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En este trabajo se presenta una generalizacién del modelo de Onda Distorsionada del Continuo-Estado Inicial
Eikonal (CDW-EIS) para la descripcidn de procesos de captura electrénica simple en colisiones ién - dtomo que
involucren blancos ulticlectrénicos. Esta aproximacion se desarrolla en el marco del modelo de electrén
independiente, dando particular importancia a la representacion de los estados ligados y continuos del blanco. Se
calculan sccciones cficaccs totales de captura clectrénica simple desde la capa K de He, Ne y Ar por impacto de
iones desnudos. También se presentan secciones eficaces diferenciales para la colisién H*+ He. Los presentes
resultados son comparados con los obtenidos con una versioén previa del modelo CDW-EIS y con resultados
experimentales.

A generalization of the Continuum Distorted Wave-Eikonal Initial State (CDW-EIS) approximation, for the
description of single electron capture in ion-atom collisions involving multielectronic targets is presented. This
approximation is developed within the framework of the independent electron model taking particular care on the
representation of the bound and continuum targets states. Total cross sections for single electron capture from the
K-shellofHe, Ne and Arby impact of bare ions and differential cross sections for the system H*+ He are

presented. The results are compared to the previous CDW-EIS ones and to experimental data.

I. INTRODUCCION

En este trabajo se presenta una generalizacion del
modelo de Onda Distorsionada del Continuo-Estado
Inicial Eikonal (CDW-EIS) para la descripcién de
procesos de captura electronica simple desde blancos
multielectrénicos. La presente aproximacion, la cual
notamos como CDW-EIS II, se desarrolla en el marco
del modelo de electrén independiente.

En la formulacién previa del modelo CDW-EIS
(CDW-EIS 1) [1], la interaccidn entre el electrén activo
y los electrones pasivos fue tratada asimétricamente en
los canales de entrada y salida. En el canal inicial, fue
utilizado un potencial Roothaan-Hartree-Fock [2] para
representar al  potencial efectivo del blanco. Sin
embargo, en el canal final, éste fue reemplazado por
un potencial coulombiano de carga efectiva &p. Esta
simplificacién introducida para calcular ficilmente las
funciones de onda del continuo del itomo blanco,
determina que las secciones eficaces sean fuertemente
dependientes de la eleccién de la carga efectiva &p.

El objetivo del presente trabajo es lograr una
descripcion adecuada de los estados ligados y continuos
del atomo blanco. Para ello, en CDW-EIS 1I, el
potencial generado por el micleo blanco y los electrones
pasivos se representa mediante un tnico potencial
esférico numérico Hartree-Fock-Slater [3] tanto enel
canal de entrada como en el de salida. En consecuencia,
las funciones de onda ligadas y del continuo del atomo
blanco resultan ortogonales. Estas autofunciones son
obtenidas resolviendo numéricamente la ecuacién de
Schrodinger monoelectronica que involucra al
potencial modelo.

La presente aproximacion CDW-EIS II se aplica al
analisis de secciones eficaces totales (SET) para el
impacto de iones desnudos sobre He, Ne y Ar.
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Para el caso de blancos de He, también se realiza un
estudio exhaustivo de secciones eficaces diferenciales
(SED) para el impacto de protones a altas energias de
impacto. Los presentes resultados se comparan con los
obtenidos usando la aproximaciéon CDW-EIS I ycon
datos experimentales [4-10].

II. TEORIA

Consideremos el proceso de captura electrénica simple
desde un blanco multielectrénico de carga Zr por
impacto de un ién desnudo de carga Zp. A fin de
reducir la descripcion de la colisibn a un proceso
monolectrénico, asumimos que el electrén activo es
capturado  independientemente de los otros, los
pasivos, quienes permanecen congelados en su estado
inicial a lo largo de todo el proceso de colision. En
consecuencia, debemos resolver, en la aproximacion de
parametro de impacto, una ecuacién de Schrodinger
monolectronica definida por el Hamiltoniano:

H, =—%vf +Vo(x)+V,(s)+V,(R) (1)

donde s, x y r son los vectores posicién del electrén
activo tespecto de un sistema de referencia fijo al
proyectil, al niicleo blanco y al punto medio del vector
internuclear R, respectivamente. El potencial Vy (Vp)
describe la interaccidn entre el electrén activo y el
micleo blanco residual (proyectil) y Vrp es el potencial
estatico correspondiente a la interaccion entre el blanco
residual y el proyectil. Siendo @p{sp} la funcién de
onda correspondiente a los N electrones pasivos,
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donde sp; son las coordenadas del k-ésimo electrén
pasivo respecto del projectil [11].
En la version prior de la aproximacion CDW-EIS, las
funciones de onda distorsionada en el canal inicial y
final son definidas como:

X =di(x)exp (—i%v-r—i%vzt—isit) L; ©)

Xy =0, S)exp(i %v or —i%vzt ~ig ,:) L, 4

respectivamente, donde v es la velocidad de colisién y
¢i (¢p) la funcion de onda ligada inicial (final) cuya
energia orbital es €; (gg).

En las ecuaciones (3) y (4),

L =exp (— i ﬁln(vs + v.s)) )
A\

y

L=exp(-iv.x)®(Z;.x) (6)

son los factores de distorsion. En CDW-EISII, las
funciones de onda ligada ¢; y del continuo CD; (Z1,x)
son soluciones de las ecuaciones

(——;—V: +VT(x)—si)¢i =0 0
(-%v: +V,(x)- e) ®;(Z,,x)=0 ®

siendo e=v?/2. El estado ligado caracterizado por los

numeros cuanticos n I m y energia de ligadura €; es
expresado como

o) =", ) ®

mientras que la funcién de onda del continuo es
representada como una expansion en ondas parciales

<D;(ZT,x)=,’{—Z,Mﬂhhl}i'e""'MYN{x) (10)
vis X
donde o; es el desfasaje. Esta ultima esta normalizada
en la escala de energia a través de la condicion

asintotica

uy(x)—y %sen(v x+%ln(2vx)—l—2§+o-,) (1)

La versién prior de la amplitud de transicion a;(p)
se expresa como [11],

a (p)=-i exp(2iA(R))x
- . (12)
I dr <X} —‘z‘vf +Vp(x)+ Vp(S)-iale >

~0

donde p es el parametro de impacto y

exp(2ir(R)) = exp[— ijldt Vip [R(t)]:l (13)
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Finalmente, las secciones eficaces diferenciales de
captura electronica simple, pueden expresarse como

do, I .
d_:;: =()|[dpa, (p)/m(uvbe)| (14)

siendo Am=mym; donde m; (my) es el mimero cuantico
magnético correspondiente al estado ligado inicial

(final).

Las secciones eficaces totales se calculan como

2

o, = Idp la,.j (px 15)
Las funciones radiales u,; uy y el desfasaje o, se
determinan integrando numéricamente la ecuacion de
Schrodinger radial utilizando el algoritmo de Numerov.
El programa ha sido chequeado reproduciendo los
resultados CDW-EIS I cuando en el canal final se utiliza
un potencial Coulombiano en lugar de un potencial
Hartree-Fock-Slater para la descripcion de la
interaccién electron activo - blanco residual.

Las ecuaciones (12) y (15) muestran que el potencial
estatico Vrp, no afecta el calculo de secciones eficaces
totales. En consecuencia, en el calculo de este tipo de
secciones esta interaccion no sera considerada.

ITII. RESULTADOS Y DISCUSIONES.
La presente generalizacién del modelo CDW-EIS
(CDW-EIS 1II), se aplica para calcular SED para el
sistema H'+He a diferentes energias de impacto y SET
desde blancos de Ne y Ar considerando como
proyectiles H', He?" y Li**. Los resultados se comparan
con los obtenidos utilizando la versiéon previa del
modelo CDW-EIS (CDW-EISI) [1] y con resultados
experimentales de  captura electronica simple a
cualquier estado final [4-9].
Como hemos mencionado previamente, en la
aproximacion CDW-EIS I la interaccion electron activo
- blanco residual en el canal final es aproximada por un
potencial Coulombiano efectivo de carga £p. En
consecuencia, se obtiene una descripcion grosera de los
estados continuos del atomo blanco. Es importante
notar que las funciones de onda correspondientes a los
estados ligados de los blancos estudiados presentan
descripciones similares en ambos modelos tedricos.
Las secciones eficaces (totales y diferenciales) a
cualquier estado final han sido calculadas utilizando la
siguiente expresion:

o=a; +1.6l6 o (16)
donde ¢, indica la seccién eficaz de captura electrénica
a todos los estados finales con nimero cuantico princi-
pal n.

a) Secciones eficaces diferenciales.

En esta seccion estudiaremos las SED para el sistema
H'+He considerando energias de impacto altas.

Para llevar a cabo el célculo de las SED es necesario
determinar antes la expresién de la fase exp(2iA) que
aparece en la ecuacion (12). Esta fase ha sido calculada
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por Rivarola et al. [11] para el caso de blancos He en
estado fundamental. En este caso la funcion de onda del
electrén pasivo ha sido descripta a través de una
funcién 5 — z Roothaan Hartree Fock

3
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S
0p(r)= Zb{

(donde los valores b; y A; han sido calculados por
Clementi y Roetti [2]), resultando:

(18)

— 8 3
exp(ZiA) = pH(EI I exp[ 8iZ, Za’j(p):'
v

1/=1

donde

- (A.M)"’[ZK‘('E%'; )}) I, pKik(t';, )f’) ]] (19)

Es importante notar que el resultado anterior es valido
cuando se utiliza como funcién de onda del electrén
pasivo la expresion (17). Dado que la funcién de onda
correspondiente al estado 1s de He que se obtiene
utilizando el modelo CDW-EIS 1l no presenta
diferencias significativas con la obtenida por Clementi y
Roetti, utilizaremos la expresion (18) para la fase
exp (2i4) involucrada en el calculo de las amplitudes de
transicion.

En las figuras 1,2 y 3 se muestran las SED de captura
electronica simple a cualquier estado ligado final del
proyectil para las energias de colisién: 2820kev, 5420
kev y 7400 kev, respectivamente. Los resultados CDW-
EIS II son comparados con datos experimentales {4] y
con resultados CDW-EIS I obtenidos utilizando
distintos valores de la carga efectiva £p. Una posibie
eleccion de & es considerar la carga asintética Ep=1.
Otras posibilidades resultan de utilizar el criterio
establecido por Belki¢ [12] a partir de la energia orbital

inicial, tal que §p = (-2¢;) (el cual privilegia la regién
de orbitacién inicial) o asumir que el electrén viaja
directamente en un continuo del nicleo blanco en el

canal de salida (privilegiando en este caso las colisiones
proximas electron - niicleo blanco).

1 Figl: SED a cualquier
estado  final, para
1 H'+He a una energia
1 de impacto E=2820kev
1 sobre blancos de helio.

%10

§ —CDW-EISIi, -
] CDW-EIS 1 gp=1, -
{1 CDW-EIS I Ep=(-

j 2¢)" —— CDW-EIS I
i &o=2. @ [4].
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Fig. 2. Idem Fig.1
i pero  considerando
E=5420 kev
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Con el objeto de mejorar la comparacién teérico -
experimental, las SED  te6ricas han sido
convolucionadas de acuerdo a la de resolucion de los
detectores utilizados al realizar las mediciones [9]. En
la regién de angulos pequefios, todos los tratamientos
tedricos presentan buen acuerdo con los experimentos.
Sin embargo, en las regiones de doble dispersion y
angulos mas grandes se observan diferencias
significativas entre las distintas aproximaciones. En la
region de doble dispersion de Thomas, el electron es
capturado luego de sufrir dos colisiones binarias, la
primera con el proyectil y la segunda con el nicleo
blanco [13]. En consecuencia, una adecuada descripcién
del potencial del blanco es crucial ya que durante la
segunda colision binaria el electron se encuentra
moviéndose principalmente bajo su influencia. Los
resultados CDW-EIS II mejoran notablemente la
descripcion de los resultados experimentales respecto a
la realizada con los otros modelos teéricos. Ademds el
acuerdo de CDW-EIS 11 con el caso {p=2 muestra que,
durante la segunda colisién binaria, el electron penetra
profundamente en el blanco residual. En la region de
grandes angulos observamos que los célculos CDW-EIS
Il presentan un muy buen acuerdo con los datos
experimentales.

Fig.3 Idem Fig.1 pero
considerando
E=7400kev.
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b) Secciones eficaces totales.

En la figura 4 se muestran SET de captura electrénica
simple a cualquier estado final, para el impacto de
protones y particulas alfa sobre blancos de He en estado
fundamental. Los calculos CDW-EIS I y CDW-EIS 1
(utilizando &p = (-2€)"®) muestran comportamientos
muy similares. Ambos resultados teéricos se encuentran
en buen acuerdo con los experimentos [5,6].

En la figura 5 se presentan SET de captura electrénica
simple desde la capa K de Ne por impacto de H*, He**
y Li** . El acuerdo entre los calculos CDW-EIS II y los
datos experimentales [7,8] es muy bueno, en todo el
rango de energia, mejorando notablemente los
resultados CDW-EIS 1. La diferencia mas significativa
entre ambos modelos tedricos ocurre para las energias
intermedias.

1 Fig.4: SET a cualquier
i estado final para el H*
§ y He?® sobre blancos de
{ He. — CDW-EIS 11,
i ...CDW-EIS I, Data
j experimental extraida
1 de [5,6]

Seccion eficaz total (an)

bt P il
Energia deimpacto (kev)

Las SET de captura electrénica simple para el sistema
H'+Ar(1s) se muestran el la figura 6. Andlogamente al
caso de blancos de Ne, los resultados CDW-EIS Il se
encuentran en un acuerdo notable con los
experimentos [9,10] en todo el rango de energfas.
Nuevamente, la diferencia mas significativa entre los
resultados CDW-EIS Il y CDW-EIS I es observada en
el rango de las energias intermedias.

Fig. 5: SED para el
| impacto de H', He**
1 y Li** sobre la capa

€ ] KdeNe..

3 — CDW-EIS 11,
H j ...CDW-EIS |, VY[7]
‘ ] ye[8]

il
1000

Energia deimpacto keV)
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1 Fig.6: SET a cualquier
1 estado final para el
sistema H'+ Ar (1s) —
| CDW-EIS 11, ...CDW-
EIST, A[9]y e[10]
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Utilizando argumentos fisicos simples, es posible
explicar el comportamiento de las descripciones teéricas
empleadas para los distintos sistemas estudiados. El
electrén activo en interacciéon con el proyectil es
rdpidamente eyectado a un estado del continuo con una
longitud de onda A=2mn/v antes de ser capturado. Si D es
el didmetro medio del blanco atémico y si la condicién
A<<D es satisfecha, el electrén actia como una sonda
del potencial del blanco y las SET son mas sensibles a
su descripcién. Esta condicion es satisfecha para
blancos de Ne y Ar en el rango de las energias
intermedias, pero no para blancos de He, donde A>>D
en todo el rango de energfa, y la introduccién de una
mejor descripcion del potencial del blanco no produce
cambios significativos en las SET. A energias de
impacto suficientemente altas, el tiempo de colision es
tan pequefio que, a pesar de que la condici6n establecida
anteriormente siga siendo vélida, no pueden observarse
diferencias  importantes entre las  distintas
representaciones del potencial del blanco.

IV. CONCLUSIONES.

En este trabajo se ha presentado una generalizacién de
la aproximacion CDW-EIS (CDW-EIS 1I), para
describir la captura electrénica simple desde blancos

multielectronicos. Esta descripcién teérica fue
desarrollada en el marco del modelo de electrén
independiente, -considerando representaciones

apropiadas de los estados ligados y continuos del 4tomo
blanco.

El presente modelo fue aplicado para estudiar el
mecanismo de Thomas en SED para la colision H'+He
a distintas energfas de impacto y SET para el impacto de
iones desnudos sobre 4tomos de He, Ne y Ar.

Las secciones eficaces CDW-EIS II proveen una
excelente descripcién de los experimentos, mejorando
notablemente los resultados previos CDW-EIS I,
mostrando asi la importancia crucial que representa
utilizar una adecuada descripcién del potencial del
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blanco en el marco del modelo CDW-EIS cuando se
analizan blancos multielectronicos.
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