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El proceso de ionizacién electrénica simple de dtomos de helio por impacto de protones se estudia en el marco de un
modelo de onda distorsionada de cuatro cuerpos donde ambos electrones son considerados como activos, siendo uno de
ellos ionizado mientras el otro queda ligado al blanco residual. Se presentan aqui detalles del modelo tedrico, resultados,

y se discute el rol de la correlacién electrénica.
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The process of single electron ionization of atomic helium targets by proton impact is studied in the frame of a four-body
distorted wave model where both electrons are considered as active ones, being one of them ionized while the other
remains bound to the residual target. We present details of the theoretical model, results, and the réle of the electronic

correlation is discussed.
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I. INTRODUCCION

El proceso de ionizacién electrénica simple de blancos
atémicos y moleculares por impacto de proyectiles pesados
desnudos ha sido investigado activamente durante las ulti-
mas décadas, siendo objeto de gran importancia en diversas
disciplinas cientificas como Astrofisica y Fisica del Plasma,
como también en &areas aplicadas. Este trabajo se dedica
en general al estudio del caso de ionizacién simple de ato-
mos dielectronicos interactuando con iones desnudos y, en
particular, a la colisién de haces de protones sobre atomos
de helio. Se investiga también la influencia de la correla-
cion entre electrones, presente tanto en la preparacién del
estado inicial como en la evolucién temporal de la reac-
cion, llamadas correlacion estatica y correlacion dindamica,
respectivamente(!).
Desde el punto de vista tedrico estos procesos son usual-
mente estudiados utilizando aproximaciones de onda dis-
torsionada de tres cuerpos. Los tres cuerpos considerados
son el proyectil incidente, el blanco residual y el electrén
activo (el electrén a ser ionizado como consecuencia de la
colisién). La reduccién del proceso de ionizacién simple a
un problema de un electrén fue introducido formalmente
por Fainstein et al.(®? suponiendo que la evolucién tempo-
ral del electrén activo se produce de forma independiente
de los demds electrones (electrones pasivos), los cuales se
considera que permanecen congelados durante la colision.
De esta forma el proceso de cuatro cuerpos es descrito me-
diante una aproximacién de tres cuerpos®). Con el objeto
de incorporar la influencia de la correlacion dinamica en
el modelo de electrones independientes (Independent Elec-
tron Model, TEM) de tres cuerpos se han utilizado poten-
ciales coulombianos efectivos(>* o de tipo Hartree-Fock(®)
para calcular el estado del continuo del electrén ionizado en
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el canal de salida. Utilizando la aproximacién Continuum
Distorted Wave-Eikonal Initial State (CDW-EIS) para des-
cribir la evolucién de la reaccién se han obtenido buenas
representaciones para los espectros de secciones eficaces di-
ferenciales y totales para una gran variedad de sistemas de
colisién®4=6) . Por otro lado diversos autores trabajando
con el modelo de electrones independientes han mejorado la
representacién de las funciones de onda del continuo de tres
cuerpos incluyendo correlacion entre el electrén emitido y
el proyectil y el niicleo del blanco(™8). Siendo la correlacién
entre estas tres particulas en el canal de entrada de gran
importancia en el calculo de secciones eficaces para el caso
de proyectiles multiplemente cargados(®).

Aqui introducimos una nueva aproximacién de onda dis-
torsionada de cuatro cuerpos, donde ambos electrones se
consideran como activos. Esto implica lidiar con mayores
dificultades computacionales que aquellas correspondientes
a los modelos IEM mas simples. Investigaciones previas in-
volucrando una aproximacién eikonal simétrica (symmetric
eikonal, SE) de cuatro cuerpos fueron publicadas en estu-
dios de ionizacién simple y doble de atomos de helio en coli-
siones relativistas con iones altamente cargados(!%11). Una
revisién completa sobre este tipo de aproximaciones para
colisiones no relativistas se encuentra en un trabajo recien-
te por Belki¢ y colaboradores(!?). Una aproximacién de on-
da distorsionada fue utilizada en un formalismo de cuatro
cuerpos para analizar la ionizacién simple del ion negativo
H~ por impacto de protones*3), mostrando la gran influen-
cia de la correlacion estética en el cdlculo de las secciones
eficaces totales en dicho sistema. Se preservaron correctas
condiciones de contorno en ambos canales de entrada y sali-
da. El electrén remanente en el dtomo de hidrégeno residual
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se consider6 ocupando su estado fundamental. Sin embar-
go, la distorsién de las funciones de onda de dos electrones
de los canales de entrada y salida, producida por el poten-
cial del proyectil, se considerd soélo afectando al electrén a
ser ionizado, resultando un tratamiento desigual para con
los electrones del blanco. En la descripcién presente, ambos
electrones se distorsionan de la misma forma en el canal
de entrada por fases eikonales multiplicativas asociadas con
sus interacciones con el proyectil. En el canal de salida, la
funcién de onda de dos electrones se representa por un pro-
ducto simetrizado de dos funciones, una de ellas describe un
electrén ligado al blanco residual y la otra describe un con-
tinuo de dos centros, representado como el doble producto
de una onda plana y dos factores de continuo coulombiano.
Cada uno de estos factores es asociado con la interaccién del
electrén ionizado con el proyectil desnudo y el blanco resi-
dual. El factor del continuo correspondiente a la interaccion
del electrén ionizado con el blanco residual se escogié co-
mo el correspondiente a la carga neta del blanco residual,
preservando asi las correctas condiciones asintéticas. En es-
te sentido el electrén ionizado se trata como en el modelo
CDW-EIS. Por otro lado el estado ligado residual se consi-
dera como una funcién hidrogénica la cual es distorsionada
por una fase eikonal asociada a la interaccién del proyec-
til con el electrén residual, al igual que en la aproximacion
Symmetric Eikonal (SE) para la excitacién electrénica sim-
ple, de manera que, en principio, el electréon no ionizado
puede ser promovido a cualquier estado excitado del blanco
residual. Célculos preliminares usando este modelo de cua-
tro cuerpos fueron publicados previamente(*4). En el traba-
jo presente mostramos en profundidad detalles del modelo
teorico.
El modelo tedrico se describe en la seccién II, mientras que
en la seccién III se muestran resultados correspondientes a
secciones eficaces doble diferenciales calculadas para distin-
tas energias de colisién en funcién de la energia del electron
emitido para distintos angulos fijos de emisién. Las conclu-
siones finales se presentan en la seccién IV.

Se utilizan unidades atémicas a menos que se exprese lo
contrario.

II. TEORIA

El modelo 4B-DW-EIS

En general consideramos el impacto de un proyectil iénico
de carga Zp contra un blanco atémico de dos electrones con
carga nuclear Zp. Para la descripcion del proceso de ioniza-
cion simple utilizamos la versiéon de linea recta de la apro-
ximacion de pardametro de impacto. Como se ha dicho ante-
riormente ambos electrones seran considerados como activos
durante la colisién.

La reaccién se describe desde un sistema de referencia
fijo al nicleo del blanco. La ecuacién de Schrodinger que
describe el problema estd dada por

vy = (1)

donde #; y 5; indican el vector posicién del electrén j-ési-
mo (j = 1,2) respecto del niicleo del blanco y del proyectil,
respectivamente, t el tiempo de colision, R el vector internu-
clear, y ¥ y \I/E las soluciones exactas saliente y entrante,
respectivamente, las cuales deben verificar las correctas con-
diciones asintéticas.

Siguiendo con el formalismo de onda distorsionada, las
funciones de onda distorsionadas inicial y final se eligen,
respectivamente, como

X:(flvf%t) = @a(flvi‘é)‘cl_(glag?) X
ZpZ _
X exp {z P Tln(vR—U~R)] X
X exp (—iE4t) (2)

- 1 N o
G (71, 2,1) = = (1+ Pa) [00(@1,32)£5 (51, 52)]

X exp {—iZPUZT In (’UR +7- ﬁ)] X

x exp (—iEgat) (3)

donde ¥ es la velocidad de impacto, ¢, la funcién de onda
inicial de dos electrones ligados con energia atéomica F, y
g es una funcién de onda de dos electrones con energia Ej
la cual describe un electrén ligado y al otro en un estado
del continuo del blanco y Pi2 es el operador de permutacién
de particulas idénticas. Como trabajamos con la versién de
linea recta de la aproximacién de parametro de impacto, el
vector internuclear R estd dado por R= o+ vt donde p' es
el pardmetro de impacto. En principio las funciones ¢, y
g contienen de forma exacta la correlacién estética entre
los electrones en los canales de entrada y salida, respectiva-
mente.

Luego las funciones inicial y final de distorsién de dos
electrones L y L5 estan dadas por

Ex(5) =

exp [—ivin (vs; + ¥ §)] (4)

(51)€5 (52) =
=N"(§) 1F1[-i&, 1, —i(ps1 + P 51)] X
exp [ivIn (vsy — U - §5)] (5)

donde v = Zp/v, &€ = Zp/p y P representa el momen-
to lineal del electrén ionizado con respecto al proyectil,
N(a) = exp(ma/2)I'(1 —ia) (siendo T la funcién Gamma) el
factor de normalizacién de la funcién hipergeométrica 1 F7.

Siguiendo con el formalismo de onda distorsionada, y

utilizando las funciones x}! y X Ppodemos escribir un pri-
mer orden de la versién prior de la amplitud de dispersion
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en funcién del pardmetro de impacto de la forma

AZ(7) = i (pu)? 77l / dtexp [i (B — Ea) ]

/ A3 d>z { [

< { [%(51,:52)5;(5*1,52)}*}} x

v2
() +

(]. + ’Plg) X

N

x>
7,k=1,2
i#k

|:80a(flaf2)5;r(§k)

+E5 (56)Va, pa (71, 72) - Vsjé’i(?j)] } (6)

Llamamos a este modelo 4B-DW-EIS (Four-Body Dis-
torted Wave-Eikonal Initial State).

La funcién de onda del estado ligado inicial del blanco
se obtuvo dentro de la aproximacién de Roothaan-Hartree-
Fock, la cual aparece como el doble producto de funciones
de onda de un electrén ¢, (%)

= ¢a(T1)Pa(T2) (7)

donde, en particular, al considerar el caso de atomos de helio
en su estado fundamental

0 (Z1,Z2)

5 3/2

6a(T) = D _ —173b; exp(—Z;z) (8)

j=1
Los coeficientes b; y pardmetros Z; han sido tabulados por
Clementi y Roetti(*®). Vale comentar que esta funcién de
onda contiene aproximadamente el 98,7 % de la correlacién
estatica radial.

La funcién de onda final de dos electrones ¢g se elige
como

©p(T1, 7o) = ¢5(71)dp(T2) =

X N*(\) 1Fy [ =i 1, —i(kay + E-fl)} (9)

donde A = (Zy —1)/k y k es el momento lineal del electrén
ionizado en el sistema de referencia del niicleo del blanco,
¢ representa un estado hidrogénico de carga nuclear Zr co-
rrespondiente al blanco residual. De esta forma, en el canal
de salida, la funcién de onda g describe uno de los electro-
nes ligado al blanco y el otro en un estado del continuo del
blanco a gran distancia.

Luego para calcular los espectros de secciones eficaces
introducimos la transformada de Fourier bidimensional

Roy) = n) " [ @pespliin- A7) (0)

y utilizando la identidad de Parseval, obtenemos las seccio-
nes eficaces doble diferenciales como funcién de la energia
del electrén ionizado (Ey) y el dngulo de ionizacién

2

o . (11)

AEdy k/dzp’Agg(ﬁ)f = k/dzn(R;ﬁ(ﬁ)

donde R_5(7)) es la amplitud de dispersién como funcién
del momento total transversal transferido.
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Utilizando el conocido método de transformada de Fou-
rier, obtenemos

Ry () = ZZ DR (12
donde
Rii,() = ff(m)“ﬂﬂv(l*g?)
/d ko fw(k17k27Q1aCI2) s (13)
ki + Fy = —i7— (AE/v)i, AE = Eg — E,. La funcién F;;

estd definida por

fij(EhEQ? T, @) = Ari(K2) Aa(Go) X

1,
X [Buj(/g )B12(q1) +leg(k )- B ( )] (14)

- 1 R
Aqi(ke) = W /d3x2 exp(—i kg - Ta) ¥

X ¢5(Z2) o (72)
_ <2>3/2 (ZiZT)B’/Q Zi + ZT

(Zi+ Z7r)? + k%f

(15)

1 o
(271_)3/2/6[352 exp(—iqs - 82) X
xE5 " (82)E5 (52)
oy (1 —iv)
_ 2iv
= 2V27(2v) T X

_2(1+iu)5(k2z)

X2 (16)

- 1 . .
Bij(k1) = 3/2 /d3$1 exp(—iky - &1) X

(2m)
exp(—i k- )
(2m)3/2
73/2 A (1N

J N(\ kj
W=

(b:ont (fl)ﬁba (fl)

[Z; Ak j —iABy ;] (17)

1 .
= W/dgsl exp(—iqy - §1) %
vQ

281g+( )

xF5"(51)

XA 'LfU 1+zu

- 1 .
By (k1) = W /d3x1 exp(—iky - 1) X

exp(—ik- 1) ., .
W¢cont(x1

5/2 14+iA
—i Z Akj

Ve, bal(@1)

X

- ’7T5/2 (A oz?

x [iNE —(Akj—i)\Akj-i-i)\)] (19)
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. - 1

o 3 PPN
= (277)3/2/d syexp(—iqy - §1) %

X F5*(51)Vs, £ (51)

‘7:5
— 2¢\/ZVN(5) Na(;’ )

X AU 0T [T 4 o+ Jyka | (20)

X

Jy = @F+(x) (21)
AP
Jo = 5 P (a) (22)
Ap
Jy = wﬁ(m) —vF(x) (23)
donde
aj = |k + k> + Z; (24)
Apj=1-Uy;j (25)
Byj = 2ik + Z;Uy ;] (26)
27 - .
U = — [k By + F) + z‘zjk} (27)
Qa;

o=k (28)
A, =140, (29)

2, -
Up=_P ki (30)

2 -
Uy = =5k (31)

2 I
Upo = (pv —p-7) (32)
U, -1,
-1— v pv

x oA, (33)
F(.T) = gFl(Z.I/,?:f,l,l’) (34)
Fla)™ = oFi(1 4+ v, 1 +1€,2, 1) (35)

El modelo CB-CDW-EIS

Puede realizarse ahora una aproximacion mas fuerte al mo-
delo 4B-DW-EIS y consiste en considerar §5 = —ﬁ, tanto
en el canal inicial como final. De esta forma las distorsiones
de los canales inicial y final resultan:

L£1(51, R) = &F(51) exp [—z‘ZP In(vR—7- é)} (36)
v

—.

. . Z -
L5 (51, R) = F5 (51) exp [zvp In(vR+7- R)} (37)

en lugar de las dadas en (4) y (5). De esta forma el término
As(53) resulta

o - 1
A2(Q2 = *kQ) = 75 a9

X d382 exp(—i (Tg . §2)
= (2m)*/2(pv) =2 (R ) (38)
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mientras que los demés términos permanecen sin modifica-
ciones. De esta manera la ecuacién (13) en esta aproxima-
cién resulta

ﬁ 2 2pZr /v (L + P12)

~(pv) 7

x Fyj (K1, ko, @1, @)

R;ﬁ,ij(ﬁ) =1

39
E2=0; qi=—k: ( )

con K = El, es decir, en esta aproximacion todo el momento
es transferido al alectrén a ser ionizado. Este modelo corres-
ponde a describir la excitacion en una primera aproximacion
de Born (aproximancién Coulomb Born; CB) y el proceso de
ionizacién mediante la aproximacién CDW-EIS. Se llamé a
este modelo CB-CDW-EIS. En esta aproximacion los elec-
trones evolucionan de forma independiente el uno del otro
y por lo tanto la correlacién electrénica no estd incluida.

IITI. RESULTADOS Y DISCUSIONES

Se obtuvieron secciones eficaces doble diferenciales (DDCS)
utilizando los modelos 4B-DW-EIS y CB-CDW-EIS. Se
muestran resultados en Fig. 1 y 2 para el impac-
to de protones sobre atomos de helio para energias
de colision de 1 MeV y 1,5 MeV, respectivamente.

1E-25 |

1E-26 |

1E-27
1E-25 |

DDCS [m2 eV’ sr'l]

1E-26 |

1E-27 T
100 1000

Electron energy [eV]

Figura 1. Seccién eficaz doble diferencial para la
ionizacion simple de dtomos de helio por impac-
to de protones a 1 MeV en funcién de la energia
del electrén emitido para angulos fijos de emisién
de 15° (a) y 30° (b). Teorfa: linea continua, actual
modelo 4B-DW-EIS; linea de trazos, actual mode-
lo CB-CDW-EIS. Experimentos: circulos sélidos,

Toburen et al.(*®)
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Figura 2. Seccién eficaz doble diferencial para la
ionizacion simple de atomos de helio por impacto
de protones a 1,5 MeV en funcién de la energia
del electrén emitido para dngulos fijos de emisién
de 0° (a) y 40° (b). Teorfa: linea continua, actual
modelo 4B-DW-EIS; linea de trazos, actual mode-
lo CB-CDW-EIS; linea de puntos, calculos CDW-
EIS post(5>. Experimentos: circulos abiertos, Lee

et al.M"; circulos sélidos, Toburen et al.(*%).

Comparando los resultados del modelo 4B-DW-EIS con
aquellos correspondientes al modelo CB-CDW-EIS pude ob-
tenerse una medida del efecto de la correlacion electrénica.
Se encuentra para la reaccién de ionizacion simple de ato-
mos de helio por impacto de protones que la correccién a
los perfiles de DDCS debida a la inclusion de la correlacion
electrénica oscila entre el 23% y el 50 % dependiendo de la
velocidad de la colisién y del angulo de emisién. Se encuen-
tra, en general, que estas correcciones resultan mayores en
la emisién hacia adelante, mientras que decrecen a medida
que aumenta el dngulo de emisién.

IV. CONCLUSIONES

Se ha introducido un modelo de cuatro cuerpos para el estu-
dio de la ionizacion de blancos dielectrénicos por impacto de
iones desnudos. Los resultados muestran buen acuerdo con
los datos experimentales para las secciones eficaces doble
diferenciales para distintas velocidades de colisién. Median-
te la comparacion de los resultados que se obtienen con los
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modelos 4B-DW-EIS y CB-CDW-EIS se puede tenerse una
medida de la influencia de la correlacién electrénica.

El futuro interés de nuestro trabajo reside en considerar
la excitacién del electrén residual a un estado He™ (nlm)
(conn > 1) y la adaptacién del modelo actual para el cédlculo
de ionizacion de atomos dielectrénicos por proyectiles alta-
mente cargados.
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