremos, en el cdlculo de TM = aquellos terlg)

nos que contengan la influencia de un centro molecular
sobre otro y asumiremos® que el electrén 2 no influen-
cia el proceso de captura del electrén 1. Luego,. .

2
IfM'_i = NiiNMz Niﬁz}i

< (pfexp[iK R, ]L’f 'W,j ‘(p;.’ (Dexp[iK; R, ]|} >

donde W/ esla perturbacién correspondiente al factor
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de distorsién utilizado y N* la constante de solapa-
miento entre los estados inicial y final del electrén 2.

Wang y colaboradores? trabajaron en la aproxima-
cién Oppenheimer-Brinkman-Kramers(OBK); es de-
cir eligieron

L=1=1 Wf'=—% 6)

donde s es la coordenada del electrén 1 respecto al
proyectil.

Si queremos considerar correctamente el largo
alcance de los potenciales Coulombianos presentes en
la reaccién, debemos elegir en-la formulacién los
factores de distorsién asociados al primer orden de la
serie de Born con correctas condiciones de contorno
B1)°

: [ [ (% Z] |
L= (R',..)-exp 5 J‘_mdfj ———Ri (7N
L,/ = (R.) =ex | L™, Zl_
T ( /)_exp —; z,-J 4JR_, (8)
; Z Z
i _ _Z=pP P
W/ = —s..+—R' (9)

S0
donde R es el vector posicidn del proyectil respecto al
centro j; Z es la carga nuclear de dicho centroy Z: la
componenle deR enladireccion dadaporla velocidad
inicial de Jmpacto V. : : :

- Laseccién eficaz doble diferencial en funcién de la
orientacién del eje molecular, dada por. el.angulo

s6lido £2,,, se calcula como
Aot - Mp(M,+10) Ky s
==t a0
dQdQ 4m K,

con L el dngulo sdlido subtendido por el proyectil en

cadafinal y M lamasadel proyectil. Laseccion eficaz

diferencial do7y, / dQ,, se obtiene integrando la expre-

sién (10) en el dngulo sélido Q.
1. RESULTADOS

En el presente trabajo se calculan secciones efica-

BUENOS AIRES - 100



ces simple diferenciales do’, /d (cos8,) en funcion

del 4ngulo formado por el vector molecular @ y la
velo-cidad de impacto v. Se presentan resultados para

el proceso de captura He’* + H,('£%) — He'* (nl) +

+H2+(Ggls) con n=1,2; 1=0,1 a una energia de

impacto de 1MeV/amu. En Fig. 1 se presentan los
patrones de interferencia, tipicos del scattering a dos
centros, obtenidos para captura al estado nl del pro-
yectil utilizando la aproximacién B1. Se observa que
la dependencia de la seccién eficaz diferencial

dc}, /d(cos8,) con la orientaci6n del eje molecular

es esencialmente la misma para los estados 2s y 2p
mientras que para el caso de captura al estado 1s la
dependencia obtenida es levemente diferente (notarun
corrimiento de los minimos en las curvas de captura al
estado con n=1 respecto a los correspondientes an=2)
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Fig. 1: Secciones eficaces simple diferenciales en funcion de
la orientacion molecular para captura al estadonidel /{e* en
colisionesHe“+Hz. Los resultados corresponden a una ener-
gia de impacto de 1 MeV/amu y fueron obtenidos utilizando

el modelo B1.

A los efectos de estudiar la dependencia de estas
reacciones con la carga del proyectil, los resultados
obtenidos para la colisién He** + H, se comparan con
los correspondientes al proceso H*+ H,en laFig. 2. Se
incluyen también los cilculos obtenidos utilizando cl

modelo OBK. Se observaque doy, / d(cos8,) resulta

aproximadamente independiente de la carga del pro-
yectil a la velocidad de impacto analizada.
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Fig. 2: Secciones eficaces simple difercnciales en funcién de

la orientacién molecular para impacto de protones y parti-

culas alfa sobre H, a una encrgia de impacto de IMeV/amu.

Resultados tedéricos: - - - OBK, —__ B1.

En la Fig. 3 se muestran secciones eficaces totales
(obtenidas integrando la seccién doble diferencial

dada por la ec. (10) en Q y promediando sobre €2,)
parael proceso He** + H, utilizando las aproximacio-
nes OBK y B1. Los resultados tedricos se comparan
con datos experimentales®. El modelo B1 es el que
mejor acuerdo presenta con los experimentos.
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Fig 3: Secciones eficaces totales para el sistema He* + H,.
Resultados tedricos: - - - OBK, B1. Resultados
experimentales A de la Ref. 9.
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