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La seccién eficaz quintuple diferencial (QDCS) brinda la mayor informacién posible en una colisién
de ionizacidn; el estudio de la misma, sin realizar aproximaciones sobre las relaciones de las masas
involucradas ({1] y {2]), puede revelar estructuras hasta ahora desconocidas.

En particular en este trabajo se estudié la colisién de positrones contra moléculas de hidrégeno
y se encontrd una nueva estructura que no habia sido identificada hasta el momento. Se presentan
sus caracteristicas principales y una posible explicacién.

The quintuple differential cross section (QDCS) gives the more complete information about a

ionization collision.

Its study, without any approximation on the mass ratios ([1] and [2]), can
unveil new, not previously observed, structures.

In particular, in this work the ionization of Hydrogen molecules by the impact of positrons was
studied and a new structure that has not been identified until now was found. Its main characteristics

and a possible explanation are presented.

PACS numbers:

I. INTRODUCCION

Durante muchos afios se han estudiado las colisiones
que involucran tres cuerpos, en particular las coli-
siones de ionizacién, donde debido a la interaccién
del proyectil, el electrén que se encontraba ligado al
blanco pasa a un estado del continuo.

Con el nuevo desarrollo de la técnica experimen-
tal COLTRIMS (Cold Target Recoil Ions Momentum
Spectroscopy) es posible obtener toda la informacién
posible de una colisién de ionizacién 3. Es por esto
que en los 1ultimos anos se ha preferido estudiar la
seccién eficaz multiple diferencial (MDCS), o bien,
quintuple diferencial (QDCS); que es la que aporta
toda la informadcidn cinemética disponible de la coli-
sidn de ionizacién.

Sin embargo, no resulta inmediato el estudio de la
QDCS, ya que como su nombre lo indica, para poder
graficarla en funcién de sus cinco variables (en re-
alidad son cuatro, al considerar simetria cilindrica)
se necesitarfan seis (cinco) dimensiones. Es por esta
razén que se realizan “cortes” de la misma. En este
trabajo, la necesidad de dos restricciones en las varia-
bles del problema es satisfecha imponiendo simetria
coplanar (Ay = 0) y el dngulo de dispersién del
proyectil igual al del electrén (6, = 8,). Ver Fig (2).

En los trabajos de Fiol et al 2001 (V) y 2002 (?) ge
presenta un formalismo que permite realizar estudios
sobre la QDCS para cualquier tipo de relaciones en-
tre las masas de los cuerpos, ya que en el estado final
pone en pie de igualdad a las tres interacciones y se
utiliza una cinemética correcta. Dentro de este marco
tedrico, en el presente articulo se estudié la QDCS
con positrones como proyectiles con energias de in-
cidencia intermedias (100 y 1000 eV). La aparicién
de una estructura hasta ahora desconocida, descripta
en este trabajo, revela la importancia del tratamiento
correcto de las masas involucradas.
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FIG. 1: Las Coordenadas de Jacobi describen el
movimiento relativo respecto del centro de masa.

II. TEORIA

El proyectil de masa Mp y carga Zp incide con
una velocidad v sobre el sistema electrén-blanco. El
nicleo del blanco (target) tiene una masa M7 y carga
Zr. Se considera que el blanco tiene un sélo electrén
ligado, con energl'a de ligadura ;. En caso de utilizar
blancos con mds electrones y/o protones, se utilizarg
una carga efectiva para-el blanco que se adecie con la
energia de ionizacién.

El problema puede ser descripto en el sistema de
centro de masa mediante la utilizacién de cualquier
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par de las coordenadas de Jacobi (ver Fig.(1)).
El hamiltoniano escrito en este sistema es (en este
trabajo se utilizan unidades atémicas):

kI K ZpZp Zr Zp

H= L4+ L +—=—"_____2° ()

2m; - 2p; TN T Tp

para j = T, P,N, donde k; y K; corresponden a los
impulsos de las coordenadas r; y R; respectivamente.
Las masas reducidas estdn definidas por:

_ mMr ‘ (m + M1)Mp

Mp = ——m pp = e

m+ Mt m+ Mr + Mp

_ mMp _ (m+ Mp)My
(e VIS gy vy v S )

MpMr _ (Mp + Mt)m

my = = ——
NEMp+ My PN T ¥ Mr+ My
Los implusos del electrén, proyectil y blanco estan

do (27)*
dEpd%dSlx | v | tis (K,

donde el médulo de K estd fijado por la conservacién
de energia y t;; es la matriz de transicidn.

La matriz de transiciéon en su forma prior es (Taylor
1972 1) ).

tiy = <"J);|VPc+VPT"¢i >=tp+ty (4)

donde | ¥; > es un producto de una funcién de onda

del estado ligado e-T, por una onda plana correspon- :

etk ry+Ky-Ry)

’L/)l—%\lfc:;:——-('z—;.—)g—_

j=T,P,N

Por dltimo, t;5 se puede separar en dos términos:

tp y ty correspondientes a Vp., potencial de in--

teraccién entre el proyectil y el electrén, y Vpr,
el potencial internuclear, respectlvamente, como se
indica en la ec. (4).

En la introduccién se mencioné la necesidad de re-
alizar cortes de la QDCS para su estudio. De las dos
restricciones que se fijaron en este trabajo, la primera
corresponde a la simetria coplanar; esto es que el plano
que contiene al vector del impluso final del electrén,
k, y a la direccién de incidencia (o la direccién de
v), coincide con el plano que contiene al impulso K
y a v (ver Fig.(2)). Por conservacién de momento,
K debe permanecer en dicho plano. De esta forma,
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H (1 - iuj)e"""’/2 1F1(ivj; 1; =ik + k; - 13)) (5)

relacionados con los K; mediante:

k = mvey + Ky
K Mpveu +Kr (3)
Kr = Mrvem —Kp ;

La maés completa informacion de la colisién estd en
la seccidn eficaz quintuple diferencial, QDCS, (1)

d 27)4 k? K?
a — ( 71') I |2 6(E _ J o _ 3 )
dk;dK; v 2m; 25

Realizando un cambio de variables es posible llevar
la QDCS a la siguiente forma, que es la que se utilizé
en este trabajo:

mkmNK2 i
| K+ K- (k—mv)my/Mr | '

[}

diente a la particula incidente (P). | ¥/ > es autoes-

tado del hamiltoniano total ( H de la ec. (1) més la:
energia del centro de masa) y es la funcién de onda del
estado final. En este trabajo se utilizard una funcién |
de onda aproximada, ¥¢3, que describe tres cuerpos
con interaccién coulombiana en el continuo, o sea, un |
producto de tres hipergeométricas con sus respectivos |
factores de coulomb: ‘

los momentos de las particulas quedaran definidos por
sus respectivos médulos y por los dngulos que formen
con la direccién de incidencia: 6., 6p y 8r. La se-
gunda restriccién que se establecié corresponde a fijar
8. = 0p = 0, esto es que el electrén y el proyectil
luego de la colisién salen en igual direccién. Dado:
que el plano donde viven todos los impulsos puede ser
fijado arbitrariamente, por la simetria cilindrica del
problema, quedan como variables k y @, solamente.

Dentro de todas las posibilidades de restricciones
que se pueden escoger, se eligieron éstas para que coin- |
cidan con las condiciones de trabajo en que un grupo :
experimental se propone observar los efectos aqui des-
criptos (%)
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FIG. 2: Los planos a los que pertenecen los momentos del
electrén k y del proyectil K son distintos en una simetria
NO coplanar.
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FIG. 3: Logaritmo de QDCS en funcién de la energia del
electrén y del dngulo de dispersion para la ionizacién sim-
ple de Hs por impacto de positrones de 100 eV.

III. CALCULOS DE QDCS

En esta seccidn se presentan las QDCS para una co-
lisién: e* + Hy — et + H +e~ para diferentes ener-
gias de incidencia del positrén. La carga efectiva del
hidrégeno molecular se consideré Z,ss = Zr = 1.064.

En la Fig. (3) se muestra el logaritmo de la QDCS
para una colisién de positrones de 100 eV (o bien
v = 2.7 u.a.). Se pueden observar dos estructuras:
un méximo extendido para todo dngulo y cercano a
50 eV, y un minimo centrado a 22.5° hasta ahora no
descripto en la bibliografia.

El maximo cercano a una energia del electrén (Ee)
de 50 eV, corresponde a la cispide de ECC (electron
capture to the continuum, ver (6 (7) y (2)) ep 1a que
el electrén y el proyectil salen con igual velocidad y
en la misma direccién. Al escoger 8, = 6. como res-
triccién para los célculos, este méximo estd presente
para todo dngulo. Y dado que las masas de e™ y et
son iguales, ECC estd presente cuando las energias
de ambos coinciden, casi a 50 eV, que corresponde a
que cada particula quedé con la mitad de la energia
incidente.

La informacién de la Fig. (3) puede ser descripta
en términos de los momentos paralelo y perpendicular
del electrén, proyectil o blanco, ver Fig. (4).

Por conservacién de energia y momento los médulos
del momento del e~ y e* no pueden superar el valor de
2.7 u.a.; més alld de este valor la QDCS se anula. Esto
puede observarse en la Fig. (4) (a) y (b). El caso (c)
muestra que la distribucién de momentos del blanco
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FIG. 4: Logaritmo de QDCS en funcién de los momentos
paralelos y perpendicular del electrén (a), proyectil (b) y
blanco (c), para una colisién de positrones de 100 eV.

no es nula, o sea, el ion residual no se queda quieto
durante la colisién; contrariamente a muchas aproxi-
maciones donde se supone que el blanco permanece
fijo.

En la Fig. (5) se muestra la seccién eficaz quin-
tuple diferencial para una colisién con energia de in-
cidencia de 1000 eV. Se pueden observar las mismas
estructuras que para el caso anterior, ECC y minimo
a 22.5° y también otro minimo a 45° que es debido
a la interferencia entre dos procesos de colisiones bi-
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FIG. 5:
electréon cmitido y dngulo de dispersién (. = 6,) para
una colisién de positrones de 1000 eV.

Logaritmo de QDCS en funcién de energia del

narias que coinciden en ese dngulo, (ver el trabajo de
Brauner and Briggs (®). Este tipo de mecanismos,
de una colisién binaria (proyectil-electrén) seguida de
una dispersién eldstica (electrén-blanco) introducido
por Thomas en 1927 (). Para el caso en que el proyec-
til sea un positron, puede ocurrir que luego del choque
et +e™, tanto el electrén como el positrén se dispersen
elasticamente con el nicleo; estos dos casos interfieren
a 45°.

IV. ELECTRONES DE ENSILLADURA

El estudio de la estructura desconocida observada a
22.5° se llevé a cabo mediante los siguientes pasos. En
primer lugar se observé que el término de la matriz de
transicion que contiene el potencial internuclear (fy)
no presenta este minimo. En la Fig (6) se muestra la
QDCS y las correspondientes contribuciones de tp y
tn, para una colision de 100 eV para una energia fija
del electrén de 19 eV, (lo que corresponde a un corte
del grafico de la Fig. (3)). Se observa que el minimo
es debido solamente al término tp de la matriz de
transicion (ver ec. (4)); esto indica que primeramente
tiene lugar la colisidon que corresponde a la del positrén
contra la del electrén.

En segundo lugar se estudié la QDCS apagando una
por vez, cualquiera de las tres interacciones presentes
en el estado final, o sea, sacando la funcién hiper-
geométrica correspondiente a la interaccion que se
quisiese anular en la funcién de onda del estado final,
(ver ec. (5)). De esta forma se presenta en el grifico
de la Fig. (7) el célculo para la QDCS apagando las
interacciones electrén-positrén (e-P), electrén-blanco
(e-T) y blanco-positrén (T-P); también el calculo sin
aproximaciones. Se puede concluir que el mfnimo ob-
servado es intrinseco a la interaccién de los tres cuer-
pos involucrados.

Considerando las conclusiones anteriores, pro-
ponemos el siguiente mecanismo de colisién: el et
choca con el e~ y es dispersado en un dngulo #p mien-
tras que el electrén es impulsado contra el blanco,
quien lo dispersa eldsticamente, de manera tal que

41 - ANALES AFA Vol. 15

—eo—tp + N

14 —— tp
.\. —v—tN
0.1
3 V.
0.014 ° %%y~
%) o uH—R—E— =R
O 3
0O 1E-34 ~v
¢ \'\v\v
~v
1E-4
1654
10 1'5 2l0 2’5 3IO 3'5 4,0 4'5

Angulo (grados)

FIG. 6: QDCS en funcién del dngulo de dispersiéon (0. =
0,) para una colisién de positrones de 100 ¢V y E¢ = 19¢V.
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FIG. 7: QDCS en funcién del dngulo de dispersién (8 =
6p) para una colisién de positrones de 100 ¢V y Ee = 19eV.
El resto de las curvas corresponde a apagar interacciones
en el estado final (ver texto).

luego de la colisién sale con un dngulo igual al del
proyectil. En esta instancia, el electrén se ubica es-
pacialmente en el punto de ensilladura del potencial
generado por el blanco y el proyectil (ver Fig.(8)).
Para que el electréon pueda permanecer en ese punto
debe tener una velocidad igual a:

vp
1+4/%2

T
donde vp es la velocidad relativa entre el proyectil y el
blanco residual. Bajo la consideracién de que el blanco
tiene un momento pequefio o casi nulo (como lo indica
la Fig. (4, caso (c)); es de esperar una contribucién
importante dc estos electrones que salen con velocidad
cercana a *£ en la misma direccién que el proyectil,
mientras que éste lo hace con velocidad vp. Si en
el primer choque (et contra e~), se impone que la
velocidad del electrén deba ser la mitad que la del
proyectil, bajo consideraciones de conservacién de e-
nergia y momento para una colisién binaria, se obticne
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FIG. 8: (a) El e* chocaconel e, el primero se dispersaen .

un dngulo 8p y el electrén, ahora con velocidad v/2, coli-
siona’ elasticamente con el blanco . (b) El electrén siente
este potencial. “Sentado” en el punto de ensilladura puede
escapar del;f nicleo. )

FIG. 9: QDCS en funcién del 4ngulo de dispersién 6. y 6,
para:una colisién de positrones de 100 eV'y Ee = 19eV.

. que éste debe disperéarse en un angulo de 23.5°,

El hecho de que estos “electrones de ensilladura”
o “saddle-point electrons” (19 produzcan un minimo

_ ¥y no un méximo en la QDCS puede deberse a una

interferencia entre éstos y los electrones que escapan
debido a una colisién directa.

Por iltimo, se realizé6 el cédlculo de la QDCS
liberando la condicién de dngulos iguales (8, = 6,,).
En la Fig. (9) se muestra QDCS en forma logaritmica
en funcién de los dngulos de dispersion del e~ y et
para una energia fija de Ee = 19 eV para la colisién
de positrones de 100 eV. En esta nueva figura se
puede observar que la restriccién de 4ngulos iguales
no es mas que un corte del grifico y que el minimo

" corresponde a una estructura mas general que la

estudiada en este trabajo con la restriccién 6, = 6,,.

V. CONCLUSIONES

En este trabajo se estudié la seccién eficaz quintuple
diferencial para una colisién de positrones de energias
de 100 y 1000 eV contra hidrégeno. Se identificaron
estructuras como ECC e interferencia de dos mecanis-
mos de Thomas a 45°. La aparicién de un minimo
cercano a 22.5° se entendié considerando una colisién

binaria entre el proyectil y el electrén, quien adquiere

una velocidad que es la‘mitad que la del e*, y luego se
dispersa eldsticamente con el blanco para salir, final-
mente, en la misma direccién que el proyectil. Para
describir este tipo de procesos se requiere que se man-
tengan las tres interacciones en pie de igualdad, tal
como se utiliza en la teoria presentada.
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