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Se analiza el proceso de captura de electrones en colisiones con agregados de Na, (n = 8, 20 y 40). En el proceso estudiado
el electrén incidente es capturado en un nivel.desocupado del sodio blanco y pierde su energia a través de la emisién, en un solo
paso, de un fotén. Se realizan calculos tedrico-cudnticos-para electrones incidentes én el rango de energias 0-2 eV. Se halla que

-las magnitudes y estructuras de las secciones eficaces totales del proceso de fotoemisién inversa (IP) obtenidas estin dominadas

por las transiciones que inv olucran la presencia de estados cuasi- ligado$ en el canal de entrada.

The electron attachment to bound unoccupied levels of spherical neutral Nan clusters (n= 8, 20 and 40) is analyzed u<mg
electron-cluster collisions. In the direct process here studied the captured electron loses its energy in a single step via the emission
of a photon. We perform a’quantum-theoretical calculation for i incoming electrons in the range 0-2 eV. The magnitudes and
patterns of the total inverse photoemission (IP) cross sections are dominated by transitions which involve quasi-bound states

. in the incoming channel.

I INTRODUCCION

Las colisiones " electrén—agregado(cluster) han ido
ganando atencién dentro de la fisica.
en el campo de la fisica experiméntal se han realizado
mediciones de secciones eficaces absolutas (inclusivas)
inelasticas con agregados de sodio para energias en el
rango entre 0.1 eV y 6:eV . Dichas mediciones se han
llevado'a cabo empleando técnicas espectroscépicas de
disminucién-de particulas en haces de cluster que .col-
isionan con haces de-electrones. Esta reduccién de
particulas observada en el haz de clusters puede deberse
a distintos mecanismos de interaccién. - Para bajas e-
nergias (menores que las energias de ligadura o de ioni-

zacién) el proceso dominante es probablemente la cap- -

tura del electrén incidente y la formacién temporaria

de un sistema Na; seguido de algin mecanismo de rela-
jacién. Por otra parte, para energias superiores a ~ 1eV

los electrones 1nc1dentes produc1ran principalmente frag-
mentacién. -

‘De todos esos mecanismos, se investiga aqui uno de
los procesos de captura electrénica conocido como fo-
toemision inversa (IP) en el cual el electrén incidente

pierde una cantidad discreta de energia y efectia de -
este' modo una transicién desde un estado del continuo °

a un nivel desocupado ligado del agregado a través de
la emisién de un fotén. Este tipo de proceso provee in-
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En particular -

formacién acerca de los estados desocupados del clus-

ter y nos permitird estimar su alcance dentro de las
mediciones experimentales mencionadas.

II. FORMALISMO

El Hamiltoniano que describe la interaccién e~ -fotén
(a primer orden y desprecxando el espin) puede. es-
cribirse:

e o -
Hi = — : D - "J , ’ .
nt e [p A+ A p~ . (1)

donde A es el vector potencial de la radiacién electro-
magnética y p es el vector momento lineal del electrén
incidente. En el caso de fotoemisién inversa el estado
inicial no tiene fotones sino que los mismos son creados

en el proceso; esto hace necesaria la cuantificacién del
campo electromagnético. En consecuencia el vector po-

tencial clasico 4 debe ser reemplazado por el operador
de campo A(Z,1) dado por:
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donde é (@) (a = 1. 2), vectores lineales de polarizacidn,
son vectores unitarios cuyas direcciones forman una
terna derecha con la direccién del vector & de propa-

gacién del fotén. Los operadores a%’a, ag , crean o de-

struyen un fotén en el estado(k, «), respectivameénte, V

es el volumen de normalizacién para el fotén y hw es la

energia del fotén saliente. o
La seccidn eficaz total correspondiente a un estado

final particular (n, () puede desarrollarse empleando la

teoria de perturbaciones dependientes del tiempo hasta
primer orden en la interaccién [2]. Esta, junto con la
aproximacién dipolar para el cdlculo de los elementos
de matriz de la interaccién [3], conducen a la siguiente
expresion en funcidén del momento ¢; del electrén inci-
dente:

167m.ew3(26 + 1)
c3h?3¢3

one(gi) =

% Z {lGlfmm + IGtmm |2} (3) .

m/’ m

)

La seccidn eficaz total se halla sumando las se¢ciones

eficaces para los estados finales permitidos (n, ﬁ) a una -

dada energia electronica incidente como:

Ciot(g) = D on.c(gi) O

(n,0)

n (3) las cantidades G estdn dadas por:

Chum = VACED +1i% Ry grs
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en donde
Faacla) = [ whalr)etaerirdr C

son los factores de forma que conectan al estado inicial
y final del electrén para cada transicién. Estos estados
estan representados por:

X’.(q—‘i’ )= Z fl’(qzy )}llm/(Qz)yl’m‘(T) gl (8)
&r o m! o
xs(d, ) = 2 Dy, iy S
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V(r)=Vipa —

=~ 137).

correspondiendo  x;(¢.7) a un electrén entrante

‘moviéndose en el campo medio creado por el agregado

¥y Xx7(¥) a un electrén en un estado ligado encima d(_el
nivel de Fermi. La parte radial de estas funcionés
de onda, fﬁg";’ SH "’(q" ) se obtuvieron resolviend“o
numéricamente la ecuac1on de Schroedinger con el po-
tenc1al de campo medio: ' w;
. i

i
(10)

ape’ '

212 + d2)2 )

El potencial Vzp. es el resultante de resolver las ecuei-
ciones de Kohn-Sham en el marco de la aproximacién
local (LDA) usando el modelo de jalea {4]. El segundo
término de la ec. (9) da cuenta de la polarizacién in-
ducida en el agregado por el electrén incidente, SIendo
dentro de la aproximacién adoptada [4], a; la polarlza-
bilidad estética del cluster y d un pardmetro de’ cutoﬂ”’
del orden del tamafio del agregado. Se emplearon los va-
lores experimentales de a, de la ref. [5 ] v en los ca]culos
se utilizaron unidades atémicas ( h me = e = 1,

s

II1. RESULTADOS

Se han efectuado calculos de fotoemisién inversa en
blancos de Nag, Nagg ¥ Nagg correspondientes a los dis-
tintos estados finales permmdos en cada caso para elec—
trones incidentes en el rango entre 0 y 2 eV. Se plesenta
a-continuacién un resumen de los resultados obtemdos
concentrandonos principalmente en el agregado Naqo,

pero las conclusiones pueden extenderse a los otros clus—
ters. Debe notarse que el hecho de utlhzar en el calculo
la aproximacién dipolar hace que sdlo contrlbuyan en la
captura electrénica las componentes de 1mpulso angular
de la funcién de onda del electrén 1nc1dente que dlﬁeren
solo en una unidad de momento angular con respecto a
la del estado final ligado como se puede apreciar en la
ec. (5). |

El estudio de los distintos factores de forma en func1on
de la coordenada radial, dados por el integrando de la
ecuacién (7), brindé informacién acerca de la probali-
dad espacial de] proceso de captura a un determinado
estado final ligado (n,£). Se observé asi que los esta-

~ dos desocupados cerca del nivel de Fermi presentan una

probabilidad espacial de captura mayor en el interior del
agregado mientras que los estados que se hallan mas ale—

jados de dicho nivel conducen a factores de forma con

distribuciones espaciales dispersadas fuera del volumen
del cluster. Como ejemplo se presentan en la Fig. 1 1n-
tegrandos para dos estados finales particulares del Nasp
correspondientes a distintas energias electronicas inci-
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dentes. Enla Fig. 1.a) se muestra la captura en el estado
final 1h, cercano al nivel de Fermi, proveniente de una
de las dos ondas parciales del continuo (¢ = 6) mientras
que en la Fig. 1.b) se muestra la captura en el estado
2f mas alejado de dicho nivel (proveniente de £ = 2).
Pueden notarse, para todas las energias, que todos los
integrandos correspondientes al 2f se hallan mas disper-
sos hacia distancias » mayores. En la Fig. 1.a) se observa
también que a 1.1 eV hay un crecimiento del integrando
y en consecuencia del factor de forma correspondiente.
Dicha energia es aproximadamente la magnitud en la
cual se produce un estado cuasi-ligado del electrén in-
cidente en el canal elastico de entrada correspondiente
al impulso angular £ = 6. Luego este efecto obser-
vado aqui y en los demas factores de forma a las ener-
gias e impulso angulares apropiados, permite concluir
que la captura electrénica ocurrird con mayor probabli-
dad para electrones incidentes con energias en las cuales
existan estados cuasi-ligados (resonancias) en el canal
eldstico.
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Figura 1.

El comportamiento observado en los factores de forma
trae como consecuencia que la magnitud y estructura de
las secciones eficaces de captura electrdnica se vea do-
minada por los estados finales que admitan resonancias
en el canal elastico de salida. Esto se pone de manifiesto
en la Fig. 2 donde se ha graficado la seccién eficaz total
correspondiente a la captura de electrones con energias
entre 0 y 2 eV por el blanco Nayg. Las dos ondulaciones
y el pico que se observan corresponden a estados reso-
nantes del electrén incidente en estados cuasi-ligados de
impulsos angulares £ = 2, 4 y 6 respectivamente.
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También se ha investigado el comportamiento tedrico
del proceso de fotoemisién inversa a muy bajas energias
entrantes, como puede verse en el grafico insertado en
la Fig. 2. A estas energias solo la dispersion de la onda
parcial incidente s sobrevive poblando el estado ligado
final p verificdndose en consecuencia la conocida regla de
la variacién inversa con ¢ de las seccidn eficaz ineldstica
a bajas energias. Se comprobé que las energias a partir
de las cuales la regla comienza a cumplirse corresponde
aproximadamente con la energia en la cual la dispersién
elastica comienza a adquirir un valor constante.
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Figura 2.

En las Figuras 3, 4 y 5 se muestran las secciones efi-
caces de captura electrénica obtenidas en funcién de la
energia del fotén saliente (entre 0 y 4 eV) para los tres
agregados estudiados. Estas figuras muestran una es-
tructura mas rica y permitirian estudiar los espectros de
particula independiente por encima del nivel de Fermi
que se obtienen con el potencial de campo medio usa-
do en el cédlculo. En ellas se observa la presencia de
las resonancias para algunos valores de impulso angular
del electrén entrante antes mencionadas (debe sefialarse
que algunos picos se superponen debido a la cercania
de las energias involucradas). La distancia entre las en-
ergias de los méaximos correpondientes a iguales valores
de ¢ permitiria estimar la separacién entre esos nive-
les y a través de su comparacién con los experimentos
de fotoemision inversa determinar el grado de validez del
modelo de potencial empleado en la descripcién del clus-
ter y su posterior perfeccionamiento. También puede
apreciarse en el grifico la apertura de canales de tran-
sicién. En los casos de maximos abruptos, estos se deben
a la consideracién de energias foténicas muy bajas, en
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consecuencia estos maximos probablemente no se obser-
. ven en la practica. En estos casos las diferencias entre
& , .2
las energias de apertura de canales observables también
proveerd informacion sobre los estados por arriba del
nivel de Femi.
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Una comparacxon de la magnitud de los espectros aqui
obtenidos con los resultados experimentales de la Ref (1]
permite deducir que la contribucién del proceso de fo-
toemisién inversa en un paso es muy pequena. Por lo
tanto la captura electrénica encontrada experlmental— '
mente ‘debe incluir otros mecanismos de rela_]ac1on di-
kl .
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entes de la emisién de fotones. Por otra parte los

resultados tedricos aqui hallados muestran que la pre-
sencia de estados cuasi-ligados del electrén: incidente en

el
pa

canal eldstico de entrada constituyve una via favorable
ra la captura a dichas energias. Asimismo la estruc:

tura de estas secciones eficaces sirven para verificar la
estructura de niveles del agregado y en consecuencia los

po

tenciales de campo medio empleados en su descrlp-
1

cion. i
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