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En el presente trabajo se estudian diversas aproximaciones perturbativas de primer orden a la
amplitud de transicién en ¢l proceso de captura electrénica. Se analizan y comparan modelos en los
cuales el largo alcance del potencial Coulombiano esta representado, en las funciones de onda
inicial y final, por distintas fases dependientes de la distancia internuclear.

1. TEORIA
Consideremos el proceso de captura electOnica
P+(T+e) —P+¢e)+T

donde P (T) indica el nicleo del proyectil (blanco)
concarga Z,(Z,) y ¢ representa al electrén. Dentro de
la aproximacion de pardmetro de impacto, la ecua-
cion de Schrodinger electrénica resulta

z
(v b L2l i% Jyt (tpr) =0(1.1)
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donde y*, y y; son las funciones de onda exactas
salientes y entrantes correspondientes a los canales
inicial y final respectivamente, r,(r;) la coordenada
del electrén respecto al niicleo del proyectil (blanco),
R el vector internuclear dado por

R=p+vt 1.2)
y p el vector pardmetro de impacto.

Debido al largo alcance dcl potencial Coulom-
biano, y para evitar amplitudes divergentes, las fun-
ciones de onda exactas inicial y final deben verificar
correctas condiciones asint6ticas" >, Esto significa
que dichas funciones deben incluir asint6ticamente
el comportamiento Coulombiano inicial o final de 1a
colisién, tal que

limy(tpr) =& =

= expli Zz(—%Ll)m(v R-v)] @ (b (1.3.2)
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i Fope =
=exp[-i ﬁv"-l)n(v R+v2)] Q(r,t) (1.3.b)

donde O,(r.,t) y @(r,,t) son los orbitales atébmicos
viajantes que representan al electrén ligado al nicleo
del blanco y del proyectil respectivamente.

Trabajando dentro de la aproximacion de primer
6rden de Bom de onda distorsionada, la amplitud de
transicion resulta

+o00
at =i dt < IV, x> (1.4)
donde x* ; son las funciones de onda distorsionadas
y V,, representan los correspondientes potenciales
perturbadores.

Si elegimos x* = &*, y x,= X sc obtienc la
aproximacién TFBA calculada por Belkic y colabora-
dores®. Las correspondientes perturbaciones resultan

Z  Z .z Z
Vi=—r:3+—RP- Vf=?:_+TKE (L.5)
Tomandoellimite asint6tico delas faseslogaritmicas
que aparecen en las ecuaciones (1.3a) y (1.3.b) ob-
tenemos dos nuevas funciones de onda distorsiona-
das

X*APA = exp [ i §L(Zv‘r_‘1)1,,(2vR)] D(r0 (1.62)

x AP =exp [ -i i%;;12(11(2VR)] O(r,.t) (1.6.b)
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Denominaremos a esta nueva aproximacion ** Asymp-
totic First Born Approximation’’ (AFBA). Los
potencialesV,y V_ serdn

Z

-—R
r

P
v=2lDy j. B B gy
T

Viz—zxfé—-l)v .R + LRZP- (1.7.3)

Observando las perturbaciones(1.7), notamos que la
seccién eficaz total, en la aproximacién AFBA, depende
de la interacci6n intcrnuclear. Sin embargo, ha sido
demostrado® que el tratamiento exacto de dicha in-
teraccion en la aproximacion cikonal, conduce sol-
amente ala presencia del factor p?4%/en la amplitud
de transicion. Asf, cl potencial internuclear no debe
contribuir a la seccion eficaz total. Podemos, por lo
tanto, definir una nueva aproximacién, que denomi-
naremos ** Asymptotic Oppenheimer-Brinkman Kra-
mers’’ (AOBK) a partir de las ecuaciones (1.6) y en
la cual la interaccidn internuclear esté correctamente
representada cn las funciones de onda inicial y final

VA
x*+OPK = expli —{,—zﬁln(vazt)]

exp[-i Evﬂ/n(zvR)] D(r..t) (1.8.2)

% OPK = expl-i —Zﬂ‘%eln(vk-v%)]

expli —Z\,lllz(2vR)] Q(r..t) (1.8.b)

z, z 7, 2,
Viz_TE - T{_VR Vf=- —r—+~§*V.R (19)

P T

Rivarola y colaboradores® demostraron que la
aproximacién a dos estados (TSAE) climina los
problemas asociados con el comportamiento asint6tico
de los potencialcs Coulombianos electronicos. El
primer orden de la seric de Bates (segin ha sido
definida por Rivarola y colaboradores'®, correspon-
diente allimitc de altaenergifadcimpactodelaTSAE,
sc¢ obticne tomando

xBTS = expli Z‘—\%Z—Eln(vR-vzt)]
| Z
expl-i ] ar <p=2lo>] @00 (1.10.2)
e p
xBATES = expli Z—zzﬂliz(vR-vlt)]

expl-i | dr <(p[|-r£l o>] ®(r ) (1.10.b)
1 T
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donde ¢, (r;) y ¢,(r,) son soluciones de

1
(5 Vzr{% ) o) =0

1 4
¢ 2 Vzrp_ T: €) Q) =0

con g y € encrgias atémicas orbitales del clectrén
ligado al niicleo del blanco y del proyectil respectiva-
mente. Los potenciales perturbadores resultantes son

VA
V. = "r’: +<@|Z/r lo>

V= '% + <@ Z/r lo>

(1.11)

Notemos que, en esta aproximacion, la funcién de
onda inicial estd distorsionada por una fase exponen-
cial que considera la interaccién proyectil-electrén
promediada sobre la distribucién inicial del electron.
Andlogamente, 1a funcién de onda final est4 distor-
sionada por una fase exponencial que considera la

" interaccion electr6n-nicleo del blanco promediada

sobre la distribucién final del electrén. En la aproxi-
macién TFBA podemos pensar que el electrén se
mucve sujeto al nidcleo del blanco en cl canal de
entrada y sujeto al nticleo dcl proyectil en la salida.
Podria intcrpretarse cntonces 1a aproximacién TFBA
como una degradacion de 1a Bates, y andlogamente,
la AOBK como una degradacion dc 1la TFBA.

En todos los modelos presentados 1os potenciales
perturbadores resultantes son de corto rango.

Rccientemente, Corchs y colaboradores  hande-
mostrado que, atin cuando las aproximaciones AOBK
y AFBA pucdcn obtenerse dentro de 1a aproximacion
de pardmetro de impacto, éstas no pueden ser deri-
vadas a partir de la teorfa formal.

2.RESULTADOS Y DISCUSIONES

Sccalcularon secciones cficaces totales utilizando
las diferentes aproximacioncs presentadas en la seccion
anterior. También sc realizd el célculo correspon-
dicnte a la aproximacién Oppenheimer-Brinkman
Kramers (OBK), la cual no verifica las correctas
condiciones asintéticas. En la figura 1 se presentan
las curvas de secciones eficaces totales obtenidas para
el proceso de captura

H*+ Hec*(1s) — H(1s) + He?* 2.1)
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Figura 1: Secciones eficaces totales para captura
electrénica por impacto de protones sobre He’.

Resultados tedricos: - - - - - - - TFBA, — - —
AFBA, AOBK,~— — —~BATES,———
TSAE ,.--------- OBK. Para velocidades mayo-

res que 1.5 TSAE coincide con BATES. Datos ex-
perimentales: referencia 7.

Los cdlculos tedricos se comparan con datos ex-
perimentales correspondicntes a captura hacia todos
los estados del proycctil. Comparando ¢l primer
orden de la seric de Bates con los otros modclos con
buenas condiciones asintdticas, observamos que ésta
es la aproximacién que mejor acucrdo presenta con
los datos experimentales. Ademds, en el rango dc
velocidades analizado, resultaunamuy buena aproxi-
macion del modelo TSAE. Asi cl acuerdo de los
experimentos con la aproximacion de Bates, que
describe mejor la region de interaccion en la cual los
agregados de la colision se hallan préximos entre si,
podria pensarse como una indicacion de la importan-
cia de considcrar tal dominio adecuadamcnte a en-
ergias de impacto intcrmedias ¢ intcrmedias-altas.

En la figura 2 se analiza ¢l sistema

H+ Ar"(ls) — H(ls) + Ar'®  (2.2)

Dado que los expcrimentos son mediciones para

captura desde la capa K de argén neutro, las curvas
tedricas de la reaccion (2.2) estdn multiplicadas por
un factor 2. Notemos que la aproximacién AFBA
presenta sccciones cficaces muy difcrentes a las
calculadas con los otros modclos. Comparando las
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Figura 2: Secciones eficaces totales para captura
electrénica por impacto de protones sobre Ar'’*.
Resultados teéricos: igual notacion que en
figura 1. Datos experimentales: referencia 8.

aproximaciones TFBA, AFBA y AOBK vemos que
la tinica que presenta un acuerdo razonable con los
experimentos para los dos sistemas estudiados es la
TFBA. Contrariamente a lo esperado, 1a aproxima-
ci6n de Bates difiere mucho de 1os resultados experi-
mentales. M4s investigacion se hace neccsaria para
clarificar este punto. Se observa una gran dispersion
dclos resultados calculados con las diferentcs aproxi-
maciones.
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