e

Tonizacién simple por impacto electronico de atomos hidrogénicos. Ley de escala.

O. A. Fojén, R. D. Rivarola y C. R. Stia

Instituto de Fisica Rosario (CONICET-UNR) y Escuela de Ciencias Exactas y Naturales, FCEIA, UNR
Av. Pellegrini 250 - (2000) Rosario - Argentina
e-mail: stia(@ifir.ifir.edu.ar

En este trabajo se estudia tedricamente la ionizacion de blancos hidrogénicos mediante impacto de electrones rapi-
dos utilizando una aproximacion de la funcién de onda final exacta, introducida por M. Brauner, J. S. Briggs y H.
Klar'. Esta funcion de onda es solucion aproximada del problema de dispersién de tres cuerpos con correctas con-
diciones asintoticas salientes. Se obtiene una sencilla ley de escala para las secciones eficaces triplemente diferen-

ciales correspondientes.

In this work, ionisation of hydrogenics targets by impact of fast electrons is studied theoretically by using an ap-
proximation to the exact final wavefunction, introduced by M. Brauner, J. S. Briggs y H. Klar', This wavefunction
is an approximated solution to the three-body scattering problem with correct asymptotic behaviour. A simple
scaling law is obtained for the corresponding triply differential cross sections.

Introduccién

La ionizaciéon de atomos hidrogénicos por impacto de
electrones es una de las reacciones mds simples en las
que el estado final del sistema estd caracterizado por tres
particulas no ligadas. Este tipo de procesos resulta de in-
terés en diversos campos como astrofisica, fusion nuclear
controlada, fisica del plasma y fisica médica.

Hasta el presente, se han obtenido s6lo algunas medi-
ciones de secciones eficaces totales para la ionizacién de
He" en su estado fundamental >

En particular, en el caso de ionizacién de blancos
hidrogénicos, los agregados de la colision interactuan
asintéticamente a través de potenciales coulombianos.
Por lo tanto, desde el punto de vista tedrico, el largo
rango de las interacciones presentes requiere una ade-
cuada descripcién asintética para el sistema de tres cuer-
pos. Para hidrégeno atémico como blanco, se ha de-
sarrollado un modelo (de aqui en adelante llamado BBK)
que tiene en cuenta el correcto comportamiento asintético
del sistema en el canal final de la reaccién’'. Un modelo
similar fue inicialmente propuesto para el estudio de la
ionizacién de dtomos de hidrégeno por impacto de pro-
tones®. Para blancos hidrogénicos fueron realizados al-
gunos calculos pero la funcién de onda final utilizada en
estos trabajos, o bien no satisface las correctas condicio-
nes asintoticas® o su rango de validez se limita a colisio-
nes altamente asimétricas®. Recientemente, una generali-
zacion del modelo BBK ha sido desarrollada para blan-
cos hidrogénicos’® tratando en forma apropiada las co-
rrectas condiciones asintdticas en los canales de entrada y
salida de la reaccidén. Se calculan secciones eficaces tri-
plemente diferenciales (TDCS, Triply Differential Cross
Sections) para la ionizacion de iones hidrogénicos en el
régimen de energias del proyectil intermedias y altas,
para geometrias coplanar simétrica y coplanar asimé-
trica.

En este trabajo, se evaluan TDCS usando la aproxi-
macién BBK extendida para distintos blancos hidrogéni-
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cos. En particular, se obtiene que estas secciones eficaces
satisfacen una sencilla ley de escala valida para colisio-
nes asimétricas a energias de incidencia suficientemente
altas y carga nuclear del blanco grande. Se utilizan uni-
dades atomicas excepto cuando se especifique lo con-
trario.
Teoria
La reaccion de interés es

e+ (Z;, +te)>e+Z, +e (1)

con Z, la carga nuclear del blanco de masa M, . Enel

régimen de energias consideradas en este trabajo, los
efectos relativistas y de intercambio pueden ignorarse.
La TDCS en geomem’a coplanar viene dada por

-(2 )“""

donde K,, k, y k, son los momentos de los electrones

incidente, dispersado v eyectado, respectivamente, medi-
dos desde el centro de masas del sistema. En la misma
expresion, 2.y €2, son los dngulos solidos subtendidos

dQ a'Q dE, tl * @

por los dos clectrones salientes y £, es la energia del
electrén eyectado.

El elemento de matriz de transicién en la versién
prior, resulta

1, = (%7, 1%) ®

donde ¥, y ¥, son la funciones de onda inicial y final

exacta, respectivamente y ¥, es la perturbacion en el ca-

nal inicial.

La funcién de onda inicial ¥, se elige como el pro-
ducto de una funcién del continuo coulombiano proyectil-
blanco y una funcién de onda corespondiente al estado

ligado,
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W (r,,1) = F(K,,r,) o(r,) @) -

con r, y r, coordenadas de Jacobi que, al orden

1/ M, denotan los vectores posicion del electrén inci-
dente y eyectado relativos al mucleo blanco, respecti-
vamente. Las coordenadas se muestran en la Fig. 1.

e

M1 D)

Figura I: Coordenadas utilizadas en el texto.

La funcién ¢ que describe el electron en el estado funda-
mental del atomo hidrogénico, viene dada por la
siguiente expresion '

®(r)=(Z7 /)" exp(-Z,r) ®)
El electrén incidente se representa por la funcion de onda
de Coulomb F,(K,,r,) donde
F.(K,,r,)=(2n) exp(~nat, /2)
xT(1+ia, Yexp(iK,.r,)  (6)
- _x,Fl(—iq,.;l;i(K,.ra——K,..ra))

donde di =—(Z; -1)/ K, . Esta funcién de onda tiene
en cuenta el comportamiento de largo alcance de la inte-
raccidn coulombiana enfre el electrén incidente y el
4tomo hidrogénico cargado.

La interaccidn proyectil-blanco V, es entonces

H

v=-+_1

;=
rab r,

con r, =r, —r,. Esfacil ver que esta interaccién decae

mds rdpidamente que un potencial coulombiano.
La funcion de onda final tl’f' se aproxima-como en el
modelo BBK, es de¢ir,

Y, = (g'n:)_3 exp(ik,.r, ‘*_‘ikw"b)
x C(Q'PT’ka’ra)c(g‘eT-:kb7rb) ©(8)

X C( p, ki gy 7o)

54- ANALES -AFA Vol. 11

.donde los factores de Coulomb C(at, k,r) vienen dados -

por ’
Clo,k,r)=T(1-ia)exp(—na /2)

| 9
_><_le, (fosL—iCkr + k.1)) 9

y 105 pardmetros de Sommerfeld ®pp, 0L, YO p, €StAN
definidos como sigue

Opp =~Zy 1k, (10)
Qp =-Zp 1ky 11
@y =1/2k,, . 12)

Finahﬁente, el elemento de matriz T, puede escribirse

como
12

F . N\~ 23 - iK,.r,~1Ky .ry—~ik, T,
Ty :(2'7r)‘_ g/zN(f—;—j A‘Ud.radrb:eAK' o~ Kp Ty =Ko o

< iF(—ia;Li(K,r, '—lKi.ra )

x (Fi(~ia g :Li(k,r, +k,.1,))

X ;E(”iaep;lﬂj(kabrab +Kop o ))
x B (~iapyLi(k,r, +k,.1,))

X (—1— - l] exp(~Z;r,)
* N\ t,

(13)
donde . ' ‘
N =T(+ia ) (1+iap)

- xT(+iapy ) Td+ia,). - (14)

—E(“er+°‘er+°‘.vr +ay)
xe ? '
‘A continuacién se deriva una ley de escala para las
TDCS. Esta ley de escala es vdlida para colisiones
asimétricas cuando la energia incidente y la carga nu-
clear.del blanco son suficientemente grandes. '
Consideremos ¢l signiente cambio de escala en la
energia de incidencia ’ '

2 o
' E,-(Z”) :(E.T_Z_) E,-(Z”) ' (15)
: T1

¢l cual es equivalente al siguiente cambio de escala para
los momentos .«

K = ('z“&j KE e
Los supraindices indican que las magnitudes involu-
cradas son las correspondientes al impacto de un electrén
sobre un blanco de carga nuclear Z . Debido a la ecua-
cién de conservacion de la energia, ' ’
2 2 2 2 '
S Zr kI k .

E’_-_ St S R R an

2 2 2 2
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se puede ver que los momentos k, y Kk, v consecuente-
mente, las energias £, y E, . de los electrones salientes,
se comportan del mismo modo que K, frente al cambio

de escala. En la Gltima formula, se ha utilizado de
manera explicita la energia del electrén ligado del 4tomo

hidrogénico en su estado fundamental: €, = ~Z7 /2.

Los parametros dc Sommerfeld Qpp y A son in-

variantes respecto al cambio de escala en los momentos,
€sto €s,

(Zrs) _ 0 (Zrp)
alfr) = qlfn (18)

donde j representa el y PT . Por el contrario, Ol p ¥
O, no se comportan de 1a misma manera. En efecto,
cuando se aplica el cambio de escala al pardmetro O,;, se
obticne :

o) = - Zry -1 In (19)

Z, K izﬂ

Sin embargo, para una energia de incidencia £ fZT ) fija,
la invariancia de o, ante el cambio de escala, mejora
cuando Z,. crece. En este caso,

) Z
afz”’ =T = CLSZ”) 20)
K Zﬂ
Abora, el cambio de escala aplicado a o, resultaen
1 VA
a iﬁl‘l ) _ Tl (2 1 )

Zy, Zkﬁ,“
y puede verse que cste parametro no permanece invarian-

te. Sin embargo, si &k, >>1, Qp tiende a valores cada

vez mas pequefios y consecucntemente, la correspondien-
te funcion hipergeométrica, tiende a la umidad. Este
comportamiento es también aplicable a la funcion hiper-
geométrica en el canal de entrada para valores grandes
del momento de incidencia, K, independientemente de

1a carga del nicleo blanco.

En suma, a suficieniiemente altas cargas nucleares y
energias de impacto, las funciones de onda y las funcio-
nes hipergeométricas confluentes permanecen aproxi-
madamente inalteradas frente al cambio de escala. De un
analisis similar, s¢ concluye que las constantes de nor-
malizacién de las funciones de Coulomb, se comportan
del mismo modo.

Consideremos ahora el siguiente cambio de escala en
las coordenadas independientes

r"(Zrz) = ( ZTl ) ’.I(Zn) (22)
Zrs

donde i = a,b. De acuerdo a esto, ¢l Jacobiano trans-
forma como

6
dr{rdpfry) =(———ZT‘) dr{Fdr{*n) (23)
T2
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Miés atn, la coordenada r, transforma de la misma
manera que r_,. Entonces, el elemento de matriz

T, satisface la siguiente relacion

—T Lamaan T T T T T T
014 - E= m} PV
E=@/2' eV
012 g=4 E
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Figura 2: TDCS para la ionizacion de distintos dtomos
hidrogénicos por impacto de electrones en funcion del dngulo

de eyeccion O,. La energia incidente es E; = (Z+/2)* x 1keV.
La energia del electron ionizado es Ey = (Z1/2) x 20eV y el
angulo de dispersion es 0, =4°. Se eligié como sentido posi-

tivo para ambos dngulos el horario. He*, —. Li¥*, —o-. Be**,
—o— . B - Ca'®", <~

7/2
V4
Zr) p(Zr2) (Zra)) Ti
Tifn (El T ’Eb ” )”[Z
T2
2 2
)(T.(ZT‘) [_’Zﬂ_j E‘(zrz) (__Z_D__J Egzr:)
v ZTZ ' ZTZ

(24)

Finalmente, se obticne la siguiente ley de escala para
la TDCS

6
3 _ z
I — (ZTZ,E'SZ”),E,EZT’)):(—TLJ
madedEb ZT2
3 2 ' 2
Z )
e dc Zﬁ(?&) E}_(any(..&) E{F
dQ,dQ, dE, Z:, Z,
(25)

Resultados y conclusiones

En estas seccidén se presentan las TDCS, correspondien-
tes a distintos blancos hidrogénicos, transformadas segun
la ley de escala previamente obtenida. Se toma el caso
He™ como el de referencia. Para la obtencién de estas
secciones eficaces, s¢ ha utilizado una técnica de cdlculo
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similar a la desarrollada en trabajos anteriores sobre for-
macion de positronio'®.

Por otra parte, a fin de obtener mas facilmente las TDCS,
se ha hecho la siguiente aproximacion. El parametro o,

del factor del continno coulombiano en la funcioén de
onda inicial, se toma igual a cero. A las energias
consideradas en este trabajo, los perfiles de las TDCS no
se ven demasiado afectados al realizar esta aproximacion
debido a que el largo rango de las interacciones coulom-
bianas presentes en el canal inicial es mas umportante a
bajas energias de incidencia’. Por el contrario, s¢ ha mos-
trado que la contribucién de la interaccién proyectil-
electrén en el canal final es importante agn a altas
encrgias de impacto’, razén por la cual se la ba incluido
en los calculos.

T T T T T LIRS LA B T T
E= /2 4Kev
Er@’ Doy
005 - 8= .
3
&
2 oot -
?
N o} 4
\,_,;ri““ ey
m - ' L | RN DU ST NI | [ | A
80 15 10 0 60 <V 0 DV 0 P 120 150 10
g, (deg) .

x

Figura 3: Idem Fig. 2 pero con energia incidente E,= (Z1/2)
4keV.
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Figura 4: Idem Fig. 3 pero con energia de eyeccién Ej =
(Z1/2)* x 80eV.
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En las figuras, se presentan las TDCS para blancos
con carga nuclear Z, =2,3,4,5. También se incluye la

seccion eficaz para Z;, =20 que puede conmsiderarse

como el caso limite para carga nuclear grande. En la Fig.
2 la energia de incidencia es E; = (Z4/2)* x 1 keV mien-
tras que en las Figs. 3y 4, E, = (Z/2)* x 4 keV. En las
Figs. 2y 3, la energia de eyeccién es E, = (Z4/2)° x 20
eV mientras que en la Fig. 4, E, = (Z7/2)2 x 80 eV. Puede
verse que la ley de escala funciona bien en todo el
dominio angular aunque en menor medida en la region
correspondiente a los picos binario y de retroceso para la
energia de incidencia mas baja. Sin embargo, esas des-
viaciones tienden a desaparecer a medida que aumenta la
energia de incidencia y el acuerdo con 1a ley de escala es
muy bueno.

En suma, se ha presentado una ley de escala para las
TDCS obtenidas a partir de la generalizacién del modelo
BBK para blancos hidrogénicos. Es facil ver que las sec-
ciones eficaces integradas en las coordenadas angulares
verifican la misma ley de escala. La seccidn eficaz total
& verifica la siguiente ley de escala

4 2
O(ZTZ:Ei(Zn)) = (—jﬂj Zy :(ET‘LJ Ei(zn)
T2
(26)

ZTZ
El factor de escala adicional (Z,,/Z,,)” proviene de la
integracion sobre la energia de eyeccion E, .
La presente ley de escala provee una simple herra-

mienta para calcular secciones eficaces de blancos
hidrogénicos con Z, >2 a partir de la seccién eficaz

correspondiente al blanco He™ .
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