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RESUMO

A aproximacao ds Glauber & utilizada no estudo de excita
cées a estados do espectrc discreto de atomos alcalinos por impac
to de elétrons. A interacao do elétron incidente com os elétrons
do carogo atomico e (N-1) cargas nucleares é descrita através de
um potencial do tipo Yukawa. Sao obtidas expressoes analiticas pa-
ra excitac§es-a estados mzs e th, bem como resultados numericos pa

ra diversos processos de excitacao dos atomos alcalinos. W RS

SUMMARY

Glauber's approximation is used to study discrete excit-
ations in alkali atoms by electron impact. The interaction between
the incident electron and the core electrons and (N-1) nuclear char
ges is described through an Yukawa-like potential. Analitical

exppressions for mzs and m?

P excitations are obtained, as well as
numerical results for several excitations processes in alkali atoms.
!
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CAPITULO I

INTRODUCAOQ

A espectroscopia atémica e molecular por impacto de elé
trons tem despertado crescente interesse desde o final dos anos
cinquenta‘l). Um dos motivos que justificam este fato @ que esta
técnica permite, sem mudanca nos equipamentos, o estudo de excita
coes de estados de valéncia e do caroco atdémico, o que em termos
de especfroscopia por radiagao eletromagnética s0 foi viabilizado
recentemente com o emprego do eguipamento sofisticado que gera ra

diagao sinclotronica. Além disto, esta teécnica permite o estudo

de transigdes permitidas ou proibidas oticamente, bem como de

transicdes onde os estados inicial e final de spin do alvo séao

diferentes. A obtencao de dados como fungao do Sngulo em gue Os
elétrons sao espalhados gera uma série de importantes informagdes
adicionais sobre os sistemas em éstudo. Finalmente, trata-se de
uma técnica relativamente pouco sofisticada em termos de equipa -
mentos experimentais, o que permite,por exemplo, o desenvolvimen-
to de espectrdmetros no Pais.

Esta tecnica, entretanto, apre;enta uma forte desvanta-
gem com relagdo & espectroscopia Ootica, relacionada com a resolu

c¢ao dos espectros obtidos. Neste sentido pode ocorrer que infor-

‘ma ;0es sobre dois ou mais estados excitados se encontrem mistura-

dos nos espectros por impacto de elétrons,sem o estar nos espec -

tros oticos. Convém salientar gue avangos com relagio 3 esta ques



tao tém sido obtidos, ja sendo possivel hoje a obtengdo de espec-
tros muito mais detalhados que nos anos sessenta.

Com relac&o ao esforgo teodrico, este sofre de significa
tiva complexidade matematica decorrente da Hamiltoniana do proble
ma comportar, alem do sistema em estudo, um elétron adicional nao
ligado(z). Para contornar estas dificuldades, foi elaborada uma
série de métodos comportando diferentes aproximacOes na Hamiltoni
ana do problema, gque geram express§es analiticas passiveis de ob
tencao de resultados numéricos. O surpreendente avango na area de
informatica, bem como a maior disponibilidade de resultados expe-
rimentais, tém gerado crescentes avancos com relagao & abordagem
tedrica.

Pretendemos nos quatro primeiros capitulos deste traba-
lho, situar a questéo tedrica mostrando o formalismo basico e sua
relacéo com a experiéncia, descrevendo diversos métodos de aproxi
magao, bem como apresentando uma revisao da pesquisa teorica e ex
perimental de excitacées para estados discretos em atomos alcali-
nos por impacto de elétrons.
| Conforme sera discutido nestes capitulos a primeira
aproximacao de Born‘gfi), que requer um esforc¢o numérico relativa
mente baixo, gera resultados em razoavel acordo com os resultados
experimentais para altas energias de impacto. Na regiio de baixas
energias de impacto,um bom acordo com a experiéncia & obtido com

o método de acoplamento-forte(é’é)

e métodos correlatos, gque se
baseiam na expansao da fungao de onda como produtos antissimetii-
zados de orbitais atOmicos e fungdes que representam o elétron
adicional. Estes métodos,em principioc, n3o se adegquam a pesquisa
em energias intermedidrias, tendo sido feitas, nesta regido de
energias de impactd, abordagens com diversos métodos, tais como,
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series de Born(—'-), aproximacao de Glauber, aproximacac de ondas
distorcidas(g'g) aproximacao de Vainshtein(lg), extensOes ao mé
todo de acoplamento-forte(ll), etc.

A aproximac?o de Glauber, oriunda da fisica nuclear, foi
aplicada em colisGes atdmicas inicialmente por Franco (1968)(13)
no estudo de alvos de hidrogénio e utilizada em seguida no estudo
de alvos de hélio!13). em 1973, walters 14} postrou que a aproxi-
macao de Glauber e adequada ao estudo de transi¢§es ressonantes em
atomos alcalinos na regiao de energias intermediarias. Seus resul
tados, juntamente com os resultados obtidos com o método de ondas
distorcidas(g), apresentaram bom acordo com os resultados experi-
nentais e estao bastante superiores aos resultados obtidos com ou
tros métodos.

O trabalho de Walters, entretanto, € um pouco restrito,
uma vez que foram abordadas apernas transicoes ao primeiro estado
excitado dos atomos de litio, sddio e potassio, e s elétrons do
carogo atomico néo foram considerados no modelo utilizado. Dada
a baixa disponibilidade de outros resultados nesta aproximagao, a
questao de sua adequac?o a uma aplicagdo mais ampla abordando ou-
tras excitac5es em atomos alcalinos, bem como em alvos'diferentes
dos mencionados, ficou em aberto.

Nesfe trabhalho obtivemos resultados numéricos para di -
versos processos de exc tacéo de atomos alcalinos com a aproxima-
cao de Glauber, num modelo onde os elétrons do caroco atdmico sao
descritos através de um potencial do tipo Yukawa. Para tal fim de
senvolvemos expressdes analiticas para processos onde o elétron
de valéncia é excitado de estados do tipo s a estados o tipo s

e p, bem como elaboramos uma série de programas computacionais que

viabilizaram a obtengao de resultados numéricos.



Trata-se de uma aplicacﬁo mais ampla da aproximagao de
Glauber uma vez gue abordamos, por exemplo, transigoes oticamente
proibidas, bem como utilizamos uma descricéo mais realista do ato
mo no processo de colisao. Com isto acreditamos contribuir, entre
outras coisas, a uha mais ampla analise das potencialidades da
aproximac&o de Glauber, a um maior entendimento dos processos
abordados neste trabalho, bem como 2o estudo do efeito dos elée -
trons do carogo atémico nestes processos.

No Capitul~ II descrevemos uma montagem experimental |,
abordamos alguns aspectos relacionados com a ligacao entre o tra-
balho experimental e a formulacéo tedorica, e descrevemos o forma-
‘lismo basico da teoria de colisao atdmica.

No Capitulo iII descrevemos alguns.ﬂétodos de aproxima-
céo,utilizados na pesquisa teorica de excitagdes a estados discre
tos de atomos alcalinos por :mpacto de elétrons.

Fazemos, no Capitulo IV, uma revisao dos trabalhos expe
rimentais e tedricos referentes a excitacées a estados discretos
de atomos alcalinos por impacto de elétrons, discutindo alguns as
pectos ligados a estes processos.

No Cépitulo V, discutimos as diversas aproximacées uti-
lizadas na descricéo teorica dos atomos alvos.

Colocamos, no Capitulo VI, a deducéo das expressées ana
liticas para a secéo de chogue diferencial na aproximagdo de Glau
ber, referente a excitacées do tipo nzs.”2 - m251/2 e 3251/2 -
+ m2P1/2’3/2 em atomos alcalinos.

Os procedimentos adotados nos calculos numéricos estao
descritos no Capitulo VII.

No Capitulo VIII, apresentamos os resultados deste tra-

balho. Estes resultados sao comparados aos resultados de traba -
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lhos experimentais e outros trabalhos teoricos, e discutimos al-
quns aspectos ligados aos processos abordados. Fazemos uma anali-
se da adequacao da aproximac§o de Glauber ao estudo dos processos
abordados, bem como da descrig¢ao utilizada para os elétrons do ca

roco atomico.

No Capitulo IX, encontram-se as conclusdes deste traba-

lho.



CAPITULO II

FORMALISMO BAS1CO DA TEORIA DE COLISAC ATOMICA

Neste capitulo procuramos descrever o formalismo basico
da teoria de colisao atomica, que constitui o ponto de partida pa
ra os diversos métodos de aproximac3o abordados no proximo capitu
lo.

Uma vez que a formulacéo tedrica pretende a descrigao
dos resultados obtidos nos laboratdrios, iniciamos o capitulo com
uma descrigao da experiéncia. Procuramos,no decorrer do texto,mos
trar como & feita a ligacao entre a teoria e a experisncia, res -
saltando algumas aproximacOes realizadas na formulagao tedrica ba

sica como fungao do procedimento experimental.

2.1 — DESCRICAC DA EXPERIENCIA

O método experimental consiste basicamente‘l) em inci-

dir um feixe de elétrons sobre um conjunto de atomos ou molecu-
las e contar, num sistema de deteccdo, o nimero de2 eletrons espa-
lhados como funcéo da energia e angulo de espalhamento. Os compo-
nentes do alvo, ao interagirem com os elétrons incidentes, podem
ser excitados para estados do espectro discreto ou continuo, com
consequente perda de energia dos elétrons causadores destes pro -

cessos.




Como exemplo do equipamento experimental mostramos, na
"Figura 2.1, o esquema de um espectrometro utilizado no Laboratd-
rio de Impacto de Elétrons da UFRJ'12)_ A letra A representa um
canhdo de elétrons basicamente composto de um filamento incandes-
cente acoplado a uma lente eletrostatica, cujo campo elétrico ar-
ranca elétrons do filamento e os acelera até uma determinada velo
cidade. A letra B representa uma agulha pela qual & injetado um
gas de atomos ou moléculas que constituem o alvo. O feixe de elé-
trons colide perpendicularmente com o feixe que compde o alvo, e
os elétrons espalhados num certo angulo 6 com relacao a direcado
dos elétrons incidentes passam por um sistema de fendas represen-
tado pela letra C. Este conjunto de equipamentos esta numa regiao
de vacuo da_ordem de 10-5 torr. Os elétrons que emergem das fen-
das incidem numa regiéo de campo elétrico que os separa por traje
torias como funcéo de suas velocidades, equipamento denominado de
analisador de velocidades,e esta representado pela letra D. Os
elétrons que seguem uma determinada faixa de trajetorias no anali
sador, e portanto dentro de uma determinada faixa de velocidades,
atingem um detector representado pela letra E. Este detector gera
um pulso para cada elétron que o atinge. Variando o campo eletri-
co aplicado no analisador, varia-se a faixa de velocidades dos elé
trons que atingem o detector, viabilizando portanto a contagem
como funcao da perda de energia. Finalmente, a letra F representa
um conjunto de eguipamentos eletronicos que armazena o numero de
pulsos gerados no detector como funqso dos diversos campos elétri
cos aplicados no analisador; ou seja, como funcéo da perda de ener
gia. Desta forma teremos armazenado um espectro de perda de ener-
gia para um determinado alvo; num determinado angulo de espalha -

mento e para uma determinada energia de impacto.



Na Figura 2.2(*) colocamos um exemplo de espectro obti-
do no referido laboratdorio para um alvo de NZ' angulo de espalha-
mento de 2° e energia ée impacto de 1 KeV. No eixo vertical esta
© numero Ge elétrons que atincem o Getector como fungao éa perca
de energia, colocada no eixo horizontal. Podemos observar varios
picos de contagem, sendo cada um associado a um ou ura serie de
estados finais da molécula. O primeiro pico, por exemplo, € asso-
ciado a colisbes elasticas, o segundo a excitacdes da molécula ao

1 . Ly . -
estado a ﬁg (proc=sso oticamente proibido), o terceiro a uma sé -

rie de estados finais &

[\

molacula com forte predomindnciz do esta
- 1
do b n_, etc.
u
Pela posigao 4os picos no espsciro € pessivel, sempre

c-e a resolugao o pearmitie, okter =ner

2

()
[e]}

e transigao. A area &2

s

Ie}

cada pico & relacionada com a probabilidade de excitagao do alvo

ac(s) estado(s) a ele a2=zsociacdois). Desis gue um picc esisja assd

ciado a apsan2s uR processo, Obtém-Se a Sartir de sua &ree um pon-

U
rt

r
to da segao de chogue diferencial para este processo. A obtengao
ée espectros para diferentes angulos de espalhamento gera uma sé-
rie de informacées adicionais sobre 0 sistema em estudo, cue cosS-
tumam ser colocadas am graficos de secio de choque diferencial.

A secao de chogue diferencial & definida como:

8 (g,0) = LdEs8) 4 (2.1)

. I

i-£f 0

onde I(t,06)d) & o nimero de particulas espalnadas por area unitéa-
ria e unidade de tempo num angulo sdélido &} , e Ts 2 o nhmero
ée particulas incidentes por érea unitaria e unicdade cde tempo. O

*
Comunicag3o Pessoal, G.G. de Souza e C.A. Lucas, 1Q-UFRJ, 1984,
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m2ntal consiste exm assumir umz onde Dlan2 nare descrever © elé-

tron incidente. Trata-se de uma aproximagac, uma vez gue & impos-

sivel experimesntalmente construir um feixe incidante totaimente

monocromaticc (o pripric principio ce incerteza o prolbe Deveri

guanto mais bem definida a energia éos eiétrons incidentes. Pode-

(16) : = . s. o= s < \
-se mostrar — gue a aproximacao mencicnada e adeguacda para o
ororlema de colisao atlmica, excluinds-se caritcs casos onde ocor-

rex ressoanancias.

ko considerzrmos uma cnde pianz oara Zestrszvzr o 218 -

<ron incidente, n2ssSC sistema tera energia total Sem ézfinida e
estaremds ap2nas interessados nas s50luzl2as =2stacicnar:ias de Hamil

-~ - - -

toniana. Pox 03:Tro 1aat, Consigcsrar ur ;ECJ:E C2 ONIas oarae s -
- S A N S A - S a5 = —— > R A - —3

Sxraever C 2r2T°X0N INTi82nT2 LIPDLICA & IZLNT.lCaged ealllonal,ce &l

£3cil solugdc, relacicnada COm & evolugas tsmporal do relerido pe
cote de cndas.
Uma segundes aproximazidc cSonsiste enm comsidarar o procas

80 de colisao comc decorrente apznas das interagdes Coulombianas

2ntre Os =212trons 40 sistema e &2s5:25 COM O NUCi=e0. COoT is<o e Tz
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N+1 N+1 N+1
- - 1 2 Z 1
H(E,...T . .) = -5 § v - 2 . { - , {2.2)

onde fj representa o conjunto de coordenadas espacilis e de spin
do j-ésimo eléetron, ou seja,»fj = (;j';j) ;reo= |2 Ty o=
= i;i';jl ; dado que a2 massa do nicleo € muito maior que a dAos
elétrons, consideramos o centro de massa como coincidents com «©
nucleo, Z @ o numero atomico, e N € ¢ n? de elétrons do atomo.

65 estados do sistema sao descritos pelas funcées de on
da 6(f1...“N+1,t), que satisfazem 2 equacao de Schrddinguer dada
por:

. 90 /= -
H(r ...1' )O(r ...I'N 1’t) = 1 's_t' (F1-..IN+1,t) - (2.3)

Uma vez que a Kamiltoniana nao depencde explicitamente

do tempo, podemos realizar a separacao de variaveis:
0(;1...:N+1,t) = ¢(F1...rN+1)exp(-1Et) ’ (2.4)

0 gue nos remete a procura das solu¢Ses estacionirias w(£1"u£N+1)

da seguinte equacao de auto-valores:

H(;1...;N+1)w(;1...;N+1) = E v(r ...rN+1) ’ (2.95)

"sendo E a energia total do sistema que, por conservacdo de ener -

gia, atende a relacao:

E=€°+—2—-=€°+T ’ (2.6)

onde €y © ko2 /2 s_éo, respectivamente, a energia total do atomo
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nc =stadc fundamental € a energia cinética do els:tron incidsnte ;

"
1]

/2 sao, respectivamente, a energia total do dtomo no es
tado £final (o> e a energia cinética do elétron espalhado.
O sistema sxpressc pela Hamilitoniana (2.2} comute com ©

opsrador Pij gue permuta as coordenadas cos' elétrons, refletindc

n
1]

o fatc Zestes serem indistinguiveis. Desta forma, podemecs encon -
trar soiucdOas estacionarias gue sejam tannbsm auto-fungdes cestz

Operador, ou seja, gue tenhar simetria definida com relagao a trc

ca £z coordenadas dos elstrons (Mott e Massev (19731)) '—='. No ca-
so e Zérmions o principio ée exclusdc dz2 Pauli exige cue:

= v > = 1 = vt = = = P
2. Ll"""i""""‘ﬁ-"’ = v ‘1""*""5"'fN+1' =
- - - - -
- - - - -
= =y (T, ... e e Ly . (2.7)
. K 5 - .
13 - - av T
. : - - . — — -~ ..: . - - - - - - -
L8Te Tans Trec L1RosrTan-sas CD?.SE‘.::.;:I‘::’.&S L& Jroc.rcs c=

3 - -— 2 - - .- ™ - - » oy
Z.> — FORMA ASSINTOTICA E SECA0 DE (CHoQus DIFSZRINCIAL
& procura cas sdlugdas da fguagao ée auitc-veloras (2.5)
é iniciacda com a ob 30 3e sua for-mz =2ssinidticz. rarz tal 2
. e t2)
cenvenients escraver 2 Hamilionianz na forre =
H(T 2 = K (E z I (¥ ’(T....T. 2.¢
HiE....0. ) = B (F,...0¢) + Eyir, ) + VII woq) o )
oris




'mite a seguinte solucao assintotica
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€ a Hamiltoniana atomica,
Hy(Ey,q) = - 3 V2 (2.10)
0'"N+1" 7 2 "N+1 ’ .

a Hamiltoniana do eletron livre, e

" N 1 1 X
VAT .o Bg ) = ) (- - ) = § (r »Eneq) » (2.11)
' = N+1 3,N+1 j=1

(-1}

o potencial de interacao entre o elétron incidente e o atomo.
Podemos escrever a equacao de auto-valores (2.5) na for

ma:

[By(Ey,q) + Hy(B oo ) & VIE - B (NWIE, LBy ) =

N+1

= Ew (-f1o-of

.N+1) . (2.12)

Uma vez gue estamos tratando de atomos neutros, o potun

cial de interagao V(r ee T se arula mais rapidamente que o

Cne1)
Coulombiano na medida em gque o elétron adicional se afasta do ato

mo. Dentro destas condigGes, pode-se mostrar que esta equacao ad-
(2)

VIE,.. By, P o= exp(iio-;j’xzs‘sj’“o‘f1°'°?j_1'?j+1"'fN+1) *
I ffgiifﬂfli £ ,¢ )X -(S )u (r ceeli sF. 2ee.T )
day T ety SIS
(2.13)

+ Termo de Ionizaéio ’

sendo u, as funcdoes de onda atdmicas do espeétro discreto, solu -

cOes da equacao de auto-valores:

Haua = e u. . (2.14)
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%S &

Na expressao (2.13) (Sj) € a2 funcao de spin Go j-ési

s
mo elétron, o somatorio em m; é referente aos possiveis estados
finais de spin do j-ésimo elétron, o somatdorio em o refere-se a
todos os possiveis estados discretos gue o atomc pode atingir no
processo de coliséo, ou seja, aos estados discretoc energeticamen
te acessiveis dados pela condigao que ku na eguacao (2.6) sejam
nimeros reais. Estes estados sao denominados canais abertos ée es

palhamento.

Nos casos onde 2 energia do elétron incidente é maior
gue o potesncial de ionizagdo, o atomo podera também ser ionizado,

e deve-se considerar na egquacao (2.13) wum termo de ionizagio dado

pela seguinte expressac:

PRI R

(%)
i
—
-
LW ]

r ) . (2.15)

JERL A PEERE VIR

oo By

Cs dois primeiros termos do lado Eireito da ecuagao
{2.73) comportam uma visualizacgao bastante clara. O primeiro ter-
PO representa um elétron com energia bem definida kg/2 , incidin-
dc sobre um Atomo no estzdo fundamental. Cada um dos termos ¢o so
matdrio em ¢ e m; no segundo termo, ragrasentam uma onda esgalha-
dz radialmente, modulziz anc.lermente pela Iun
o atomo num dos sstadcs discretos acessiveis la>.

£ facil perceber que estando o Getector 2 uma distadncia
macroscdoiza do alve, o dado experimental estard relacionzéc oom
2 fungao ée onda na regi3o assintotica, logo com as fangoes

£(3,¢), conhecidas como amplitude de espalhamento. Pela eguagdo

‘-
|
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podemds colocar as sclugdes &: ecuazac (2.2C; ne forra:
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To pode sexr ozsarvadc 22 rsallizar ¢ prIcsEssy Lnverss, oo sziz ,
aplicar o copzrador [E~H.-E_1 na =zguzgds (2.22) o gus, vtilizands
LS =
z 2ziinigac (Z.2%., ceri & eguzgar (I.Z1..
2 solugéc d& eguagac ncnmosénsa cue setisizaz 25 condi-
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Se-se mostrar 2 cue esta fungdc £ 43z pzlz expressac:
Lk Th .=y
(- - -t - f ) 1 " e - K+i v . & Iy~ )
PP <SR 2 R S - T : /2. -a &
Coa'ft ka1 T1 0 Txe T i T I m e
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Convém saliertar gue o simbolo . denota nic apenas ume
som2 sobre todos os 2stadas discretos, come tamsém 2 intagragac
soore todos os estados éc continuc, sejam estes  energaticazence
acessiveis ou nao. Em outras palavres, k., ¢efinido pela eguagao

2.6}, pode assumir valores reais e imaginarios.

Inserindo as expressoes (2.25) 2 (2.24) na expressac |

- - = - - 1
ﬁ(r -~ ) = + = Yu, = 1 = A%
VAT .o o 0 Tae = 2 S S NP G - — = [ o
t N+ bt N+ C \ N’ &7 =1 T |
s .
. - -
Sv e =
¥ T mTa_ A
- a - I ] ~t - S! . . ;
2 = —~ - * - -
] Yo, (5. Ju s 4S,. | P B L £
=-~ :: t' 1 ‘E— J?1'.m k?] “; K h -: -. L
.UI-S bh‘.!—'_N_." -
i e 3 I3 = 2 95
\S------v a s “ pem s s O B amgr » - Vo e 2D
De novec, © scorz2iorio =m 2 inclul toicos oS es5tz230s 8% es-
24 a efas 2 - - - = PR S
pacirc 21isCra2td € CoOntinio. I 2p2n2s ne £30r2s5320 assintotice

(2.3}, cue descresve excitagdes reais, gue o nimero d&e escades
possiveis,8 ilimitado pela energia disponivel '='.

Ao tomarmos ¢ iinite em gue ::h+ ' i 1
fica-se facilmente gue a2 expressao acima cai na Iorme da ox-

-~

ssintdtica (2.13), ao :tomarnos na axpressis (2.13) 3 =
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Pojemos observar pela express2> acima gue, coniorme men
cionado, a determinacao da amplituée é& espalhamentio fara ur de -
tarmirado processo de excitagao do alveo depende 4¢ conhecimanto
d2 funcao d2 ondaz em todo o espago. Nc Sroximo capitulo cescreve-
remos diversas formas cde aproximar a fungd0 ée ondéea Go problemz
gue viabilizam a odtengaoc dée resultados numericos passiveis de
confrontagao com os resultados expsrimentais.

Consideremos agora & cuestas €925 2:&:rgns seram indis -

cinguiveis, 2xpressa atraves de fungac Z¢ onda ser antissimétrice

2EnTS D202 va Troca Ce SLnNE. a7 mEYT.lTEINlE 28 Co0rceraisas a2
- o - - - -4 ~ ~ . - - -
gdois elezrons, Parz faciiitar & &iscuss2o FEDIIJTAIZINCE 2021XC &

erprecsac {z.26) bem como a exorassac ootide ac pEYmLTAI nE ex -

T R U B 3 3 BalZ....Z..
- ! ’. r‘-.’ m (=.1+1)“U( ; ..N)
S
Y e -> ) H
ik .= by

*x
s » - - 1 -~ ! -1 s 2 -~ oy me -t \ -
: Yu (Z....Z.. VT, o eeZee c )il oDy .2
Yot Sy, qdu fE. o T de (2, vaq) , IRt xoyr  12.28)
ik, . T,
J
- - - - o~ s
T "’"~1'rj-7""rw'r-’ = = Yo, (S.)

, - - - - - 1 - ! d-’
- = r. b T .o - = Z....QT..
R P L i R P R LT N+

s




i

. s
-—
’_.N‘r_ - .
- e = < - < ‘e 3 (S, (= - - - =
. ey )< T ar e on. ap=ag 2T eeeel )
R - = " W 3 ] J=1""N+1 +1 N
Limg | T4mT s J s J 3
- ]
-t - - - -l -t -t -t - -y - ¥
S - R ) AU 5 A L iZ....2 T. i o senn
| :-.' | o) "3".' I\.) . I\?q) ) :_-:p N+ ‘J"

Ndc & 2;m absoluto Obvio gue estias expressdes éifiram ape

n2S DpOr uma trocz Ge sinal. Para

(L

a

[
v’
n
0
rr
[\1]
{
9]
)
U
m
4]
[\
"
o

o)
ke
'..l
2]
(1]
o
(A]
0

iv..x
. J &
; I ¢OTN+T s =
exp. {2.28}: e PO £ TORNPAD R 5NN S
I:: b\ ] ™ H i
S -~ =
{z.3C
. T
lKO.r s
- . N 1 = =t - bl > v
exs. (z2.29): e . 18 )uC_ {r....r. INE NN T2 PO
Tarz percaber 2 &lfarenjz entre astaes 4£Iis tsrmos, Sz2ste o2nsar
~an wem s = vem® ~ = A= !
2 §€USs Valcres pare Valores gra..ie; g ':r -, € <er en mante
T

mente na medidz erm que um2 de suas coordenadas cresce. Desta for-

T2, para as excressOes (2.28) e (2.29) ciferirem ap2nas por um

w
4
1]
n
w
p
(o]
0
0
=]

U
(1}
W
(N}
[0}
1]
(o 1
[
th
1]
[k}
[
4]

L ¢
V]
[+1}

d)
2}
®
0
(13
o}
ok
w
th
u
o
0

"W
3]
’_l
5
w®
..l
A}
(8]
(14
f

(o]

L]

SE2ITSS, €m c2ia w2, ¢ Limite 2m o gue 2 soCriznalde espacial N+
t2nde a infinitc. Fara simplificar consiierznds © €Caso em cue &

- [ —
NS SV R - B NP REORE 5 SR '
2 K+t ms‘ N-3750°% N . m
z - = “'s



(]
(%]

{2.313

‘M

r
1Y}

{2.32)

e e

«

3
[0

s expressdes

para gue 2

somatdric en

a

outra

Zm

contenha

-

ressario cue

iZ0

as atdmi

estas

-~
-

¥

(U]

"
t»
)]

o

(¢}

]

as

()}

«1
]
i}
W
[}

-
-
-

cave o0COo

w

-

ce

17ac

Az

ol
@t

Lﬁ
'R

et
n

‘. Fu

“
o4

th



lis

st

ep

rre

matOric se estarad traca

Tste aparents destalhe ten

e dcs resultados tedricos, cb:iidos com métodos ce aproximagado.

{

es mEtodos na0 COnsSeguam ievar em conta, ¢e forma correta, to-
os estados atdmices ne expressac pare 3 Iungac 6= cnde (2.263,
ortanto, no calculo &z amplitude de espalhamentc Gada pelia ex—

ssao (2.27). MNao cornsiderando todos o0s estades a2tdmicos ne so-

b

do de uma eguagao gue nac exsressa, ce for

correta, o fato dos eiétrons serem indistinguiveis. O gue se
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CAPITULC 11!

METODOS DE APROXIMAZAQ

A eguagao (2.2€), referente 3 funcao de onda total do
sistema, nac admite solugao exata. Os resrti:ados nuxéricos s3o er
tao obtidos atraves de mitodos 32 aproximagio.

Cada mitodo, comd Ga2corri3ncia &as 2proximacdes contida

N
wn

e ac esforjo computacional requerido na chtiengao de resaltaiscs nu

mériccs, consegue descrever,de forma satisfaidria, 2lguns procas-

ba

[of]
m

- -l o - -

sos, Centre de ca2terminsdas falwas e ersrgia e impactioe. z
somz Gc esforgc com os &iversos métodos Sisponivals. Tue ss conse
gue uma Gescrigddo tebrice mais ampla éc protliemz

Visamoé neste capitulo principalzmente descrever a apro-
ximacac Ge Glauber. Parz uma compreensac mais ampla a2  aproexima-
cdc de Giauber & interessante anaiisar tamdb3m alguns outros mato-
dos de aproximacdn. Neste sentido descrevemos também, ainda gue
de forma sucinia, a aproximacac de acoplamanto-Iorte, Eem como a
aproximagac de 3orm.

C coniunte &as aproximagdes Ze3zritas nsste cagitulio om
pde 2s ferranmsr=2s telfricas mais utilizadas nc estuds éz  excita-

¢coee a estadcs éiscretos em atomos alcalirnes.

.o = M2TODS D: ACOPLAMINTC-rORTE

f

LV

|
PoOie-se exzandir a funjac &2 onca top:tal ne forma:
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v (3 : = 5 £ . .. .3
y(z1---rN+.l) - ‘é Pe(ru+1)us(~1-oorn) (3.1)

sendo us(?1...§x) as funcoes de onda atOmicas, o somatOric em £
inclui todos os estados co espectro discreto e continuc, contendo
portanto infinitos estados e PB(EN+1) forpa ura base completa no
espaco de um elétron.

Introduzindo esta expansao na expressao integral para a
fungao Ge onda, eg. (2.26), e utilizando funcoes de onda atdmicas

ortonormais, determina-se a eguagao integral gue F’(fN&i) deve sa

tisfazer:
- -
ik..x .
- TN+ 3 1 - _r
-l = = ¥ ‘ 7 - : =
Forbopnas) = @ z_'Sn.1’ Cat,e T T i s %P
5 :.‘.Il':c ’
. 1> +3
ik iz, .=T .
e X Nt av A.s (- Sz ’=, 'V ':' - ’v‘ - -
E-I:' pd ' J?x.é DN‘-‘ l:; ‘-I--:, GTIVTRSTT T TR ’ v2ee)
N+1 TN+1 =
onde
- T 2 .k = - + - - -
s - = pa R = Sl IR wveely LI (..., .
VG':(r,'-r‘]’ J\ d ‘ d }‘ ual (I',' b)V(rl N*i) :“l IN,
(3.3)

A eguag2o (3.2) representa um ccrniunto infinito de egua

¢Oes iniegrais acopladas. Se fosse possivel resclvé-las, estaria-

- mos obtzndo uma solugdo exata para 2 eguazac (2.25). & aprcziza -

¢do de acoplamento-forte consiste justamente em truncar a exszan -
830 (3.1), coasidzrando apenas aiguns estados atdmicos, corniorme

. o 18
v e Monr {1632) X&),

ProposTo iricizlranse pir Mass

o
Q
"

11
-t

o)
W
w

zia

e
3

Uma primzira ccnse te Za=c & gus nao es:are -

W2

mos mais considerando pa ecuagio (2.26) todos os estados 4o espec
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trc atomico discreto e continuc. Com isto, conforme @iscutiéo nc
capitulo anterior, a funcao de onda total rnaoc apresentarié rais a
simetria correta com relacac 2 permutacao das coordenadas de dois

(2)

elécrons . Procura-se entaoc impor gue a2 solucac aproxizmada apre

sente a simetria correta, expressando a funcao de oncda na forma:

M

wAT, . By ) = A { FglEg, )ug(E4-..50) , (3.4)

N

onde A e o operador Ge antissimetrizacao definidc como:

(3.5)

. © o operador cue pzrmuta as coordsnadas G0 elétron ) ooE

c eiatron N+1. Introduzindo & expressao acimaz na eqg. (2.26) e pro

detandc nur estads etimico Lo, ohieves:
ik..T, . » .
- 0°"N+% 5 . S B =
F’n' (IN+1) = e Xms C&,'G b N ..)'., ; C!l’.;...é&N
=41 -
1 - - ; -’
P ,(x,)u ,(r....rN)u.(.z...-\‘1) - = é %- j drN’1
» *s
o -y
e A ESTIREE Y . s B .,
Xmr Sppq)igs (S, V0 (5 )T (5 5)
ETRL Y
. * + 3
: K By, -Eyuq]
1 z - ] .:' e - - ’ S {e .
T % =, 1 °N+1 = =1 "I:_"IQ-'-'!
8 mg - et TR :
' T - al 1
’ - ) -
onde V(Z, .) @& definido por (3.3) ¢ WiE.,E. .0 & © opzradoz 2e

_troca delinido por:

- s
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& (° N+1)

£ S - z T = s, {2
Arp- - G2 Ve T o BRI Vir oy e (Egeory ).

L

(3.7}
Alem da questio relacionada com a simctria éa funcao ée

onda total, o truncamento da série (3.1) acarreta outros proble-
mas. Uma detalhada discuss@o a respeito se encontra no artigo
de revisao do Bransden e McDowell (1977)(§). Vejamos estas gues-

toes de forma sucinta:

Um problema ocorre sempre gue nao considerarnos na ex -
pansao truncada todos os possiveis estados atomicos finais, ou se
ja, nao representamos expliicitamente todos os canais abertos de
espalhamento. Com isto nao estara éescrita a peréa ée fluxo cos M

canais abertes represantados na exsansao truncada, 3devido aos de-

mais canais abertos nao reprasentados nesta sxgansac. DI outras

lt’

calavras, & protabilicade de exciiajdo &o 3icme tare un d=termin
dc estado 2> @ relacionaga com as prosabilidaZes de axzcitacas

dc atomo para os demais estados acessiveis. As eguagdes acopla -
das do tipo (3.6) descreven apenas a interZepzndéncia entre os c2
nails abertos referentes éos M es:tades considerados na exzansac
" truncada.

Um outro problema refere-se 3 éistorgao éc 2iomo duran-
te a coiis@o. A0 truncarmos a serie (2.7), a fungac e onda total
n&8c sera mais expressa nuna tase completa, ndc iescrevendo ée for
pa corretz este eféito.

Zste mézodc deve, ex principio, apreszntar bons resulta
dos para dbaixas energias de impacto guanéo poucos canz2is abdertos
estaoc presentes. Neste caso, se pudermos representar , na expan -
g3c truncada, todos 05 estadcs finais acezsivers

incorrendo no primeiro o*ob;e“; zcima mencionado. O mEtods posde ,

entretanto, apresentar bons resultados mesmo pzra energias inter-
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meciarias, guando infinitos canais abertos de espalhamento estao
presentes. Discutiremos no proximo capitulo o caso da excitagao
éos atomos alcalinos ao primeiro estado excitado. Neste caso, o
método apresenta, de uma maneira geral, resultados em razoavel
acordo com a experiéncia para energias intermediarias,mesmo consi
derando apena2s dois estacos na expansao, ou seja, os estados ini-
cial e final.

O numero de estados considerados na expans2o (3.4) nos
€éiverscs trabalhos realizadecs com esta método varia como fungao
4o processo abordado, da enerciz de impacto consiGerada e ca dis-
ponibilidade ée computagao Ge sa2us autores. No proximo  capitulo
veramos aiguns exemplos de calculos com este méTodo €a s25d3c ce
chozue para excitagoes éiscretas am atomos alcalincs.

Existem diverses maneiras de procurar minimizar o efei-

{3)

(%D
)

Truncanento da exsansao (3.1)

Uma forma de representar o efeito de polarizagao dGo ato

mo no processo de colisiZo consiste em substituir os termes
?:(EN‘T)u=(ig...En) éa 2xsansac truncada por termos na forma:

[u:(f1...iw) + ) ’ (3.8)

onée uf(r;...iw,fx‘1) representa a perturbagao da auto-fungao
- & >

u:(f1...EN) dec alvo durante a colisdo. Na forma mais simples
P': o poy = - et Nt v o amt - ~ —m gl 3 ~n >~
L R e TR LA dztsrminade por tesria de  perturbagao de pri

meira ordem, assumindo a2 particula incidente como fixa nc  ponto

Este procedimentc edicion2l ao métods de ecoplamwento fort

torted waves polarizeé sortitals”, awpoy 137,

e
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Uma formé Ge representar a perda de fluxo para canais
2bertos de espalhamento nio considerados na expans?o truncada con
siste em adicionar a esta expansao pseudo-estados correspondentes
a canais abertos de espalhamento ficticios. As funcées de onda
qgue descrevem estes pseudo-estados s?o escolhidas de forma a se-
rem ortogonais as func§es de onda consideradas na expansao trunca
da, porém superpondo com orbitais nﬁo considerados nesta expansao.
Desta maneira, com apenas élguns pseudo-estados, pode-se represen
tar, de forma aproximaca, varios canais abertos de espalhamentoti’.

Uma outra maneira de representar a perda de fluxo para

canais abertos de espalhamento nio considerados na 2=xpansao, con-

siste inicialrmente ex expressar a fung2o de onda nz forma:

v (E....20 , (2.9)

separando-a portanto em cduas partes, uma relacionada aos M primei
res estadoes, e a outre reliacionaca cor: cs infinitos estados ex
que‘n > M+1. Da mesma forma separa-se, nas ecuagoes acopladas pa-
ra Fn’ os termos relacionados com os M primeiros estados, dos de-
_mais termos associados ao segundo somatbHrio éa eg. (3.9). A se -

grui trata-se de forma aproximada os termos relacionados com os

| )

estados em gue n > M+i. Existem diversas maneiras &2 aproximar es
tes *termos, estandc no menciorado artico é2 rzvisio ¢éo Bransdéen

e McDowell(é) uma detalirada discussao a respeito.
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3.2 — APROXIMACAO DE BORN

A aproximaciao de Born & perturbativa com relagido ao po-

tencial de interacdo entre o elétron incidente e o alvo, V(r ces
.iﬁ+1). Vejamos como obter a funcao de onda nas diversas ordens
do potencial de interacao, partindo éa solugao em ordem.zero, da-

da por:

->

-+
ikO' rN-l-'I S (

w (r1..-?N+1) = ’uo(i1-o.fu) - (3.10)

SN+1

Esta expressas corresponde a fungao de onda do sistema
na auséncia de interagao entre o elétron incidente e o a2lvo, ou
seja, ao considerarmos V(£1"’2N+1) = 0 na expressao integral
para a fungao de onda, eg. (2.26).

A fung2o ée onZa na primeira aoro>1macao ée Born e obti
da ao substituir; no lado direito éa eguagao {2.26), a fungas ce

.onda total W(f1...f .} pela expressao acima, o que fornece:

N'i’o

' ik .r

B, - 0°"N+1 S - - 1 s

VR Iy = e xms‘snn’“o‘rl'“ru’ 1 xms‘ss+1’

z r >
3, eix“l‘N”—rN+1 1Ro-Ey,q :
Z U, (Fg... Ty I Q.1 B | e Va,0!Tne1) ¢
N+ N+1

(3.11)

sendo V (rN+1) dado pela expressao (3.3).

2,0

-

Tomanéc na SAPIGSSBC acinma o limize er cue Ir 1 tenda a
‘X4

infinito e comparando com a express3o assintética para a funcdo

de onda, ec. (2.13), obtemos a amplitude de espalhamento na pri - -

meira aproximacdo de Bora, dada por:

+ -
ig.r,

B1 1 - Nel N

£oa(8r¢) = - 33 j 4Tyer 8 Va,0ns1) (3.12)
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% Zfungac 32 onde ne aprovimagac ée Born 1ac aprasant:a

2 simetria correta com relagao a troca nas coordenadas 4o 3-8simo

elétron atomice com © elétron N+i. Nes:te sentido 2 primeira apro-

ol

Xizagao 22 3orn rnao descreve efeizos e trdsz, ndo posendo ser vhi

lizada nos casos onde os estados inicial e

Hy

inal ée spin 40 aivo
‘880 difersntes.

rara gu2 2 solugac aproximade adresente 2 simetiria cer-

seta,Oppenheimer prop3s antissiretrizar a fungao de onda em ordenm

(Sp. 9t E.. .50 , (3.15)

- - - - - - - - - -
» - = o - g -~ . e =
onée Z € O Spsrader ¢s antissimstriZagac, celiniéc por il.3).
- H S -~—- - me e - e m o~ bl N -4 3 -
Inserin<c 2ste exDresssc ne 27:iz732 (2.26), € adotando
- ~a s P - =~ L v - e = pd
- DTOSSI T2NTL EN2.L000 af S@23C3ILTl EnteXiloroente. CoTen-Se LmE

exzressac pare = ampliizuds és esszlihamsnio. &~ amplitude de espz -
Znamente contem, Sgora, urn termc referente ao processo direto, &z
dc pela eg. (2.12), e uma serie de termos relacionadcs com DProces
€S8 cGe Troca.
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magac 4de Oppendteimer & correti, Tantt Ochkur guantc 3onham, prosu
=

raram identificar os termos esoirios ca amplitucde ée trocz atra-

vés da expansd0 da amplitude de espalnamento na regiac de  altas

enercias. Retandd somente O tTermos de resma orisn en fO' odtive-

‘N

ram wnez expressac para ampiitude de espalnamentc gus corresponde
ac termo da2rturcative em primeira oriem no potencial Ge interagao.
Este proo2éimente, conhecido como aproximacac e Born-Ochkur, fog

nece resultadls en Melnor acordo COm OS result2dos experimentais

propis umz pegianz mdAificagidc na asreoximagdo ce Ochkur para cue

vETAT2E alnlé QNI J.23Tal IS .sTl0nzLz TOm z SlmeTriz
e Fieen mq 2 e AR x e ememimma sz memaear  mwmoma~ S2 Do A e are~ As
2 IunGR0C 4g ONZEZ e TILTELTYE ZTTILLTEZal J& SZIn.. L o efslt < ce

.€létrons aidmicos. Ds fa2to, 2 sejac ds crhogue pare Srocessss onds

paihaventzc ¢ valcer 3¢ tgrmo Eirsto com ¢ 62 tsasmo Ceg troca, Ista
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comparagao foi feite o casos utilizando o mé:odo de



a:o:lame“-e-‘o.be!:;) D2r coms & =3oT ox;na;éc de OChhu:{Ji) éc te
no Ge troca, mostrando gue ée fatc, em alias energias Ge impacto,
¢ termo de troca praticamente nac contribul para a segac e cho -
cue total e diferancial, exceto na rag'é ée a&ngulcs grandes.

Uma vez gue a primeira aproximagdc de Born so & acdegua-
da ao estucdo ce processos com altas energias de impacto, a ques -
tao da simetria nao €& fundamental guaﬁdo se aplica esta aproxima-
cao de forma consistente. :

2 primezira aproximazio ée Born &, dentre cs métodcs

usualmente utilizados, aguela gue impiiza num menor esfcr¢o numé-
- -

rico. Apesar &as limitasdes imposzasz em sua formulazio 2iz & ex-
tremamente Ctil por diversos motives. Cc"seg"é-se, DOr emamplic |,

witaées experimenctals.

% correspondente anplituds de esszliharants, com © potenciel ce in
teraszas or sagund:z ordsx, contam um som2tiric nos InIiniios 2sta~-
So0s atdmices intermediarios do sstzctro 4iscreto e continuo, nao
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& en segunda ordem noc laco direitc £z expressac {2.2€!. Redetine

- -

§)

do este procedimento diversas vezes, obtém~se ume expansao Gz Sun
30 és= onda total em séries de poténcia &o potencial ée intera-
¢ao cornhecida comc série @2 Borrn, gue pode ser reosresentada né

formea:

, - - ) 2 3
i (rT...: v') = ¢o(v ) =+ ¢1(V) + cz(V ) - Q3(V e oo
(2.16)

- - - L4 = < 4 = 4
(3.17), gue contam o potencial cé= interagas =m pripsirz griex
-
- (?v‘\ . ”~ ~ry o - -~ e~ T - - -y q-ﬁ o - o3 e -
Sl ) ¢ <ermc Jue conter o DTTenTle. 2 LnTe8razac o sSecSinas
2
ordam, =tre.
-_——— rs i - = - P i - = - = 2 =3 2. -
R zoonvezrzencie Sz seriz Zs 3orn 2 iz Z2if2zil Sz =2
T d
.-—--— -— - - - " - am e - 2, - - - - —
ana_.s5a22:z {¥oTt & MzEssv — (1= . PLLs-3:. ernirsIantc, moE-
- - - - - =
trar gusz & sarie (3.7¢! converse no CasC &n Juse € 2IVI € reprases
Fs - =4 A bl - - - m— - . <
tado DOr cartas classas de potancial. Te cuzlcuer forma “rasz -
N - - - 14
- - 2 - s - - -4 . -
1har nC contextec Gz terceira aproximazac €2 3orn & implica aum

mencionar o esforgo neste sentido realizado por 3vron e Joa -
(24)

o--~-

- RS = 3 - - = - .y & - 5 - ]
L& ENTDIICLL® Q2 ©3TaL0ETENTO € 23TLI2LE atraves T LT TETMO (o33
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2 & ~ - PO - = ~ -
A S2ries Cce pOIXnl represental Gl €550I¢C ce ac.icear



ser.2s, parece resultar nuc esiorgou reduziés nes:ta diregac, ac

nos nc caso ée excitacoes discretas em atomos alcaiinos. Neste ¢

i

{

SC ad que nos conste, sC foi realizado um trabalhgs, refarente

v

aplicacaoc da segunda aproximagac de 3orn en excitacdes dGc  atomo

o

PP - , 7 -
e sodic 4o estado fundamental ac estado 45(—;) gue sera comenta

r —

do no proximo capitulo.

Sn Aa ~e {23) s s ot -
L aproximagac de Glaubar'—’, oriunda dz fisicz nucie -
- i s - - -c . - (s

r, Zoi Inicizimente aplicada em fisica atsomica DOr Iranes —~
{1968;. Cesde entas ela tem sidc utilizada por &iversos autores ,
. - . . .= e m . (286
gncontrands-~-se nes artigls <= revisas ds Thcmas e Guariuogy =—
“g= A e sl s - .
{1574, =2 <Jnhen et ali— {15727 umz Zstalzafe Siscussas s

ar. Sua Zedug2o parz a expressido da amplituds de espalhamento,nux
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um potencial, par -

d2 forma analoga 3 apresentada no capituic znt2risr.} A expres -

- - - % - - s =7
ma239 €g Glatber & aoernas Un 2282 pariicular e classe c2s possi-
.
; : = 4 te = s i =&z Ao es _._:___3_‘-”{2:,
veis aproximagoes eikcnzis zara a2 amplituds ce espalihamentt — .




Ss=ndc se consicera gravs &e libercade interncs &c alve, Glilatber
deduziu a expressao para & zamplitude Ge espalhamento ¢z uma forma
mais complexa, partindo da ecuzgao de Schroedingcer dependente do

tempo. Em 1974 Thonas e Ce:wuov‘ 6i propuserar uma form2 de dedu-

[

zir a expressao para a amplitude Ge espalhamento na aproxinagao

de Glauber partindo da expressao integral para a2 amplitude de es-
palhamento, eg. (2.26), cue descrevemos abaixo.
Sao utilizadas cuas fortes aproxiragdes na dedugcao da

expressac para z amplitude 32 espallhamanto na aproximagic de Glar

{2.26). A primeira consiste exm substituir a2 eguazao (2.26) porim

PEE——. - -

-

onde X, & o momentc 80 eiéiron incidente e bey . @ energia  de
’

[§5)

excizacdc do atomo &c =s=ads |0> ac estadc |5>.

Para alias enercizs de impacto teremos um grande nimero

2 o
0 /2 > ;;c , 2 por-ante

de es:tados intermedidrios == cue k

k. & Kg. Existir3c sempr2 estados |&> onds k

L33

com k, imaginadrios. Estess 2stados virtueis corresponden, para enss

")

ias &2 impacto altas, 2 estzdzs 4C especirs cornzinuo =
io da energia de impacte, 2 estadcs ~on excitagdo dEe elécrons &e
camadas internas,

- ~ - ~ S -
TAré TOIOS S8 estellE LLTEINS
-

d:arios |2>, e usarmos a relajic de complereza 203 e5t2308 azlni-



g ug (£, .. By dug (E].. Bg) = 8(E,~F)...8(Ey-Ey) (3.18)

obtemos, a partir da eq. (2.26), uma equacio integral aproximada

gue a funcao de onda total, y, obedece:

> >

WIE,.. .8 ) = e 0N s (8. U E,...E0) ~ = ]
1777 N Xm, Ne1’ Vo Fr o Ty 3w L
s
- ->g
f =" eiko Iqu.‘] -rN+1 I [3 st ’ - -> ~ .
j dtno-‘l I‘; -;' | xm;(sn,"')xm. (5u+1)v(r1...rN*.')w(r.....IN“)
N+1 "N+l s

(3.19)

Este procedimento leva em consideragéo, de forma aproximada, to -
dos os canais (abertos ou fechados) de espalhamento e e, de certa
forma, uma maneira complementar a adotada na aproximacao de aco -~
plamento-forte, onde somente alguns estados sao tratados exata -
mente(zg).

Veremos no proximo capitulo a seguinte caracteristica
dos processos de colis?o de elétrons com energias de impacto in-
termediarias em atomos alcalinos. A soma das probabilidades dos
atomos permanecerem no estado fundamental (colisées elasticas) ou
terem o elétron de valéncia excitado aos estados do espectro dis-
creto, & muito maior que a probabilidade destes atomos serem ioni
zados. Para os estados intermediarios referentes aos estados do
espectro discreto, e para energias de impacto intermediarias, te-

remos em boa aproximacao kB = ko. Neste sentido estaremos tratan

do, de forma razoavel, os estados que mais contribuem no processo

dé colis3o acima mencionado. Isto talvez expligue parcialmente o '

bom desempenho da aproximacao de Glauber para descrever excita -

cOes discretas em atomos alcalinos.

————-
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A funcéo de onda, eg. (3.19), pode ser escrita na forma:

> >

VI(E,...F )-eik"'r“*‘ l QT ... T ,)u,(E £) (3.20)
TyeeThaq!) = L M e Rl N LA LR U

Inserindo esta expressao na eq. (3.19), obtemos a equacao gque Q

deve satisfazer:

. -> -+ >
I a3 exp{lko" N+1| 0"rn*1‘ru+1’}
N+1 i

-> -> 1
a1~ TNe1

-> - > >
v(r1...rN+1)9(r1...rN+1) . | (3.21)

Fazendo a mudanca de variaveis T = ;N 3 *N+1' repre -

sentanrdo o conjunto de variaveis atoOmicas (?1...rN) por i, toman
do a direcao de incidéncia paralela Z e chamando de 2' o angulo po

+ .
lar de r' conforme representado na Figura 3.1, obtemos:

ikor'(1-cose')

QR,E. ) =1 - o J a’r & VIR,

-1')

N+1

(3.22)

Figura 3.1




L]

25 -
”laL:er‘ ) nostrou gue 25 contribuicoes mais importan-

tes ac integrando da expressao (3.22) ocorrem em 2' = 0, éesde
gue: 1) a >> 1/ko, onée a corresponde a uma distancia media de
variacao 4o potencial, geralmente da order G¢ alcance do potenci-

al; 2) Vg, << 1/2 k02 ,» sendo V, um valor caracteristico da inten

sidade dc potencial. Estas duas condigdes s2o satisfeitas ao se
-considerar altas en2rgias de impacto.
Nestas condigdes o integrando pode ser expandido em sé-

xies e poténcia em tornc €2 ' = C e re:-endc-se apenas O termo

dominante, gue corresponde a &' = 0, teros:

S
E . i : TyyaT = -
T{R,x. . = T - = o' V(R,z. ="} (R,z,. .-T} , {2.23)
N=~ \vC k N R
G
(¢'=0)
-
onde 2 nczz2¢ao (8' = 0) Indica cue a éirsciac do vetor ' e &
mesmz G K. icaminhe e integraszacs C a2 Figurz 2.1Y e v, = k.
9 154

cc:re;no:u= a2 velocidade cliassicz associade ao eléirca  incidante

"
v
th
[o]]
3
(B
0
N
L7}
N

+2m unidzse

integral {2.22;, associandc trajetdrias retilineas acs elétrons

ncidantes. Esta aproximagao restringe, em principio, a aplica -

¢ao da aprcximagao de Gliaubar a peguenos angulos de espalhamento.

Para colisdess inelasticas, entretantc, Thomas e Guerjuoy(lé)(?SZH

mostraram cue a 2aproximagdo de Glazubsr »die fornzcar bons resulta

-

os em anculos de espzlhamente mziores. 25 resultaldos para excitd

e ]

s 3

cbes discretas em atonms3 £e hidroz2nio confirrmem zsta hipdtese ,

cue sera éiscutidae postariozmente com base ex no:ssos resultados.
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zl\h‘l

- _ _ a 3 :
Q(R'x!h‘l 'YN+1'ZN+1) =1 - Vo dz V(R'xu+1'!l§+1'z)
J

2R, Xy Y ,2) (3.24)

A solucdo para esta equacdo integral & dada por (Glau -
ber 195923,

. 18 (R, T, )
Q(R,IN+1) =e ’ (3.25)
onde
A i_, , i ZN+1 -
ReTyar) = = 55 VIR Xy, 1 YN0 172801) 92y,1- (3.26)
-
Levando esta expressao na eq. (3.20), obtermos finalmen-
te:
iK,.T AL(E, ... Ty, Ty )
o - _ 0" N+1 MMt TRa s . (3 =
w‘?1"'.N+1) = e e xms(sN+1)L0(r1...rN) .

(3.27)

A funcao de onda dada pela eq. (3.27) na3o apresenta a
simetria correta com relagdo a troca nas coordenadas entre o elé-
tron N+1 e elétrons atomicos. Desta forma ela ndo pode ser aplica
da ao estudo de processos onde os estados inicial e final de spin

do atomo sao diferentes. Para processos onde os estados inicial e

- final de spin do alvo sao ideénticos, e para energias de impacto

onde se espera que, por forga das aproximacdes realizadas, a apro

ximacao de Glauber forneca bons resultados, a questdo da simetria
ndo deve ser muito importante. Isto porque o termo de troca, nes-

tas condicOes, apresenta uma contribuicdo pequena gquando compara-

 do com o termo direto; conforme pode ser constatado em calculos
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Tor Os métodos de acoplamento- for+e( ) e Born-Ochkur 2! .0s preo-

cessos e energias de impacto abordados neste trabalho estao den -

tro das condicoes acima colocadas.

A funcao de onda dada peia eguagac (3.27) nac possui a

forma assintotica correta, dada pela expressao (2.13). Isto decor

e‘jﬂ» de termos retido apenas o primeiro termo na expansad 22
integrando ge (3.22) em potencias de €'. Nesie caso, assumincs

que a principal contribuicao ao integrando decorria éo potencial
Vv, o que néo € verdade para regidss onde este po-encial & despre-
zivel. Por outrc lado, paraz as regides onée c potencial ée intera
¢30 V nao & Gesprezivel, éevemos espsrar gue a funcao de onda =na
2proximagao de Glauber seja superior & fungao ée onda nz primeira
gproximagao ée 3orn. Istc porgue estamos considerandd na aproxizz
¢a2o de Glauber, ainéa gue de forma aoroximada, os infinitos estz-

géos intermediarios, gue deven ser impertanias

m

menods cuil& & oner-
gia de impacto seja muito a2ltea.

Além disto, o processo de colisac & bzsicaments detar:
nado nas regides onde o potencial Ge interagao entre o elatron
ircidente e o alvo nao & desprezivel. Pode-se verificar esta gues
téo na formulagao tedrica, atraves ca expressao para a amplitude
de espalhamento, eg. (2.27), onde aparece um elemento e  matri
contendo o potencial ée interagao V.

Sado ac fato éda funcao é2 orda na aprcximagao de Gilau -
ber nao eprzsentar a forme assintOtica corre:a, nao podenos obter

a expressao para a amplitude de estzlhamento comparando a IorT

assintotica da fungdo de onéa aproximada com a eguagao (2.13).%¥es

te caso a amplitude de espalhamerntc € obticda éiretameniz 2z 2 -
pressao (2.27), onde precisamcs ccnhecer a fungdo de cnia &penas

na regido onde o potencial de interagdo ndo & desprezival. Tosan-

e s




34c nz expressao {(2.27) I = X-° e uszands

m
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1 f ' ' lc":'+" 3 ’
F 2 A% ! RS SS = ) * o= ot
‘0“(.,,; = = ! &7,..,.85 . = RS -
o8 4:. J ! I‘l'n o L\
-3 *+9 =0

ii(r....r
-* -
v r;...ré'.) e ! v, (T

| 3
: 2 b . (3.28!

Se compararmos esta exprassac com a expressio da ampli-

tuie &s espalhamento na prim2ira arroxime;as de sdornm, 23. (3.1

-

funz;ac do potencial de interasac

n
[\
0
]
()
'.4
H
fu
(41}
[\
(1]
e
‘g
(o]
9]
4
Q)
. { ]
[
'-l
(
od
n
[{A)

o4 =z = 5 r — < - s A= - oS
2 a zero. conicrms D»Die ser observado atraves Gz 2g. (3.23).Nes

e sertia no limite gue z en=2rgia é¢ ixmzzecsic tz2nds =z nfi-izc

2 zproxirmazac &s Glauber coincide COm & DIiTEir: Eprlilnacgac s

- s = - > ks
consiste em ccnsidesrar o nmomento transferido, ¢ = kg-k. como per-

(113
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vt
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- . by - . -
pendicular 2 k.. Para colisOes

—reer =D - -

te £ 0. 21vo, a analise éa recido de valiiiade &zzta apréximagac 2

T3:lg cotoplexz, zandc sidc £iscutidz er S:2talle 2or Theom2s @ Gizr-
ey

2 +C - - s -~ 2 - o s

ducy =" (1574}. De gualcuer forma, zara processcs & excitagac
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i1z relagao:

’m
. - - , L] !
LD - T - = az..
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ida comc fazse cde Glauber e daga pz-

r T i Ve wsl 41 .
R AT RS e I RES N 1 L
{3.231
dos tradbalhls er ccliszac z2tdmiz2
utilizamo: 2 expressaoc (3.30) 2z

2 ¢ (ciauper 1959) '23) | zeze proce-

z expressao (3.30) diretamasnte <z




-, -

.- - \ - - - - - . - ?7‘
:2.28} e, no entante, incomzacivel com (3.2¢ j (lastroc 187722

- »-

2 eguagao (3.30) e de Gificil aplicagac para atomos meis
Des5540s gue o helio. Isto porgue, se obtivermos 2s fungdes de on-
Sz atOricas atraviés 4o métodc Bar:iree-Fock, 2 ec. (3.3C) serd co
postz cée N! termcs, cada um contendo uma intecral em 3N+2 dJimen-

soes. Este fato & mais iacilimente visualizavel se reescrevermos

a eguagzao (3.30) na forma

C)
———

5. (8,0) = z— , b expiic. )<u0..2....ix>?-....:Niuc_(f1...f,\.)>.
f2.32)
onde
’CC
Ty o= et _ = - ‘_c | Gy Voo LS Do
i
e {3.23)
& UTIILIAMDS <u.iu o= ot
Podenos observar gela ec. {3.32} cusz, se2 tomarmos as

Zais monoeletrdnicos, 2 ejuazac (2.30) conzeré N: zermos.

aparace na2sta eguagdo, € interessante aralisar o casc do Trocesso
¢z excizacac 4o azomo de litio do estado fundamental ao estadce

i-Sanders como 3

(&)
(1}
7]
[§]
~
._J
o
tr
o
v
o }
Q
(4
1 4]
Q1
W
0
[0
M
)
o
m
[V)]
1]
|..

GAC. & Tigore :.iz colocemds ¢ processc de encitagde "diretc”,con
¢z o5 eli.ron de validnzia & 2rcitado ao estale 33, € os  orkitais
£2 zarogt relaxem. Iste processo e descrito »2ld termo:
- ! [ - - * - '_‘ -
<: i . (Tl) o< b role. (ro)><z 4 Tlea (ry)>
1T 00 11¢5055) 15‘ Z)I 2798 2! 25( 3) i 3173173 !
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=2 ne regiao de

o

ar

itas energias de impacto reduz-se & asroximagac

[¢])

2 Born . A Figura 3.2b representa um dos possiveis proces -

sos "indiretos", oncde o0 elétron ée valadncia €& desexcitadc & um or

bital éo carogo relaxads, e um eiézron do carogo & excitado ao es

tado 3s. Este processc & descritc pelo termo:

()7 le N Y N N L E P E S Y E P EN LI

A3s(r1)><:

<415
(3.35)

£ interessante observar cue, apesar a aproximasiao Ge

Glazuber nao levar em conta 2 antissimsztrizacdo éa fungio &2 once

total, cs termos gue decorrem &z antissimetrizagac &z fungids ée

cniz 3:=3micz estac presesntes. Iste caracteristice dz  zpronimagis
de 3lzubsr =sté direcamente res_acionada com o0 fato c&c pStancial
ggter CcInzilieradl en wo3as 23 coigns e ewTr2ssic Szra & anplitu-
de 22 =szzilhamante.
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tio ao con -
ianto dée estacdos 272, foi possivel cbier resultados numéricos a
parzir Sa sxpressao (3.30), considerando apenas ume aoroximagao
adicional: considéerou-se que Os orbitais dos elétrons o  carogo
1zxam nc processo de excitagdo éo &tomo., Pare atomes mais
pesados gue ¢ litio nao foi possivel z4€ ¢ momento a obtensdo de

resultados numérices sear consiferar outras aproximagdes adi

2]
o
(o]
]

nzis, €ado 20 grande -inero 4e termS: JuUs aperesem NE eXDPressac

- - - - - -
- - - - - - o~ - ~

wind &DYrCMiInagad relacicrale L7 2 C232riga0 GO Ceroll cue s5&reé

3 s do - -

Ca32UC




estz zproximasac consiste en reprasentar

[o]]

¢ el3tron incidente com os elétrons o carosc atomico

=~ D s -
es-er.camence

cas nucleares atraveés d&e um pctencial

V_(rx .). O potencial Coulomtianc 4e interagac enire o
- T

incidente e o alvo fica entao cdescrito como:

VIr....ne ,) =V

- d 1
N1 cTnat?) -

-+ — . (3.36)

Utilizané> este aproximzsac adicionzl, e -

de ¢ -elaxamentdo A0s orbitais &z czro

5 - - -x " =~ = - - 3
pODGE--‘.’.ES a0g DIrOTLeES0Ss indiretos ss anulam. Zlenr Zisto & oraan
- - S8 " 5] [ Sy - = =
Gz intezgral co termme clreto rajdui-s¢ 2 -, Senac SIsTariommente

resuzide por metodos analiticos & ume soma
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CAPITULD 1V

RESUMO DCS TRABALHOS NA AREA

C estudo de excitagdes para estadcs 4o espaciro discre-

neros 2lhos experimen 5 e Tedrices. Iste intesresse dJecorre
ce umz serie de fatores, tais comc, a relativa facilidade Ge in -~

zr 285 resultados experimentais, © interesse destes tioes

AN
de fadcs nas pasguisas de aszrofisica—'. xifm &isco, s3c dtomos com

- = - - - A - -~ R - - - - - =
TERT2TEE IS82N.22zZ8 £ LN e.S8TrTI & c.gnllc € DTITEINTC, S-a3Temz2s
- . - - - -
e mm .- - . = - e e ———- = om G e amm-
SZ5TanTe acefuaclE & adordagenm TEo0Orlige, Se8IrVINCC Dalr:d IZnIzLlsEr O

série de caracteristicas &os metodos de asroximagac.

Meste capitulo éascrevemes, de f£oome sucinte, o esforgo

t2dricCc nc estudc déestes processcs &2 excitagac, bem como mencio-
namos o trabalhos experimentais mais importantes. Visamos com is
o, sitiar nosso trabalho nc ccontexto ca pesJuisz na area, permi-
tindo ume Iiscussic mais fluide de nossos resultaios no Cepitu

Exister algung ariigos 3e revisias na literatura, sendo

1103 em 1e77
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sociar alcumas caracteristicas nos resualtados para se segdes ge
chogue diferehcial e integral. A secunda segao trata de processcs
envolvendc atomos de litio, & terceirz &e procassos envnlvendo ato-
mos de sddio e 2 guarta de processos envoivendo atomes de potds -
sioc. Cada segao & dividida em sub-secdes referentes 2 um ou Civer
Sos processos Ge excitacao. Para cada processo Ge excitagdo abor-
Gado citamos os principais resultados dos trabalncs experimentails
mais importantes, bem como avresentamos uma Sescrigac sucinta dos

diverses trabalhos teoricos. Esta de

w
0)
1
‘J.
)
W
0
0

ontém c metodo tedri
co utilizacdo, alguns detalhes €os caliculss, os princizais resul-

tacdos obtidos e algumas guestces gue consideramds imporitantes.

C estado Fundamental Aos &tomos a2lcalinos & ¢escritd ns
notagac de Russel-Sanders como n°S.,,, possuinde um elétron de vz
l8ncia num es:=ado de simetria s, e ¢ restante 425 el8irons em ca-

maéas fechadas. O potencial Coulombiano maéio gerads pelos elé -

b

rons dc caroco atomico & esfericamente sim2trico, sando usial

prasenca-io atravas de um potencial fenomenologice esfericamente

0.

simdtrico., & utilizagdc destz aproximagado adicional facilita so -

comparado com o potencial de ioni zagio 3z 2toms ¢e hidrogenio
(12,6 V). Tazmtir € pecuena & Cifersn;z <= ensrcliz antre ¢ sstasdc

K: 1.61 eV) guando comparada com a &> itomo de nicdrogénio, onde




© primeirc estadc excitadc situa-se 10.2 eV acimz ¢z estado fund

m

mental. Como conseguéncia, o iricic éa regido de enercgias dé iz -
sactc intermediarias, (iigade cor & relajdc entre z energia de
e;étron incidente e as energias de excitacac aos diversos estados
dc espectro discreto, bem como com a enercia de ionizacao) & bem
menor para cs atomos alcalinos gue para o atomo de hidrogénio (al
calinos ~ 10 eV; hidroc2nio ~ 20 eV; helio ~ 30 eV -~ Bransden e

(3)

MacDowell (1977)).

-

A transigao a2o primeiro estadc excitade nos 3tomos aica

linos & oticamente permitida, ou seja, o elesmento ée ma=zriz de 3i
polo entre os estados inicial e final ndo € nuic, daio cue
Li = = 1 . Isto traz consegudncias ncs rasul:tajdos nara & segac
de chogue Dpois apesar 2zs regras Se selegfdac Zzare excitazdzs zor

tam. Por exemplo, 2 fcrsa Se cscilazor generelizaedz, definidz pa-
la ecuagac (3.14 ), tende a forca de oscilador Otica no limite ex
cue o momanto transferico q %, - k., tende z zarc, sendo portarn
to, nulo neste limite para o casdo de =ransigdss oticaments proibi
§as. Pode-sz mcstra:‘zi) que esta relagac nac depende ¢a valicade

ca aproximazao de Bern, ao contrario do gue se supunha a2té 1970
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relacicnada com este processo & cue O estado



(a) - Para eletrons incidinéo na regidc de energias in
termediarias, a probabilidade dos dtomos alcalinos serer excita-
écs para o primeiro estado excitado € muito mzior cue a prodabili
dade destes permanecerem no estado fundamental (canal elastico) ,
ou serem excitados a outros estados ¢o espectro discreto ou contl
nuo. Esta guestac poce ser observacéa através da Figura 4.1, onde
para cada atomo alcalino, a linha A representa 2 secao dJe chogue
iﬁtegral total; a2 linha C representa a segac de chocgue integral
para a excitacéo ac primeiro estado excitacdo; a linha 3 represen-
ta colisdes elasticas; a linha D a soma &as outras excitagoes

discretas, e 2 linha £ Os processos onde o atomc € ionizado. Es ~

tas curvas foram tragadas por Walte r;‘iﬁ’ {1878}, utilizando re -
suitados ob-idos com civersos métodcs ce aproxirmagac, Lem como re
sultades exparimsntals. Podemog obxssrvar cus parz enercias de im-
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$ac ao primeiro estaso excitado € maior gus a soma Gas segCes de

chogue integral para todos os outro
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Devido 2 grande probabilicacde ce ccorrsncia é= excita-
:3es ao primeiro estadc excitado em atomos alcalinos, denomina-se

este2 tips de transigio de transigao ressonante.

(o) Ocorre um Iorte acop

tal & o primsirc eszedo excitado, guz dstesming Sz parte das ca-
racterisc:cas éo zsn:lhamento elidstice, bex toms Go ineldstico.Es

te acoplamsnto, Dor ex=mpio, faz com gue o sszelhzmento  elastice
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Estas guestDes expiicar, er parte, a razaoc Go m2:0do a=
acoplanento-forte fornecer resultados em bom acoréo com os resul-
tados experimentais, para o processo de excitagao ac primeiro es-
tado excitado, em energias de impacto intermedidrias. Este razoa-
vel acordo € obtido mesmo considerando uma expansao em que  sac
tratadcs apenas os estados inicial e final. O método d&e acoplamen
to-forte nao descreve a perGa do fluxo dos canais abertos de espa
lnamento considerados na expansao da func¢ao de onda para ©s nao
consideradcs nasta expansao. Ista guestao passa 2 ter importancia
reduzida, pois, conforme mencionzdo, os canais abertos de espalha

mento nao considerados na expansao Ga iungao

[e]]

e onda representac

uma  contribuicdo peguena & segao ée chogue total. C Zforte acopiz

mento antre o0s esiados inicizl e final reduz tacthém, de certe for
ma, © =Zsito £z mé& descrigzo &a distorgac &c atomo nc processc 4e
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s
e funglc de onéza total. Por motivos semelhante:s, ¢ Tétode e on-
das distorciéas tamtém é fazvorecido ao tratar processcs deste ti-
Do.

E secdc ce chogue céiferencial para o processo de excita
¢22 ac primeiro est®ado excitado, cai mais rapidamente gue cuatro
oréens de grandeza entre angulos 42 espalhamento ce c® a 200, pa-
ra ehergias de impacto acima de 50 eV. Para enercias &e imsactc
entre 10 @ 50 eV ela cai entre 2 e 4 orcens cée g:andeza‘nos mes-
mes &n;:los, cazinéc mzais ie::-ﬂ nte pare ensrgizs de impasic meng
res. Fara outrcs prccessos @2 excitagdc, & sej2o Ge chogue éife -

rencial apresenta, ée uma maneira geral, umna variacao mais lenta

‘coms funzac do ancgulo d2 eszalhamento e energis ée inmpacto.

Csmo censegu3ncia, a sa¢ao de chogue intecral para este

processo serd determinada, para energias ée impacto superiores a



1C eV, basicamente pelos valores da segao de chogue diferencial &
angulos pequenos (inferiores a 20°). para energias de impacto abai
xo de 10 eV, e para outras excitagOes, deve-se esperar alguma con
tribuigao ge ingulos maiores.

Isto explica o bom édesempenho dos resultados para.a se-
g8c de chocue integral na aproximacao de Glauber, para energias
de impactc acima de 10 eV. Isto decorre de gqus a aproximagao de
Glauber fornece resultados para a secac de choque diferencial, em
angulos peguencs e eﬁFrgias intermeéiarias, ex bom acordo com oS
resultados experimentais (trata-se cde ume situacdo adeguada a

anplicacao desta aproximacao, coniorme expostc no canitulo anteri-
Finalmente, cabe zlguns cocmentarios gerais a respeitoca

colos TeOricos atraves ca utiliza
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ée uma funcio de onda antissinéirice com relasac 2 troca das coor

fenadas G2 dois elétrons. Para crocessos onde os estados inicial

final do atomo sao 1u ticos, o efeito da indistinguibilidade
entre os ziétrons pode ser estimado através da comgaragac  entre

cs termos direto e de troca. De uma maneira geral, estimou-se gue

-

¢ termo Ge troca apresenta uma magnitude consicderavel na regiao de

baixas enercias de impacto, pegusna no inicic da regido de energi

-

as intermzdiérias e desprezivel

[ 1Y

vy

2
o

aixa de enercias de impacto

Ta1ores.

5,2 - CoLi3dzs INELASTICAS ENVOLVENDD ATamos Dz LiTIO

a) Processo e + Li(2s) - e + Li(2p)

i: Trabalnos Experimentais - Dentre os diversos traba-

L o—e vt o——




g

ihos experimentais rezlizados mencionaremes somente os mais recen

tes: Vuskovic et al.(él) (1982), determinaraw secOes de chogue Gi

ferencial e integral para as energias de impacto dée 10, 20, 60
(38)

100, 150 e 200 eV. Williams et al. (i¢7€), oktiverar as mes-
mas grandezas para energias de impacto de 1C, 20 e 60 eV. Leep e

. 39
Gallagner(——) (1974), bem como Zapesochnvi et al.(ig)

(1975), ocb-
tiveram secOes de chogue integrais em enercias de impacto do limi

ar de excitacao ate 100 eV.

ii: Trabalhos Teoricos:
. - . - friy s (4)
1) 12 aproximagao de 3orn: Crecsne e Willizmson — (1974),
caicularam segOes de chogue integrais sara diversas enerzias de

impacto, utilizando fungOes de onda numéricas geraias airavés do

método Hartrez-Fock-Xz. Neste trazzihs tamzén 258z asrasa2ntados
resuitadcs ob=idos neste aproximagdo por Veizhste:n e rasultados

nas aproximacdoes ¢z Beihe e Born-Ochkur, cndés o termo d2 troca €

- . . - 5 . - 41 ;
calculado atraves Jdz2 aproximag2o de Ocnkur. noy‘l—’ (1578) octe-

ve resultados para a segao de chogue integral em civersas energi-
as é2 impacto na aproximagao de Born, bem como descrevendo o ter-

no 4de troca nas aproximagoes ée Cchkur, Ochkur-Ruéce e Ochkur -
. , 4 5 . - « .
-Rucge-Belly. Walters‘l—) (1973) d&eterminou a ssjao de chogue

integral para energias de impactc Go limiar de excitagao até 50ev

h

e a sejac de chogue ciferencial para a enerciz ce impacstc

5.4 eV,

Os resultadocs apresentados nos tracza2lnes déz  (Greerne e
34 a2 ‘4) ,‘4'1’ ~ - on ~ Tt B L ava? N -~
Wililamson = e no ée Roy esz20 €& Wnz Taneira geral ©onecr

dantes, podendo-se atridbuir as peguenzs difsrengas entre os diver

sos resul:iados, 2s diferentes {ungoes cde onda utilizadas (Roy —



~5E-

1978). R comparagao com cos resultados Ge Walters(14) e c¢ificuite
da por estarem apresentados em graficos logaritmicos, porem pare-
cem estar em bom acordo com os resultados dos outros tradalhos men
cionados.

A lntroducao do termo des troca altera os resultados pa-
ra a segcao de chogue integral nas energias de imsacte de 10, 20 e
60 eV em,no maximo, 8%, 4% e 1%, respectivamente. Como esperamos,
os resultados para a secao de chocue integral apresentar um bom
acordo com ©0s resultados evperimentais para altaes energias de im-

pacto, estando nrogress*"amen:_ ciscordantes »ara enﬂrglas ge ip-

pacto menores .

L forga &2 coscilador genesralizada (no ccntexto da pri -
. S = — .. (42
meira aprcximagao &s Born! fol Zetermineda por Tripathi'— ,
(£3)

(1981), e Ganas ‘22’ (1383).

2) Aproximagac cée Glaudnser: . TTaEnsifas resscnancze no
adtomo de litio foi bastante es-udaca com & cproximasac ¢e Glauber.

T motivo & gue além ée ser a transigl®o mais provavel para enercgi
as de impactc acimz ae 10 eV, trata-se A0 €250 me10S trabalnoso
no gue &z respeito & obtensao de resultaZos com esta aproximacao

para atomes mais pesados gue o helio, a2lém &2 disponikiiidade de

un grande nimero ée resultados experimentzis. O primeiro trabalho

+

com a aarc*'lnacac de Clauber para este Droc23so
(44)
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=56

Walters —  obteve resultados parz sezdes de chogue diferencicl e

integrai, tambem utiiizando a aproximacao I.F.C.

Este processo foi o unico, envolvenco atomos alcalinos,
onde se conseguiv obter resuitados numéricos levando em conta a
contribuigao de todos os termos referentes aos elétrons do caro-
¢o atdmico, o gue foi feito independeniemente por Kumar e
Srivasta"a(ii) (1976), e Castr (22} (1877). Nestes trabalhos fo
ram obtidos resultados também na aprcximacac I.F.C., estando os
resultados concorcdartes entre si e com os resuliados de WzUxms(Lg.
Os resultados parz a segado de chogue intecral apresen -

Talk um DOm acordo com 0s resultacdos experimentais para enercias

¢z impacto acima de 10 eV,

- zproximagao de acoplamento-Icrts Iol UIilizalz oir Burnd € Tay
-

ior (A8F  -geg e Tean V10 jecme o mit o Ae = s

1or '— {7965}, e por Issa = (1577 ;, no caiculo dea sezas de cho

cue intagral parez en2rgias de impacto Go limiar de excitagao até
c(ll) obteve também resultados para a segao de chogue
Zdiferencial. Nestes 30is trabalhos, utilizou-se, na maior parte

&os calicules, aca2nzs os estados inicial e final (23 e iD) na ex -

-

na expansao da fungao de onde, nac tands owszrvado mucdangas sensi

"we1s nos resultadcs com & introZozacs d2ste estado. Issa(ll) esti-

ejuacgdes acopladas, <os infinitos termos correspondentes a estes



Con relagac a descricao Gos eiétrons Go cCarogo atdmico,
1 - - N - .
Issa(—l) levou-0s em conta atraves Ge um potencial efetivo e Bur

(46)

ke e Taylor consideraram explicitamsnte todos os termos. X

boa concoréancia entre os resultados para a segdao Ge chogue inte-
gral cobtida nestes dois trabalhos indica que, para efeito do cal-
culo da segdo de chogue integral nesta regido de enercias de im -
pacto, a descricao dos eletrons Go caroco atdmico nd3o & fundamen-
tal.

Kannedy et al.(g) (1977), utilizou o m2todo Unitarized
Distorted-wWave Polarized Orbital (UNDWPO II) no calculo de segoes

€2 chogue ciferencial e total em energias 2 impacto de 3.1

m

i0C eVv.
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lhos mencionados estaoc em bom acordo com os resultados experimern
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4) Outros Métodos de Aproximagdo: Em 1972, wMclavert

[

17
- - - - - . c . s 4 - -
u:ge(—-) caicularam sSegcoes ae cnogus ntegrals utlllzanco um ne

u

toéo variacional baseado em ondas planas. Em 187§, Roy(lg) calcu-

-

louw se¢des ée chogue integrais utilizanéo a aproximacgi3o de Vains-
ntein, e também com um método denominado 1% Aproximagdo de Borsn

nodificada,onde a irtesracao dc elétron incidente com o ntciec

(L]

1ava@a em cconta. Recen<esmente Dessai e Rag'Z=" (1983), propuse

.ot -

ram, sem contudo cbitersm resultados nums-izcs, umz forma de deter
minar a am--.itude de espalhamesnto pars es:evprc::ss:, utilizanéo
a idéia Ge associar termos oriundos Iz sx3pansadc em séries da ex -
sressac de Zlauber com termos da sirie Se 3crn.

s resultados numéricos cctiios por ROy — , 2ssik So-

e agueles cbtidos por Mclavert e Rodge ==’ apresentaram, de um2

e e e - ——————————




maneira geral, um acordo com Os resultados experimentais bem mais

pobre gue aqueles obtidos com os metodos UNDWPO II, acoplamento -

-forte e aproximacao de Glavber.

b) Outras Excitagoes Discretas Envolvendo Atomos de Litio

i: Trabalhos experimentais - Zajonc e Gallagher(ig) ’
(1979), obtiveram segdes de chocue integrais a partir da enercia
ée impacto de 10 eV para excitacoes aos estados 3s, 4s, 34 e
43. Williams et al.(éé) (1976), obtiveram segoes de choque dife-
rencial e integral em enercias de impacto de 10, 2C = 60 eV para

excitacoes aos estados 3s, 3p e 4p.

ii: Trabalhcs tedricos:
1) Primeira Aproximagao de Lorn: Resultados para a se -
zao de chogua intecral forar obridos ne mencionado trabalho  és

(1974). cnde estac colocagdos os resulia -

cos obticdos nesta aproxlmacao por Vainsntein, e os resultados nas

aproximagdes &2 Bethe e Born-Ochkur. Sao consiferados excitagoes
a stad 5 - 3, 43 2 mov (41 -
cs estados 3s, 4s, 5s, 3p, 4z, 5p, 34, 44, e 5. Roy (1978},
obteve resultados para a segao de chogue integral nas aproxima -
¢oes ée Born, Born-Ochkur, Born-Ochkur-Rudge e Born-Ochkur-Rudge
-Belly. & diferensa nos resul:tades ao introduzir o termo de tro-
ca &, de uma manerra geral, maior gue no c2sc da excitagao ao es-

tado 2 entando em certos cascs,8iferenzas 8z até 10%, j&

U
™
u
a]
®

crzi8ncia nos resuliados &os

N

er enerc.as de impacte de 2( eV. A con
dois tratalncs mencionados acima & razcivel, sendo a peguena dife

renca ertre os resuitados atribpuida 3 urilizagao de difersntes

h
(‘l

znedes ée on2a azdmicas (Roy — - ).
i4

L. (42 K « .
Tripatnl( ’ (1981}, e Ganas ——) (1983), ceterminaram a
forca de oscilador generalizaiz parc éiversos processos. No traba
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(

; . (42) - = -
ihc @e Tripathi — ' foram abordadas excitacbes Go estado fundamen

tal aos estados 3s, 3p e 3d, bem como do estado 2p aos estados
3s, 3p e 3d, do estado 3s aos estados 3p e 3@ e do estado 3p
2o estado 3é. No trabalho de Ganas(éé) sao tratadas excitacgdes

do estado fundamental aos estados 3s, 4s, 3p, 4p, 5p, 3d e 44.

2) Outros Métodos: Recentemente, Winters et al.(ég)

’
{1982), estudou com o método UNDWPO II o processo de excitacdao do
atomo de litio do estado funéamental ao estado 3s, obtendo resul-
tados para & segao de chogue diferencial e integral em energias
ée impactc de 10, 20 e 60 eV.

Utilizando umz aproximacao desnominada Two Potencial Mo~
(31}
R

¢ified Born (TWPQOj), Sharma et al. {1982), obtiveram secoes

ée choque diferencial e integral para excitagoes ao estado 3s em

T2 a interacdo esntre © elétron incidsnte e © nicles &=omiso <on

n

IE

Gerando,ao invés de ondas planas, ondas distorcidas para o el& -~

ron incicéente.

.3 - CoLisOEsS INELASTICAS ENVOLVENDO ATAMOS D= SODIO

'
6]

1: Prazzlnes experimentais:  I3te Droc2ess VeI Sendo

es+udadc s2sde 1533, e sdO mancionaremos 2iguns trasainos rais re-

(52)

-

nuttlieworth et al.

O
18
o
(24
(1]
n
wm

(1977), obtiveram segdes de cho-

Sie difersznciais & angulos e &spalhamentd

'y

eguenos,para energias

- . . 53 -
€e impacto de 54.4, 100, 150 e 250 eV, Bukman e Teusner(——), -
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terminaram secées de chogue integral e diferencial para energias
de impacto de 54.4, 100, 150 e 217.7 eV. SegdOes de chogue inte -
grais foram Geterminadas por Enemark e Gallagher(éi) (1972) ’
Stumpf et al. (53) (1978), e Phelps e Lin(ig) {1981) . Neste ultimo
trabalho, gue trata tambem de diversas outras excitacdes, esta co

locada uma interessante discussao a respeito dos diversos traba-

lhos experimentais.

ii: Trabalhos teoricos

1) Primeira Aproximagao de Born - Greene e william-

son(ﬁ) (1974), obtiveram segoOes de choque in:iegrais, tendo tam -

o

am cclocado os resultadoss obtidos com esta aproximagao por Veins
~teirn. Caicularan também a2 segac de chogue irtegral com as aproxi
na2¢0es de Bethe e 3orn-Ochkur. Roy(41) (1978), determinou se -~
sCes Se chogue integrais nas aproximacdes de 3orn, 3orn-0chkur

Sorn-Ochxur-Rudgs, Born-Ochkur-Rudge-Belly. Walte:s(lﬁj obtaeve

r) —

na aproximagao de 3orn, resultados para 2 sec2o de chocgue diferen

cial em energia ée impacto de 5%.5 eV, bem comc a secao de chogue
ntegral para energias de impacto do limiar aze 100 eV.

% introdugao do termo de troca altera os resultados pa-

ra as enercias de impac:to de 10, 20 e 8( eV, nc maximo em 7%, 3%

e 1% respectivamente (estimativa tirada dos resultados de Roy “15

Os resultados contidos nos artigos citados estdo em bom acordo en

<re si, sendo dificil, entretantc, umz comparagao rrecisa com O3S
(14)

restl-ades de Walters —' por se encontrarem em graficos logarit-
mices.

Os resultados para a2 secao de chogue integral, apresen-~
tam boa concordancia com os restltados experimentas para energi-

as de impacto acima de 100 eV, passandb 2 disceoréar, fortemente,
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na medida em que se considera energias Ge impactc menores.

2) Aproximac§es de Acoplamento-Forte e Ondas Distorci -
das - A aproximacao de acoplamento-forte foi bastante utilizada
no estudoc deste processo. No trabalho de Korff et al.(él) (1973),
gue aborda energias de impacto do limiar a 24 eV, estao apresenta
das uma serie de discuss@es interessantes. Neste trabalho, onde
o efeito de troca é desprezado, s?o calculadas segdoes dGe chogue
integrais utilizando na expansao da fun¢do de onda 2 estados ( 3s
e 3p); 3 estados (3s, 3p e 3d); 7 estados (3s, 3p, 4s, ép, 4d e
4f), e B estados (3s, 3p, 38, 4s, 4p, 4&, 4f e >3p). Observa-se uma
mudanca significativa nos resultados entre os calculos onde se

uvtilizou 2 estados (3s e 3p) e o em que se utilizou os estados 3s,

3p e 3d. A introdugado de estados comn = 4 e n = 5, praticamen-

te nao modifice os resultados ob:tidzs 20 considerar 23 estazics
3s, 3p e 34.
2 diference nos resultados de Xorff et al.(gi) entre o0s

oflculos com 2 e 3 estados na expansao co método decorre de  gue
& integral radial (3p|r|3d) & de magnitude comparivel & inte -
gral (3s|r!3¢; implicando gue o acoplamento 3p - 3é causa uma

25 - 32P para a excitacgao 325*32D.

perda de fluxo da excitacio 3
Este problema, relacionado com a guestao de levar ou nac em conta
na expansao do método um canal aberto de espalhamento com O mesmo
nimero guantico principal n (e portanto, com pecuznas diferencas
de energia entre o: 2s5:a2dcs), nao se coloca no caso éa excitagao
ao estado 2p no atomo de litio, uma vez gque para r = 2 temos ape-
nas estados de simetria s e p.

Barn2s et al.(3§) (1965), obtiveram segdes ée chogue in

tegrais utilizando na expansao aperas os estados inicial e final

e - e



vés Ge ur potencial Zenzwencldzico
(

€ desprezando ¢ termo cée trocz. Seus resultadcos apresantaram, de

uma maneira geral, uma ciferenga de 10% com relagao aos resulta -
£ - b (37) P - - » Y
dos em que Korff et al. '—  utilizarar tamber apenas dois estados.

Esta diferenca pode ser atribuizZa, segundo Korzs (31} ac fato de

r

gue no trabalho de Barnes et 21.'38) forap utilizados orbitais hi

- < 57 . .
éroganoides e no ge nor“( ) expansbes do tipo Slater. Karule e

Peterxop(ég) (1965), determinaram se;§es de chogue integrais pa-
ra baixas energias de impacto. Nesta reciac de enercias de impac
to eles mostraram cue, coniorms espe2ra2do nestas energias de im -
pacto, a inclusao ée termos de =rocz alitera sensivelmente o0s re -

sultados. Carse(ég) (1372}, e Issa(li) (1577), determinaram se -

soes Ge chogue intezrais consida2rando os elstrons éo carog¢o atra-~

mos ds troca. No trabalino de Isse —' foram também reaiizados al-

La8vznglh =0 ConTz 285 TE

guns calcules

v
-

timacde uma diferenga nos resulzados ac introduz:
ée 10%, 3% e 1%, respectivamente, para enargias de impacto de 1C,

20 e 50 eV. Esta estimativa concor

(]
oY)
~
'—.I
P
3
1£)
11
0
[[e]
[
A
m
3o
0

com a

mencionada estimativa rstiraca

4,51) . - - s s
O:n<ur(—" ) dc termo cée troca. Zstes daco

e caliculeos com a aproximacao e

(o0

[T

indicar cue para este

caso, apesar &z aproximacao ée 3orn nSc ser e

f)l

n.
me

2gqua esta regi-
ao de energias de impacto, a aproximagao de Bborn-Ochkur, curiosa-
mente, estima bem o efeito do termo de troca.

-~ - - L = - -~ - - . -
SO & GTIXoMimagad UNIW2L1IZ nennac



3) Aproximagao de Glauber - 1L aproximagio de Glzuber

foi utilizade no estudo deste processo de excitacao por Wal -
14 - » - Y - 3
te:s(——) (1973), utilizando a aproximacao adicional I.F.C., onde

se despreza a2 interagz2o entre o eléiron incidente e os elétrons
atomicos. Os resultados para a secdao de chogue diferencial em pe
guenos angulos de espalhamento e para a secado de chogue intecral,

apresentam um bom acordo com os resultados experimentais.

4) Outras Aproximagoes - 2 secac de chogue integral na-

o - s P, {1 0)
r2 este processo foi desternminada tzmbém por Rov

(87) (1972). Mo trazalho e Rov'? Y foi utilizada

- = e s < . &7 -,
2 aproximagao &e Vainshtein e no ce McCavert e Rudge(-—) um meto-

(1678}, Mco-

Ceavert e Rudge

€z variacional taseadc am ondas pleanas, estando o3 resulitads

(1)}
(98

e

{tn

tes trabalhos, de uma maneira geral, em podre acordo com OS exde-

2-b: Ouiras Exci acoes Discretas Zavolivendo Atomos de S5¢io

i: Trabalhos experimentais - C ja menciorado trabalho de

. . 6
Pnelps e Lln(——) (1981), apresentz segOes ée chogus integrais pa-

w

r2 excitacbes do estaldo fundamanza2l aos estados 4s, 5s, 6s, 7s ,

-
et
4 -

, 6% e

[¢]]

)

v
U
&)
o
U

th
~
o+
[’l
(8N

rce faixa de energi-

fu
[
v

’ n."
1
-

2s de impacto. Srivastava e Vuskovic {1980}, céeterminaram se-

0
(o1}
W

2s de chogue diferencial e integral paras excitagoes ao estado

43, e aos estados nac resolvicdos em s=2u experiments {(338:4p) e (4&

4
o
"
+
wm

u

+
W
n
N

't
m
)
o
(1]
4]
(i1}
.1 -
((e]
[
[11]
[}]
(h
({1}
Fl
s
"
W
[§)
o
O
h
(12
A
[
-
N
o

40 e 34.4 eV. K&
sultados para excitagoes aos estados 3&, 4p, 44 e 42 foram tanm -
(1965).

ii: Trabalhcs tedricos

1) Com a primeira aproximagdo de Born - D2 novo o trada




‘de Korff et al.

..67..
e 4 -
lho de Greene e Wllllamson(—) (1974), contém resultados nesta apro
ximagao, os resultados determinados por Vainshtein, assim como os

resultados nas aproximagoes de Bethe e Born-Ochkur. S3o determina

'das se¢oes de chogue integrais para transigdes aos estados 4p,5p,

6p, 7p, 4s, 5s, 6s, 7s, 3d, 44, 5d, 6d e 7d. Roy' =1 (1978), ob -
tém se¢oes de chogue integrais para a excitacd3o aoc estado 3@, com
as aproximagOes de Born, Born-Ochkur, Born-Ochkur-Rudge e Born-
-Ochkur-Rudge-Belly.

Deve-se esperar (Xorff et al.(él) 1973) cue o termo de
troca contribua mais neste caso gque nas excitagles ressonantes
3s-3p, o gue cée fato indicam os resultados cée Green e William
son - com & aprcximagao de Borr-Ochkur. Zome exemplo exiramo ,

para O processo de excitagio 3s-5p, O termc cde troca altera 05 re

sultadcs ainda enm 10t ex energias de impacto d2 108 eV. Par:z exci

fg)
v
Q
o
(0}
(/)]
[\1]

estados 4o tipo s, entretanto, a Zifesrsnze ncz res:ilta-
dos ao incluir o :termo 22 troca é&,de umz mansira c2ral, serelhan-

te ao caso do processo ressonante 3s-3gp.

2) Oz%ros trabalhos tedricos - C ia& mancionado trabalho
(

wm
~2

3
/

(1973), que u*tiliza a2 aproximagao de acopla -
nento-f:-rte, trata tarbeém de exci:tagdes aos estados 3@, 4s, 4o ,
48 e 4%, utilizando at2 os 8 estados na expansiao do método jades
critos na segao anterior. Sao obtidos rssultados para a se¢iac de

cnogue integral em erercgias de impacto éo rimia

"
2]
U
(11}
8]
0' .
()
<

A ex-
citagdc ao es:tado 45 foi =studada por Zertel e Rost - (1971, con.
a segunda aproximagao &z Zorn. Sac obtifos resuliados para & se-
cSo.de chogue intecral em uma larca faixa de energias de impacto,
per como para a se¢ao ce chogue diferencial em ensrgizs de im -

pacto de 25, 50, 10C e 500 eV, tendo sido considerados ex segun
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(A

& cordem os escados intermediarics 3s, 3p e 43. Neste iraszino es

timou-se cue o0s resultados para enercias de impacto acimez Ge 100eV

|l‘

Tar. coniidveis, e gue °S TEIm9s en orden superior devexr sar im -
pcrtantes en energias adaixo ée 5C eV, ume vsz gue nasta regiac
©s termos ar segunda ordem i& representaram unm papel importante.

MeCavert e Rudge(l—) (1972), Seterminazram segoes ée cho

~
.}

s integrais com um método variacional baseadc em ondas planas
para excitagoes aos -estados 4s, 3d e 4p. Roy(gé) {1977), Gatermi-

nou segd2s Ge chogue integrais com & teoria ciissiza compinada 3=
1

Dara excitagdes acs sstados 45, 55 € §s.

. =27 {15979), apresanta unz intereszsante discussao do esiorgo

Bxperimenzal relacion2do coOn 2st2 e >uUTros processos Ge excitacgac

;
[§]
LA
w
(4
8}
n
w
o
<
0
]
(!
14
=}
0
O
[T
K
0

nos &¢ potassic. Sdaoc apresentados ressulta

dos tzrz & sejéc de chogZue integral en uma larga fzixa ée  ener -

gia de impacto. Entre outros trabalhos rais recenies, 3uckman et
(65 - . sz

al.'—-) {1979), obtiveram s2732s de chogue intagral e &iferencial

wara enercias de impacto e 2.4, 75, 100 ¢ 227 eV, < vo1liams
L _{of; - . . - -z

z Trajmar '—' (1977), para =2s snercgias &g imz22il 22 6., € s

- ’ . (67) - ¢ 2 - e - - -~ - - - -

6 eV; Slisvin et al. —  (19%72), deterrminmarzrm segoes Ge chogue

terminaram secdes ée chogue intzgrais gpare wna larcz fzixz Se enac-

cias de impacto,



ii: Trabalhos tedricos

1) Primsira aproximagdc ée 3orn - L segac Ge chogue
integral para civersas energiaes 3¢ impacto fol determinade Dor

Greens e Will;amso“‘i) {197

aproximagao determina

aproximzgdes é

Bethe e Born-0chkur. Lalters®

4) coniendo tambsm os resuliados nesta

d0s por Vainshteirn, besm comc resultadas nas

114) {(1973), Cetermi-

nou a secao de chogue integral para en2rgias de imsactc at2 50 eV,

-

bem como a secao Ge

de 54.4 eV. Uma vez qu2 os resultados é2 walters

sentados em grafico logaritmico, & ¢ificil a

chogue diferencial cara a enercia de

impacto
sa&o apre -

comzaragao ccm 0S O

-

tros resultados,estandoc acima £9s cemzis cerca de 1C:, uma dife -

(ainda gus pegusna, mencres

O termo de troca,

2
Ochkur(é), alte

para energias &e impacto cGe

zara a secao ¢e chogue integr

resulcadcs exzarimantais na

ra cs resultados am 5%, 2% 2 1%,

0s Ce CGreene e williamson

roxinasao ¢z
respectivamante,
1C, 2C e 72 eV. De nOvo OS resultaao*

. apresentar um pobre acoric com OS

fh

ra=:i3o

& Szixas energias de impacto,

apresentando-sz progressivament2 mais concordantes gara energias

de impactc maiores.
fcrge de oscila

A

meira aroximazac &e sorn!

=~rakaln

sonste,

" $3¢iC zizixo de 3 eV, nume

dor genera.iredz nc JUnTaxtc €2 pri -
f2Ch :
iol dezermiraiz por Zznmas ==’ (1983).

os tzirizes - O rm&w240 é2 acoplamento-

rh
[
[
"
1]
14
(1]
1]}
3
th
~
Wy
..rl
U]
rh
(&)
"
i
[+

¢ NosSO interes

oi realizado por Moo:es‘é)’(1976), ber.
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1SGh
\d‘

coms DOr Karule e Paterkoo " (1963). Nestes trabalinhos foram de-

L4

terrinadas secoes Ge chogue difsrencial e intecral, sendo gue no

e

rireiro, foram utilizados 3 estados na expansao do m2todoc (4s,4p

L] (‘

(i ]
L

‘h

€}, e no secundo anenas os estados inicial e fina
)

(o)

{o

Com o método UNDWPOII, Kennedv et al.( (1977), obtive

raw segoes de chogue integral e diferencial em energias de im-
pacte de 5.1, 8.1, 2.3, 27.2, 54.4 e 100 eV. & aproximacg2o ée

Glauber foi utilizadz por Walters(li) {1973) no <caiculc de sa-

¢des de chogue diferencial e integral, utilizande & aproximagao

adicional I.F.C., onace desprezada 2 interacao entre o =is:tron

incicdente

{4

os elétrons do carogo atdmice. Os resultaios con as
aproximagoes UNDWPOII e Glzud2r apresentam, de uma mapeira geral,
Dom acordc com OSs resulztados 2xperimsntais para a segao ée cho-
Sue intecral em enarcizs Ee irmpacto acima de 10 ev.

< = I~ P . D - o- - S e e e
E segac Ze& chocue integral care ests procaessc, Ioi Tan-

r=ein,
4=n: QOutras Excite;f2:z Discrezas Envolvendo Ltomos ée Po=iassic

~ P4 = - -~ - PR =~ -
ros cessos de excitagzac em larga faixa ¢ée2 znsrclas &2 ippacto;
tE7
williams & Treimar —  ({1877) determinaranm s5&¢les Cs Cnozue inte-

cral e diferencial =x energias de impacto e T.4, 1€ e 6C eV pa-

ra2 2 exCitacdoc ace estadcs n3o resonlividos enm seu exparimento
(Eg+38), & Hertel =2 P:ss(-i) (1989 dazerminzran forcas &e Dsci-




ii: Trabalihos tecricos — kesultadcs pare .  segas de

chogue integral na primeire aprcrinagao Ge 3orn, nas

aproxizagoes
de Born-Ockhur 2 Bethe, para diversos processos ce excitacao, fo-
a Nae-c < -y - - =& 3 (4} T . __‘69) 4

aw determinados por Gres=rn e Williamsorn =’ (1974).Ganas —' (1982)

decerminou 2 forga de oscilador generalizada (no contexto Ga pri-

reire aproximagao de Born) para éiverses processos de excitagzan

éc atomc de Potassio.
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FIGURA 4.1 - Secdc Ge cnogue integrail para'—': ia; litio, (D) sC-
dio e (c) potdssic. Ne curva 3 estd & estimativa zedrica para a se
¢ao de chogue integral tofal, na B a seci0 de chogue integral elés

i o> resscnante, na D outras excita-

+ica, na C o processc Ge excizajé

~izag2c. Estao colocados tan-

O
n
[ ]
t
W
(4]
N )

:des éiscretas e na E proces

o)

s
©ar ¢s pontos experimentais para a secac de chogue integral total.




CAPITULO V

DESCRICAO DG AToMO

Os diversos metodos de aproximas3o mencionados no Capi-
tulo III utilizar, em seu formzlismo, de fungdes de onda atomicas
obtidas atraves de metodos de aproximacgao. Alam disto sao utiliza
éas algumas aproxima;0es adicionais refersntes a ¢escricao do ato
mC DO Drocessc de colisio.

Neste capitulo descrevemos diversas aproximagdes gue uti

iizamos neste trabalho nc gue conc2rns as 2tome. Naste sentido des
cravenos & ferma como sad obitidaz 2z funedes Ge ondz atdmo.cas,oderm

como 2s aproximagles adicionais utilizadas para éescrever o atom

0

no processo de colisao.

Ut
-

!
N
C
=
O
b

0 D ONDA ATOMICA

A Hamiltoniana n@o relativistica paraz um atomo de N elé

trons e 7 carcas nucleares & dada, en

o

nifaZes ztlricas, por:

N
= _1_ vV ©¢ o
H'- 2 i' v

[}
-
-« 8

| ]
n
-
|4}
[U. P
(W]

expressao & ref

)
la}
()]
..'
et
0
[N
w
w
cr
[+ 1]

¢ primeiro termo & ladc I:

D

rente 2 enercia cindtica §os =i2:rons, o secundo descreve a inte-

ragao Coulombiana dos elétrons com o ndcleo, e o terceiro a inte-.
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racao Coulombiana entre os eléetrons, com r, = |;1| er;; = -fi-'f. .

Dentre os efeitos nao considerados na Hamiltoniana
acima, o mais importante & a interacao spin-orbita. Para os ato-
mos relativamente leves abordados neste trabalho, este efeito e
guantitativamente pouco intenso quando comparado com as intera
¢Oes Coulombianas consideradas na Hamiltoniana acima, e pode ser
tratado‘a posteriori atraves da teoria de perturbacées.

A determinacao de auto-fungoes para esta Hamiltoniana
em atomos com Z > 1 implica na resolugido de um problema de mui-
tos corpos, o que nao se consegue de forma fechada. Para separar
as variaveis de cada elétron foi proposto por Hartree um modelo
onde se supOe que cada elétron se move num campo central produzi-
do pelo nicleo e pela disfribuigao média de cargas dos outros elé

rons. Foi proposto entao representar a fung¢ao de onda como um
produto simples de orbitais mono-eletronicos. Visando satisfazer o
Principio de Pauli, Fock(ll) e Slater(ll), independentemente, pro
puseram representar a funcdo de oada como um produto antissimetri

zado de orbitais mono-eletronicos, na forma:

N
Yvgeeovg|E i Ey) = A R vl E) (5.2)

onde v, representa o conjunto de nameros quanticos associados ao
k-eésimo elétron, ik o conjunto de coordenadas do k-ésimo elétron,
¢(vk|fk) sao as referidas funcoes de onda mono-eletrdnicas co -

nhecidas como spin-orbitais, e A o operador de antissimetrizacao,

dado por:
1 N
A= — {1 - E Pij } ’ (5-3)
/NT i>j=1

sendo Pij(ZE'Zi) o operador que permuta as coordenadas fi e fj.
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Neste contexto e utilizado o método variacional minimi-
zando a energia total <H> com relagcao a funcao de onda na for-
ma acima colocada, sujeito ao vinculo da ortonormalidade entre os
diversos spin-orbitais(lé). Obtem-se entio equacées para cada
spin-orbital que s§o funcées da densidade de carga media dos de-
mais elétrons. Uma vez que a determinacao das densidades de carga
dependem do conhecimento dos spin-orbitais, resolve-se o proble-
ma de forma jteratjiva. Considera-se inicialmente spin - orbitais
tentativas, gerando-se a partir destes as densidades de cargas, o
que permite a obtencdo de novos spin-orbitais, e assim sucessiva
mente até o processo convergir.

Para o sistema descrito pela Hamiltoniana (5.1), ou se-

‘Ja, na ausencia do efeito spin-Orbita e outros efeitos relativis-

N
ticos, o momento angular orbital total, 1= Z Ei’ bem como o mo
N i=1
mento de spin total, S = { Ei, comutam com a Hamiltoniana. Nes-
i=1

te sentido seus modulos e o modulo de suas projegdss num determi
nado eixo s§o "constantes”" de movimento, e o conjunto (L,M,S,Sz)
830 considerados "bons" nimeros quanticos. Trata-se de uma boa
aproximagao vara atomos leves, O que nao ocorre para atomos pesa-
dos onde a interacdo spin-6rbita n3o pode mais ser considerada ape
nas como uma perturbacgdo.

Ainda para o sistema descrito pela Hamiltoniana (5.1) ,
dado ao carater nio esferico da interacao Coulombiana entre os
eletrons, os momentos angulares orbitais individuais de cada elé-
tron, Ei' néo comutam com a Hamiltoniana. Ao fazermos a aproxima
c?o de campo central o potencial percebido por cada elétron passa
a ser central, e o8 momentos angulares orbitais de cada elétron
passam a comutar com a nova Hamiltoniana. Assim sendo, na expres-

sd0. (5.2), referente & expansio da funcso de onda como produtos



de spin-orbitais onde assumes-sSe ¢ mocelo de campe cen:irzl, O sim-

bolo Vi, Dassa 2 representar o cornjunto gde numeros quanticos
a *> = . 4
(n"k'mk’%dssz O monmento angular total J sera portanto construl

do a partir dc acoslamentc vetorial do conjunto Gos momentos angu
lares orbital, {Ek} , © de spin, {Ek}.

Uma vez gue estamos construindo uma teoria com sucessi-
vas aproximagdes, 2 forma com a gual s3s censtruidos estes acopla
mentos numa aproximaz3o de campo cantral dspende de seu sucesso
na descrigao céos fatos experimsntzis.Para 3iomos leves (Z<50) mos

T“rou-se gue acopliando inicialmante os momentos anculares orbi -

N N
. = - re - P - - . . = T2
tais, == : L. , e ce spin, S = sk, e posteriormente J = L+3
k=t ® Py
consegue-se, considsrando a int2rzj2o srin-Orbita como- perturba-

¢do, uma poa c£esorijio &¢ espectri atdmico. Fica entac implicito
que o termc referents & interacads spin-O6rbita € muitc menor gueos
termos referentes 2s interagdOes Zculomoiznas considerzigs ra2 Yz -
miltoniana, & gue constitui uma do: aproximacgdc considerar o modu
lo 3o0s momentcs angulares totais orbital e &2 spin como constan -
tes de movimento.

Os estaios atdmicos Zizax entao caracterizados pelc con
junto &2 nimeros cuanticos ¢ = fn,L,S,J,MJ), ond2 . € o valor da

J
no eixo z, e n incdica os outros nimerocs  quanticos

Gl

projegao de

recessarios 2 especificagdo do es:tado. f usual descrever os esta-

. - - . . 75 28+1
Gos atraves da no+<agao de Russe;-Sanae:s(——): T

L., onde as

(o

letras 5, », D, T, etc, «represenzaT, r:aspsciivarente 1=0,1,2,3 ,

etc.

XNeste tratzlno aboréznmos agzrnas alvos compostos de ato-

mos alcalinos. EZstes atomos sizuar-se n2 t2bzla periddica uma co-

H

luna apds os cases nobres, sendo LoItanTo caracterizados como plg

suindo wmna cazmada fechada mais z=; elétron cde valéncia. Comn exern-~

L et e h  ————————



=77~

plo os tres atomos mais leves destz série sac representados no es

2 2 6

. < . 3
tado fundamental como: Li - 152 2s ; Na - 1s” 28" 2p 3s; K - 1s”

252 2p6 352_3p6 4s.

Uma forma de escrever 2 fun¢ao e onda (5.2) para ato -

mos alcalinos é:

Vv e U B e B0 = R e vy 1;- N R L I.N , (5.4)

onde ¢ (v....vy_ 1[r1...rh ;) @ um produto simples dos N-1 spin-

-~orbitais dos elétrons do carogo at om co e ¢v(v iz o spin-

v'TN

orbital associado ac eiétron de vaifncia,

. N . . -5
Para atomcs de camadar fechadas 03 auto-valores de L =

o
= Y L. e S = X ac nal gc iame o]
! zk 2 L 8, Serac - los Ca ao cancelamento acs
k=1 R=1
ooto-veloves da projecao dos momentos anculares orbitais e §e spin

de cafz2 eliétron L. es.. Uma ver guz -L 2 M3l e -53:8, 5

’
4 Z

05 m&liilns 4o momento angular orpital total, L, e ée spin total ,

S, tambem serao nulos. Desta forma o035 momentos angulares totais
orbital e de spin de um atomo alczlino, no contexto das aproxi-

magoes consideradas, serao lguals aos do eietron de valencia. Em

- o > -
outras pa’avras, L = v+ e § = s onée representamos agora por £ ,

es espectivamente os momentcs ancg:lares orbital ¢ de spin dc
elétron de valéncia. Da mesma formaz teremos a equivaléncia entre
os nilmeros guanticos: (L,ML,S,SZ) e (i,m,3,s,), sendo o primeiré
conjunzc referente ao atomo complezc e ¢ sesundoc ac elétron de va

> - - -
- - 4

léncia. O momento angular total J serd éado por: J = L+S = i+S.

m

As funcgOes de onda expressas na forma de eguagao (5.2)

-2 -
- e J_. Para torna-les

-
-

nao sao coricazoriamente 2uto-funglesz 4

[

2 necassirio, en certos casos, tomar combinagdes lineares de aute

~-fungdes daguele tipo. Fara o caso ée atomos 'alcalinos @ kastante



- . e - 2 .
facil construir auto-fungoes de 5 e J, & partir dacuelas fun -
¢oes, bastando acoplar os momentos angulares orbital e de spin

- - . - . -
Go eletron de valencia T e s.

Desta forma, podemos reescrever as equagces (5.2) ou

(5.4) como:

W(v1...vN|r1...rN) = w(vv|;1...rN) = A ¢c(r1"'rN-1)¢v(vv'rN) ’

. (5.5)

onde v. £ (n,&,m,s,5,) sdo os nimeros guanticos associados ao elg
- e - 2 c s
tron de vaiencia. Para obter auto-fun¢oes de J e J, a partir des

tas fungOes, utiliza-se a seguinte relagao:

¢(n,%,s,3,M5|2,...5) = _ Em <2,s,m£,ms§J,MJ>¢(vv|f1...EN), (5.6)
e’

r =
~ &=

& Clebsh-~

(oD}

5.2 - ORBITAIS DO TIPO SLATER

A parte radial dos spin-orbitais ¢l(v,,T,) & obtida nume
ricamente ou como combinagdo linear de fungdes analiticas. Neste
trabalho oz:iamos peli secunda forma escrevendc a rzaferida parte
raédial como combinagao linearvde orbitais hidrogenoides na forma
proposta inicialmente por Slater(ZE). L parte orbital dos esta -

dos com nimero quantico principal n e L = 0, referidos como s,

s30 ¢ados pela expressao:
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- d.‘
~ ... "J -.‘-1 - -
vir,5,¢) = ;| ()} 2.4 exp(-:.dr)) r* Y(s,¢) . (3.7aj
ns j=1 d=1 I J 00
Os orbitais com nimero guantico principal m, £ =1 e

m = 0,=1, referidos como mpnl, sao dados por:
4

P
y(r,5,¢) = ( b. exp(-5 r)) r
mp T ka2 g=1 K9 kg

3

k-Tye,9) , (5.7b)

‘I,m1

sendo Y(5,¢) harmonicos esfericos, os numeros dj e g determinam
L,m ‘
o numero deé combinagdes lineares por poténcia de r, e os coefici-
tes a., e b, bem como a.. e £ a inados atraveé
en aJd g ] mo j& kg* sao determinados atraves do
métodc Hartree-Fock na forma inicialmente porposta por Roo-

trnsan -+’, procedimento conhecido como métodc Hartres-rock -

o

matodo Eartree-rock-Roo*=zan utilizz-se dcs nesmos

M

conceitos £isicos expostos na segac anterio

"

I‘L‘

ar

m

¢ método Hartree
-Fock, ou seja, considera a2 Hamiltoniana nao reiativistica expres
sa na eguagao (5.1) aliada a uma aproximagaoc de campo central, e
2 fdncéo de onda total é expressa como um produto antissimetriza-
do de spin-orbitais na forma da equagao (5.2). Os spin-orbitais
sac expressos na forma acima colocada ou atravées de outro tipo de
expansao analitica. Para um determinado conjuntc e parametros
{ajd}. determina-~-se, atraves do método variacional, o conjunto

o
13

de coeficientes 1{a..} gue minimiza a energia total <E> sujeito

0
) -
-

ac vinculo da ortonormalicade entre os spin-orbitais. O conjunto

de parametros {ajd} é determirado az:través de um processo de oti-

‘mizacao.

A qualidade Gos spin-orbitais depende éo nimeroc de com-

‘binagdes lineares por poténcias de r dadas nas expressOes acima peg
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los nimeros dj € Gy bem como da tentativa inicial para os parame

tros {ujd} e {Skg}. Trata-se de um estudo que depende do bom sen

sc aliado a2 um trabalho sistematico, cujo mais conhecido foi rea-

lizado por Clementi e colaboradores(zg'zg)'(1967,1974).

Na literatura se encontram orbitais do tipo Slater paras

os estados 2s, 2p, 3s e 3p do atomo de litio‘ZQ_ﬁg) 3s e 3p dc

r 4
atomo de sédio(zg’lg'gi).

sie‘zg'zg'gi).

bem como 4s e 4p do atomo de potas-
Na ‘Tabela 5.1 colocamos as referéncias Ge onde s
encontram estes orbitais e suas formas, sendo gue chamamos de SZ
("Single Zeta") aos orbitais onde se usou a2penas um termo por po-

téncia de r, ou seja dj =g, = 1 j,»k = 0,1... Chamamos DZ ("Dcu

ble Zeta") guando sao considerados dois termos por poténcia de -
e ée VZ (Varios Zeta...) quandc $ao considerados mais e dois te:r
mos por poténcia de r. Dispomos tambem implantanéo o programa ori

A . ~ . . - 78) ‘
i-azimente escrito por Claxmenti e colaboradores \Z18' & orimiza

[Le}
(o3
()

osteriormente por diversos pesguisadores. Esie programe entreta

Q

tc, sO permite o calculo de apenas um orbital por simetria, ou se
ja, © orbital ée energia mais baixa para cada simetria. Unma ve:
gue sd nos interessa orbitais do tipo s e p em atomos alcalinos ,
est2 programa sO nos fornece orbitais do tipo Slater para o esta-
dc fundamental e primeiro estado excitado dos atomcs de litio, sg
dic e potassio. Dado que estes estados foram estudasos detalnada-
mente por diversos pesguisadores (vids Tabela 5.1}, s6 utilizames
0 zrograma para arnalisar alguns detalhes ¢cs mencionados orbitals,

e 23amos em nossos calculos os orbitais colocados na literatura.

s m——— s o >
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5.3 - APROXIMACAO DE NAO RELAXAMENTO DOS ORBITAIS DC  CAROZO
ATOMICO

Quando se compara O calculo de um atomo no estado funég
mental com um em gque o elétron de valéncia est2 num estado excita
do, observa-se obviamente mudancas em todos os spin-orbitais do
atomc. O orbital referente ao elétron de valéncia szrad méis "difu
so” no calculo de estados excitados que no caso do estado funda -~
mental. Uma vez que os orbitais referentes aos elét-on§ o carogo
atdmico possuen, na sua determinacao, um termo de interagao Cou -
lombiana média com o elétron ée valéncia, estes tencem tambem a
ficar mais "difusos”, 2w outros termos, os orbitais dos eletrons
do carogc "relaxam". Como consequéncia,.uﬁa vez gue se estara ob-
tendo spin-~orbitais de KHamiltonianas @iferentes, oS spin-orbitais
gerz40s no ciélculo em gue O atomo Sse encontra no es:tadc Iundamen-~
tal nao sesrac mais ortogonais aos gerados no calcuis para ux est2
do. excitacdo.

Tal fato gera dificuldades adicionais na determinagao
de secoes de chogue diferenciais atraves de éiversos métodos de
aproximagao, uma vez cue a condicdo de ortonormalicade entre spin
-orbitais reduz drasticamente a compiexicdade do problema tedrico,
e conseguentemente, o tempo de computacdo necessario aos calculos
numéricos. Por ouiro lado, & razoavel supor, na maioria dos ca -

s0s, gue o efeito do relaxamento do carogc a:dmico 2 desprezivel

-

face zs aprcximagdbes adotadas nos éiversos mpztoudos.

(13}

5.4 - APROXIMACAO DE CAROCO INERTE

Introduzindo na expressac para a amplitude de espalha -
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mento na aproximagao de Glauber (eg. (3.34)) a2 funcao de onda da-
¢a pela eguacao (5.2), e utilizando orbitais do tipo Siater,& pos
sivel reduzir analiticamente a integral de (3N+2) dimensdes caque
la expressao a uma soma de integrais unidimensionais (Franco(gi)
(85)

1971, Thomas e Chan 1973).

Ocorre, entretanto, que o calculo das varias integrais
unidimensionais que aparecem na expressao resultante & extremamen
te trabalhoso. Isto & verdade j& para o caso éa excitacdo do ato
mo de litio (que possui apenas trés elétrons) Go estado fundamen-
tal 225 ao primeiro estacdo excitado 22P. Para outras excitagoesdo
atomo de litio o problema & mais trabalhoso, no que concerne ao
calculo numérice, uma vez gue O nimero de termos qgua 2parecem na
expansao dos orbitais do tipoc Slater (eg. (5.7)) awnenta guanto

mais excitado for o estado atomico.

alcalincs, cu seja, do atomo de sOdic gue possui 9 e
balho numérico envolvido ja parece ser inviavel. O fato & que uti
lizando "apenas” as aproximacbes apresentadas até o momento so fo
ram obtiias segdes de choque diferenciais na aproximagdo de Glau-
ber para a excitacdo do atomo de litio do estado fundamental ao

primeiro estado excitado (Castro(32) 1977, Kunar et al.(ii)

1976).

Visando contornar esta dificuldade, alguns autores in -
troduziram uma aproximagao adicional no gue concerne a descrigao
dos elétrons do carog¢o no processo de colisdc, conhecida como apro
ximacao de carogo inerte. Esta aproximagao consiste em supdr gue
além dos orbitais dos elétrons do carogo atdmico nao relaxaremcam
a excitacdo do elétron de valéncia, estes naoc sao afetados duran-

te © processo de colis2o com o elétron incidente. Nesta aproxima-

cao 2 interacdo entre o elétron incidente e os elétrons do carogo

PSS



atdomico € descrita através de ur potencial médio esfericamente si

metrico, vc(er+1|), dado por:

K-1

1> = = N-1 1 = =

! = < Taeae - —_— e Je ese
vc('rN+1|) ¢c( 1 .N-1) l; | * i§1 |; I l ¢c(r1 z&Jﬂ>

N+1 - N+1 i

(5.8)
sendo ¢c(i1...£N_1) © produto simples dos (N-1) spin-orbitais Gos
elétrons do carogo atdmico, -(N-1)/|§N+1| 2 interacao Cbulombig

: ' N-i
na entre o elétron incidente e (N-1) cargas nucleares e ¥ 1/

- i=1
/!rN+1-ri{ a interacao Coulombiana entre o elétron incidente e

0s eletrons do caro¢o atomico.

0 potencial de interacgao entre o elétron incidente e o

alvo & entao dado por:

e R . G

BN |z
! N+1 'K

N+1

- -
v(rN+1'rN

sendo 1/!§N+1| a interacao Coulombiana entre o elétron incidente
e uma carga nuclear e 1/I;N+1-;NI a interacao Coulombiana entre
o elétron incidente e o elétron de valencia.

Em 1973, walters (14) calculou com a aproximacao de Glauber
secdes de chogue diferenciais para transigdes ao primeiro estado
excitado dos atomos de Li, Na e K, considerando ainda uma aproxi-
macao adicional 3s ja citadas: ele desprezou em ssus cidlculos o©O
termo <Yc(r)>, afirmando que a contribuigdo dos elétrons do caro~
¢o atdmico, descrita de forma aproximada por este termo,seriz des
prezivel em energias ds impacto altas, e pacuena em energia de im
pacto intermediarjas. Neste trabalho ndo estdo contidos os argu -
mentos que o levaram a tai afirmacao, gue veremos ser discutivel

dependendo do atomo considerado, bem como da energia de impacto e
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angulos de espalhamento considerados. Este ponto sera analisado e
detalne na medida que discutimos nossos resultados.
A grandes distancias do atomo, o potencial de interagao

Coulombiano do elétron incidente com os elétrons do carogo e

(N~-1) cargas nucleares, assume a forma de um potencial do tipo

Yukawa(gﬁ) dado por:

Vylry, ) = B exp(=x|3, D/ IEg,, | (5.10)

sendo as constantes A e } respectivamente a profundidade e alcar

ce do potencial, determinadas pelo comportamento assintotico do
” ->

potencial Vc(!rN+1l).

Em 1980, Lins de Barros e Brandi(gé) propuseram repre -
sentar o potencial Vc(r) rela expressao acima para guaisquer dis-
tancias atémicas. Com esta aproximacao foi possivel reduzir a in-
tegrais unidimensionais, as integrais em (3N+2) dimensoes da ex
pressao (3.30) referente a amplitude de espalhamento na aproxima-
gao de Glauber. Foi abor&ado o caso de transigbes do tipo “251/2*
- m251/2. A expressao obtida apresentou entretanto algumas incor-
regoes.

Neste trabalho utilizamos esta aproximacdo, representa-
do, portanto, o potencial Vc(';N+1l) por um potencial do tipo
Yukawa. Nao devemos esperar que o potencial de Yukawa represente
bem o potencial Vc(l§N+1|) para guaisguer éistidncias atodmicas
l;N+1I‘ Mostraremos, por outro ladc, gque trata-se de uma boa des-
crigao do mencionado potencial para certas faixas de distancias

atomicas, ou seja, para valores de {E entre determinadaséis

|
N+1!

tancias atdmicas r, e r, . Veremos que para cada estado atomico é

possivel obter diferentes conjuntos de parametros A e ) referen -
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tes ao potencial de Yukawa (eg. (5.10)). Cada um destes conjuntos
de parametros faz o potencial de Yuk .*.a descrever de forma satis-
fatdoria o potencial VC(I;N+1|) p>. « determinadas faixas de distan
cias atdmicas (r ,rp).

Mostraremos no C.-itulo VIII gue este fato ndo consti-
tui uma séria limitacgar utilizacéo do potencial de Yukawa em
nosso modelo. Discut -emos o comportamento dos resultados camo fun
cao da variacéo dc potencial de Yukawa, ou seja, resultados obti-
dos utilizando diferentes conjuntos de parametros A e A. Seré'prg
posto um critério para a escolha, em cada atomo alvo, de um deter
minado conjunto de parametros Ae ).

Os conjuntos de parametros A e % para um determinado es
tado atdmico & obtido da seguinte maneira: Inicialmente & gerado
um potencial numerico referente aos elétrons do carogo atomico e
(N-1) cargas nucleares atraves do método Hartree-Fock-Xa. Para‘uﬂ,

(87) | gue

foram feitas modificacées no programa Hermran-Skillman
utiliza a éproximacéo Xa ao termo de troca, para que o referido
potencial numérico fosse também gerado no calculo de um determina
do estado atdmico. A seguir os conjuntos de pardmetros A e 1 sido
obtidos ‘a partir do potencial numérico através de um programa gque
utiliza o método de minimos guadrados. Neste programa sao realiza
dos diversos ajustes entre o potencial numérico é o potencial
de Yukawa para diferentes regides de distidncias atOmicas (ra,rb),
com o0 gual determinamos os conjuntos de pariametros A e },cada con
junto referente a um ajuste numa determinada regiéolde dist&n -
cias atomicas.

'Paia estimar se o potencial numérico estava adeguadamen

te representado pelo potencial de Yukawa, este programa gera tam-

bem o erro percentual entre o potencial de Yukawa e o potencial
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numérico para cada conjunto de parametros A e ) em diferentes dis
tancias atOmicas r.

Os parametros A e A, bem como os erros percentuais, es-
tao apresentados nas Tabelas 5.2, 5.3 e 5.4. A Tabela 5.2 tratado

atomo de litio, referente ao calculo do estado fundamental Zzs,do

primeiro estado excitado 22P e do segundo estado excitado 328. A
Tabela 5.3 trata do atomo de sodio referente ao calculo do estado
fundamental 325 e do primeiro estado excitado 32P, e a Tabela 5.4

trata do atomo de potassio no estado fundamental 4% .

Podemos observar por estas tabelas que o potencial G¢e

- 3 » +
Yukawa representa,de forma satisfatoria,o potencial Vc(iru+1|) em
largas faixas de distancias atomicas, desde gue se escolha de for

ma adequada os parametros A e .
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ATOMC  ESTADD REFERENCIA T1P0 dy ou 8 4, o 8; djougy ¢ oug,
Li 26 Vaselov'®® sz ' 1 0 0
Li 2s Stono(-a—') [ 74 ] 1 0 0
Li 26 Clementi 72 sz 1 1 0 0
Li 2s Cleenti 22 0z 2 2 0 °
Li 2s Clenenti (28+79) vz 2 4 o o
Li 2 teiss 82 vz 1 0 5 0
Li 2p Vaselov 80 sz 0 1 ) 0
'I.i 2p S:mc(ﬂ) Sz 0 1 0 Y
Li . 2p Heiu(g) vz 0 1 [ 4
Li 3s ‘;;iSl (82 vz 1 0 [ 1
"Li 3 Weiss (82) vZ (] 1 0 .6
| 7 3s Cleaenti(ﬁ) sz 1 1 1 0
Ns 25 Clesenti 1Y bz 2 2 2 0
Ts- 3 Clepenti (1819 vz '- 0 7 0
Ne 35 sacs'® vz 2 2 3 °
T 3 sacz 8 vz 0 2 3 0
K _lol Cieacnti(z-’-) 74 t 1 1 1
K. 4s Clesencs () ) 2 2 2 2
x 4s Cleaenei (1819 vz 2 2 3 s
4 ks Saz: (3D vz 2 2 3 ‘
X sp  Sacs'® vz 0 2 3 .

TABZLA 5.1:

k-1

?o:mi dos orbitais do tipo Slater 4isponiveis na literatura para cs
estados de valéncia dos dtomos alcal:inos. Cs nimeros 4. e Sy
can o nimero de comdbinacies lineares por poténcia rj’1 ou
conforme expressdes (5.7a) e (5.7b).

indi -

[
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ESTADO REGIAO DE PARANETROS DIFERENCA PERCENTUAL ENTRE OS POTENCIAIS
ATOMICO}! AJUSTE(u.a.) NUMERICO E YUKAWA PARA R (u.2.) =
Rrnic | Rrix A A R=0.5 ‘ Rai.2 ‘ R=2.5 | R=.5 l R=7.0
2s 0.5 = 1.5 16.289 5.129 9 1 91 823 8566
2s 0.5 2.5 12.899 4.866 21 9 23 252 1631
2s 0.5 5.0 9.074 4.573 49 10 17 32 217
2 1.5 5.5  4.983 4.385 146 31 6 2 54 i
2s 2.5 7.5  3.079 4.262 274 82 11 6 5 ;
1]
28 4.5 7.5  2.206 4.208 409 138 35 3 1 |
}
2p 0.5 2.5  13.130 4.900 20 9 23 WL 1563
2 0.5 5.0  9.300 4&.613 47 9 16 32 215 k
20 2.5 7.5  3.170 4.304 270 §3 12 6 5 f
| i
. 3s 0.5 2.5  13.552 4.950 18 8 20 193 1152 '
3s 6.5 5.0 10.037 4.700 42 G 1% 26 192

3s 2.5 7.5 3.729 4.414 231 74 12 7 7

TABELA 5.2: Parametros A e ). do potencial de Yukawa para os estados
2s, 2p e 3s do atomo de litio. Cada conjunto A e } & re
ferente a2 um "£itting" entre o potencial numérico e o
de Yukawa ras distancias (Rpyjcs RFINAL)' Estao coloca-
das as diferencas percentuais,fn’(n) -V(R) )/V(R) |

MMERICO YUKAWA MMIRICO
x 100, para varias distancias =.
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DIFERENCA PERCENTUAL ENXTRE 0S POTENCI -
ESTADO REGIAO DE PARAME
ATOMICO AJUgiﬁ(u a.) TROS | ATS NUMERICO E YUKAWA PARA R(u.a.) =
. e A X
Rinic l,RFINAL Re0.5 | R=1.2 | R=2.5 | Re4.5 | Re7.0
3s 0.5 1.5 79.643 4.393 7 1 113 1583 —
3s 0.5 2.5 59.620 4.063 21 " 24 400 4352
3s 0.5 5.0 36.924 3.670 61 10 5 35 343
3s - 1.5 5.5 16.321 3.428 223 52 8 2 80
3s 2.5 7.5 8.400 3.262 477 141 18 7 8
3s 4.5 7.5 5.672 3.197 727 230 49 3 !
3p 0.5 2.5 61.500 4.110 20 10 22 363 3688
3p 0.5 5.0  38.972 3.736 57 10 24 34 322
3p 2.5 7.5 9.286 3.341 442 136 18 7 8
Parametros A e A do potencial de Yukawa para os esta

TABELA 5.3:

dos 3s e 3p d&o atomo de sodio. Cada conjunto

e X

referente a um "fitting” entre o potencial numérico

o de Yukawa nas distancias (R

| (v (R)

- V(R)

NUMERICO
distancias R.

YUKAWA

)/V(R)
NUMERICO

151’ RrINAL
cadas as diferengas percentuais,

| x 100,

e

). Estido colo-

para varias
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REGIAO DE DIFERENGA PERCENTUAL ENTRE 0S POTENCI-
AJUSTE (u.a.) PARAMETROS AlS NUMERICO E YUKAWZ PARA R(u.a.) =
Brnic 1 RrIRAL A > | re0.s | Be1.2| R=2.5] Re4.5] R=1.0
0.5 1.5 88.039 3.103 4 0.1 18 e 799
0.5 2.5 83.174 3.041 7 | 2 7 94 509
0.5 5.0 68.908 2.890 20 Y 18 153
i.s 5.5 48.315 2.777 61 23 5 1 63
2.5 1.5 28.670  2.646 154 76 1% 6 7
4.5 7.5 19.828 2.584 255 136 - 42 3 1

ILBELA 5.4: Parametros A e » do potencial de Yukawa para o estado

4s do atomo de potass.io. Cada conjunto A e ) & referen
te a um "fitting" entre o potencial numérico e o de Yu

kawa nas dist@ncias (R Estido colocadas as

ixic’RrINar’

diferencas percentuais,

| (V(R) -V(R) )/V(R) | x 100, para variasdis
NUMERICO YUKAWA  NUMERICO

tancias R.




CAPITULO VI

EXPRESSOES ANALITICAS PARA A SECAO DE CHOQUE DIFERENCIAL

Neste capitulo sao obtidas éxpressées'analiticas, numa
forma adegquada aos calculos numéricos, para a segao de choque di-
ferencial na aproximacao de Glauber em proceésos onde 0O elétron
de valéncia e promovido a estados do tipo s ou p.

A expressao para a amplitude de espalhamento na aproxi-
magao de Glauber, eg. (3.30 ), contém integrais em 3N+2 dimen-

sdes.

Em 1973, Thomas e Chan(gé) propuseram um interessante

- método de redugido na ordem das integrais para o caso do atomo de

hélio. Neste trabalho introduziu-se a funcdao de Lommel estendida
no calculo das amplitudes de espalhamento.

Em 1980, Lins de Barros et al.‘il’, partindo da forma
de reducao na ordem das integrais proposta por Tomas e Chan(gi) e
utilizando as aproximacOes referentes aos alvos descritos no capi

tulo anterior, obtiveram uma expressac analitica para a amplitude

.de espalhamento gue permite abordar guaisquer transicdes do tipo

2. - 2 - . .
n‘S1/2 - m 81/2 em atomos alicalinos.

Neste capitulo e apresentada uma versdao corrigida da ex

© pressao obtida por Lins de Barros et al.(gg), comportando,além dis

to, uma melhor descric3o das funcdes de onda do eléetron de valén-

cia. £ deduzida tambem uma expressio analitica para transigdes
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onde o elétron de valéncia & promovido a estados do tipo p, sendo

utilizado o mesmo tipo de aproximacao no que concerne ao alvo.

6.1 — FASE DE GLAUBER

No Capitulo III foi obtida a expressao para a amplitude
de espalhamento na aproximacao de Glauber (eq. (3.30)) gue repro-
duzimos abaixo:

kg 2 3B T -
foc(8,¢) =37 db e <w°(r1...rN)[1-exp{1x(b,r1...rn)}]

N RS ES (6.1)

- - - > >
sendo k. o momento do eletron espalhado; ¢ = (kp-k:) o momento

transferido e x(3,21...fN) a fase de Glauber {(eqg. (3.31)) dada

por:
> > > . ___1_ -t ’ s
x(2,ry...np) = g ST ST S B N ke Lo TG NI L
-l

(6.2)

- - - -
onde x, . = (X 4/¥y 1/2y,q) S380 as coordenadas do eletron espa

lhado; 5 & a projecdo de r no plano perpendicular a direcao

N+1

de incidéncia Z (parametro de impacto ciassico); ij as coordena

das do j-ésimo'elétron atdmico e vy (xN+1’yN+1’zé+1’ij) o potenci

- al Coulombiano de interagdo do eletron incidente com o  j-ésimc

elétron atomico e uma carga nuclear, dado por:

vj(Ej,§N+1) s - —1 L i (6.3)

TN+ Tn+17%y
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Podemos reescrever a expressao (6.2) como:

N-1
X = ‘jZ1 xj) * Xy = Xe * Xy , (6.4)
onde X representa a fase de Glauber dos eléetrons do caroco, e

(N-1) cargas nucleares, dada por:

u§1 ] N§1 [' -1 1
Xe = . X5 * o . (— + — — )dzN+1 =
s U L R £ B F e A
SO
= 3 Vc(r1... N—1'rN+1)dzN+1 . (6.5)

Conforme mencionado no capitulo .anterior, trabalhamos
no contexto da aproximacao de caroco inerte e utilizamos um poten
cial do tipo Yukawa para representar a interagao éo elétrqn inci-
dente com os elétrons do carogo atomico e (N-1) cargas nucleares.

Assim sendo, teremos:

. -ArN+1
- A e

V (TqeooTy 4,Tp.4) = V_(|T, .]) = ,

c 1 N-1’"N+1 c N+1 TNt

e
@ AT
N+1
1 A e 2A

X. = o dz . = 2B x_(Ab) , (6.6)

c ko l-” T4 N+1 ko 0

onde Ko(lb) @ a funcao de Bessel modificada.
O termo xv(fn'fN+1)' referente a fase de Glauber do elé

tron de valéncia e uma carga nuclear, é dado por:

o
XV(IN'IN+1) = 'k—- - + pry - = E_ £n (_5"_) ’ (6-7)
‘ 0 ) o 1Tyl g, 1-Tyl 0

onde 3 éa projecao de ;N no plano perpendicular a direcio do elé

al_ ," tron incidente Z.
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6.2 — EXPRESSAO ANALITICA PARA A SECAO DE CHOQUE DIFERENCIAL EM
TRANSICOES DO TIPO NS * MS

Com transicées do tipo ns » ms nos referimos a transi-
¢Ses onde os estados inicial e final do dtomo sdo descritos,res -
pectivamente, pelos termos espectroscopicos n251/2 e m281/2, com
excitacao do elétron de valéncia de um estado ns a um estado ms.

Neste caso o elétron de valéncia terd como nimeros quan
ticos nos estados inicial e final, respectivamente, (n,% = 0, m=s0,

s§ =1/2, s_ =m)

z -

e (m, =0, m=0, s =1/2, s
foma,3=-£4§=§.

z = +1/2). Desta
Os auto-estados de J2 e J,, conforme a equacao (5.6),se

rao descritos apenas por um termo:

Upg (ks 8,8, T, Mg) = AboUE .. By e (K, 8,m,5,m0) (6.8)
sendo HJ = m;. Para o estado inicial k = n; & = 0; s =%»; J = % 3
ms0 e m; = m_, onde m_ & o estado inicial de spin. Para o es-

tado final k = m; m’

s = Rg permanecendo inalterados os outros na

meros quinticos.

A secdao de choque diferencial & dada por (eg.(2.17b)):

do,. .(8,4) -k
0+t ' £ 3 e (8,4)]2 (6.9)
S S = S— ' ' * 3
adl k0 aEJ:MJ, 02

A expressao (6.1) para a amplitude de espalhamento se anula ao re
alizarmos a integracado nas variaveis de spin guando m; # Mg+ Deg-
ta forma teremos apenas um termo contribuindo no somatdério em o

na expressao acima, referente ao estado final la> comJ = 1/2 e

¥y = Rg.

e o o —————————— e
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Conforme vimos na secso 1, a fase de Glauber, no contex
to das aproximagoes consideradas, nio depende das coordenadas dos
eletrons do caroco atdmico. Neste sentido podemos integrar a ex -
pressaoc (6.1) para a amplitude de espalhament0 nas coordenadas.
dos elétrons do carogo. Uma vez que supomos a aproximagao de ndo
relaxamento dos orbitais referentes aos elétrons do carogo, estes
formam conjuntos idénticos para os estados inicial e final, orto-
normais entre si. Utilizando esta aproximagao, inserindo as fun-
¢Oes de onda dos estados inicial e final, na forma da equagao
(6.8) na expressao (6.1) e integrando nas variaveis dos elé-

trons do caro¢o, a expressao (6.1) reduz-se a:

-1k
0 12 = - + >
fof(e,¢) = —— [ é’b drN ¢Xs(n,£,m2,s,m5[ru) exp(ig.b)
I E_-s*i 2in ZIAKC (ib) - )
{ 5 } exp(———zg————) °¥s (m,k,mg,s,ms!rN) ’ (5.10)

sendo n = 1/ko, e ¢Vi‘Jm,£,m£,s,ms|fN) o spin-orbital do elétron
: ’

de valencia no estado inicial, ns, ou final, ms.
Conforme mencionado no capitulo anterior, a parte espa-
cial dos spin-orbitais & representada através de orbitais do tipc

Slater, na forma:

n 3 -1
é (?,) = 2 ) &, r) exp{~a..r) Y. (5,4)
v N iy aa jer’ "o
> m ?k k-1 ~ ‘ »
¢v (rN)'s KZ1 gi1 bkg r exp(-ﬁkgr) Yq0(8:9) , (€.11)

ondelYoo = 1//87. 1Inserindo-os na expressao (6.10), e integrando

nas variaveis de spin, esta toma a forma:
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dj m 9%

2 > >
= a.. b I d"b exp(ig.b)
of = §,2 j21 621 k21.gZ1 J3 “kg P

2iAK, (Ab) | oy
exp(—-‘-‘%——) { I d3r :cj"k'2 exp (-yr) (_I_b-sg_!_)Zin } ’ (6.12)

onde y = °jd + Bkg'

A parte entre colchetes na expressao acima, a gque chama

" _remos de I, pode ser escrita como:

J+k-1 . ~
1= 'a"j'IEH (--‘l):”‘k 1 Io:l ’ (6.13)
°Y Y=de+8kg
sendo IO 2 integral dada por:
= 2L Bt aiy 7 ets7ED 2
Io-'-{ Sds J d¢s (—-—5——) J{ éz ,(6.14)
0 0 =% Vsz-z:

e tomamos d3r = 8 ¢gs d¢s dz e r2 = 52+22 .

A integral I, & resolvida analiticamente. Para tal inte

gra-se inicialmente em dz:

f’ e_Y‘sz+zz)1/z

e

dz = ZKD(YS) ’
8 +2

o gue fazendo uso de:

2 2 W 1/2
-*» {(b"+8“=2bscosd ) ‘ .
(—T—lﬁ"l)““ - —= 2 L, B%2@icese )t

(6.15)
e inserindo na expressao (6.14) resulta:

2n 8,2 [ in
Io s 2 IO s Ko(yg)ds IO (1 + (B) -2(5) cos¢s) d¢s (6.16)




_ Io = 4nb M(yb) = ;3 + 167n
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Fazendo na expressao (6.16) a transformacao de varia-

veis s + sb, obtemos

2 [ 2n 2 in
Io = 2b Io s xo(ys)ds Io (1+s" =258 cos¢s) d¢s . (6.17)

bl

A parcela acima & igual acvbzu(x), sendo M(x) dado por:

M(x) = x-2 + (2in)2 (ix)-Zin'z L (ix) ; (6.18)
2in-1,0
onde x = Yb e L (ix) é a fungao de Lommel modificada definida
2in-1,0

no 89,

L(ix) = S(ix) - exp[i¥) 2*) r(‘*g*“)r"*“'“) 1,x) , (6.19)
M,V M,V

sendo T (x) a funcao gama; S(iz) a funcao de Lommel e IV(Z) a
B,V
funcao de Bessel modificada.

Inserindo a egqg. (6.18) em (6.17), obtém-se:

Ar 2 o™ =2in=2 p=2in Loy . (6.20)

Levando esta expressao na eq. (6.13) obtém-se:

J+k-1 _ - Y _
1= & —— (13 (32 L qenn? e v 52 1N g (iyp) ,
‘ sy th- v 2in-1,0

| (6.21)
logo,

K~1 .
(§ok)! . 2 _gr ,-2in a3* Joke1 _=28n=2, o

1s 1rﬁ%'f" s 167n° ™" b (-1) y L(iyb) .

y?? ay3’E'i 2in-1,0

(6.22)
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A amplitude de espalhamento & ent@o escrita como:

£( ~iko n dJ m gk _(j_*_k_!i 2 .
Og'¢) = -—2—“- j£1 d,2=1 k£1 921 ajd bkg YJ*k"“‘ I d"b exp(iq.s)

2iAK, (Ab) 2ik n %5 mn %
exp { ko } - ﬂon2 e ¥ I aiqb [dzb
0 j=1 d=1 k=1 g=1 3 g
. 2iAK, (\b) jok-1 .
exp (13.B) exp (——— 1 b7 L (Lq) 30kt (202 44,
ChY 2in-1,0
(6.23)

A ortogonalidade entre os spin-orbitais do estado inici

al e final do eléetron de valencia nos da a seguinte relagao:

bpsltng> = 0= 7= I oX (Bro_ (B rParan . (6.24)

Utilizando a expansao (6.11) e integrando em @) tere -

mos:
a g
j m k {44
a.. b J r*'*3 e dr = 0 com y= ., + 5 .
j§1 d§1 kZ1 921 34 kg jd =~ kg
(6.25)
integrando em dr obtemos a relacao:
n dj m Ik ajd bkg}1+j)!
) 2 - 0 : (6.26)

j=1 d=1 k=1 gs=1

Isto significa que o primeiro termo do lado direito da
expressdo (6.23) & nulo.

Para desenvolver o segundo termo precisamos obter uma
expressdo para as derivadas nele contidas gue chamaremos de D, da

das por:

et ——————————




' Podemos entao escrever de uma maneira geral:
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j+k-1 e .
D = 2 ()3T N2 g () . (6.27)
oY 2in-1,0

Chamando x = yb, teremos:

s ka2 3+k-1 Sl _2ine
D = b3+ +2in+1 E_TTE:T (_1)3+k 1 x 2in-2 L (ix) . (6.28)
X 2in-1,0

0 calculo das derivadas em relagdo a x pode ser feito

diretamente, usando as propriedades de [ (ix) ronde para reduzir

- 2in-1,0
a notacao fizemos a = -2in-2 e L (ix) = L . Desta forma:
’ 2in-1,0
3 (x31) a-1 a+1 1
——a— S ul — '
3% a x L + x (x L')
2,.a
‘ )
3—-‘-"7-41 = ala=1) x27° L + (2a+1) x (;1{-13') -
ox
a+2 .1 ,1 .,
+ X [; (§ L')']
33(xaL) a-3 2_a-1 ,%
= af{a-1) (a=2) x L + 3a"x (; L')
X :

» Bae3)x® e a3l d 2y

(6.29)

0 dltimo termo acima pode ser escrito na forma:

3, a
2 E) L c3,3)x% %+ c3,2x Vi L)+ 3,12
0X :
1d.,2 a+3,1 d .3 '
(; a;) L + €(3,0)x (; 3;) L . (6.30)
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na n
3 xL _ ¢ 2a+n-28 ,1 @ n-&
axn = E,Z:'o Cin,2)x (;. a—x) L . (6.31)

Na Tabela €.7 estao cclocados os coeficientes C(n,i) até
= 6.

A expressao acima est2 numa forma em gue podemos utili-

zar a relacéo(gi):

. m

1 d m v 2 .b' —m .

(= x=) [x L(ix)] = =——— (I (u+v+1-2p) x L{ix} . (€.32)
% dx U,V IV 520 LR, \—M

Considerando nz eg. (6.31) a = -2ir-2 e 1n = j+k-1, e
na egq. ‘-.32) v=20, u=2n~7 & m=n~-1, e inserindo a eg. (6.22)

na (£.28), teremos

']

- s . : {_1)j+i-7 Ci5rk=1,%) x—212-4+;‘5-,-;
- 2=0
. a_s k=i s .
gIrk=i-2 I (2in-2p)x 37K pay (6.33)
=0 2irmtodaked, joknt—

J+k=7 . : -~ 3 ( g
- L ogerye TR A Cl3-k-1,4
2'0 oot

j+}"-:h-’l

i (2in-2p) L (iyb) . (6.34)
p=C 2in=j=x+i,jek-l<"
12 = = - - ,
Tomando &2 = b &z &2, & intecrasac em g, na equa-

cdo (6.23) pode szr r:zalizada analiticzmznte, ou seja:

P

- g - ~ - ” :
‘ exciig.k)d:, = 2° .ofqb) ’ (£.32)
ip -

onde J,(cd) £ 8 fungdo de Sessel.




=10%

Com o resultado (6.35) e inserindo a expréssio (6.34)
no segundo termo do lado direito da equacdoc (6.23), obtemos final

mente a expressao para a amplitude de espalhamento em termos de

integrais em b:

£,.18,6) = ~2nk, ™ § (;j 3 ;k b 23 cigeratn)
£\S, s - a. +k=-
oz 0 3=1 d=1 k=1 g=1 3¢ X9 ,p ’
" i1 e img j+k-1-2
(=1 ¥ (5)3*R-E-1 (m2in-2-2 0 ST o ine2p)]
p=0

- 21AK,, (Ab) .

[™ ab exp { —jo— } b 2WIRL 5 (ab) 1 (iyb) i
Jo 0 2in-j—k+2,+k=1-1

(6.36)

A expresséo (6.36) consiste'baéicamente num somatorio
de produtos de coeficientes, potencias de v e integrais unidimen
sionais em b, apresentando uma forma adequada aos calculos numéri
cos. A especificacdo na expressdo (6.36) do particular processo

abordado, & feita através do conjunto de coceficientes a b

ja&’ “kg ’
kO' AEof, Y = “jd*skg' A e A . Neste sentido, com apenas um pro -
grama numérico pode-se abordar quaisquer transicdes do tipo ns-ms
em atcmos alcalinos.

Q efeito dos elétrons do carogo atdomico & expresso atra
vés do termo expl{2iAK,(Ab)/k,]. Variando-se os parametros A e )
no estudo de um particular pfocesso de colisao, pode-se inferir
élguns aspectos relacionados com o efeito dos eletrons do carogo
atémigo no processo de colisao. Em particular, se tomamos A = 0 ,
estaremos desprezando a contribuicdo dos eletrons do caroco, num

(14)

procedimento semelhante ao utilizado por Walters no  estudo

da primeira transig@o oticamente permitida em atomos alcalinos.To
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mandc A = 0 obtemos também a expressdo para a ampiitude de espa -

lhamento para transigoes do tipo ns — ms em atomos de hidrogénic.

6.3 — EXPRESSAO ANALITICA PARA A SECAC DE CHOQue DIFERENCIAL  EM
TRANSICOES DO TIPC NS + MP,

Com transigcdes do tipo ns-+mp nos referimos a transi-

- - - - S i 2
¢oes onde o atomo & descrito nc estadc inicial pelo termo n 51/2,
2 :

e no estado final pelo conjunto e termos m2P1,2 en P3/2, com ex

citagao do elétron de valéncia de estados ns a estacos PPy -
=

0 eletron e valéncie no estado excitado ser2d2 gdescrito

pelo cornjuntc de nimercs guanticos (m; L = 0]-?; s = %Z; m
= = 1/2). Utilizando a Kamiltoniana dadz pela eg. (5.1), aliagda 2
unE aproximagao 4e campdl centrzl iprocedimente utilizedc i mEtza
¢o Hartres-Fock, conicrme descritc no cepitulc anterior: estec es

-

tados apresentam niveis de enerciz degenerados. O acoplamento spin

- —

[¢])

~Orbita lsvanta parcialmente a éegaenerescéncia destes niveis,acru

7 -

-pando-o0s en dois sub-niveis, auto-estades de J” e J um destes

z'

com J = 3/2 (KJ =:3/2, :1/2) e o ouzrocomdJs = 1/2 (M, = 21/2).

J
. Eiferenga de energia entre estes dois sub-niveis, de-
terminados nmultipletes, & possivel de se detectar exm esxperiéncias

de espectroscopia Otica. Nas experiéncizs cde ccliisac aifmica ge -

rzimente nac se consegue resclugac scuficients nara re
tagens nc detector com ¢ particuiar muliiziete ac gual o Azomo foi
excitedo. Iz outras palavras, cos ei8:trouns esszinadcs apds excita-

+tcmos para estes multiplet2s, s3z ssmadcs nz contagenm éo ni-

119

Lo
- i

merc &e elztrons gue chegam ac Ze:t2tter. hssin sendo, para cone

tar 03 resultados tedricos cocn ©5 experimenteis, teremos Cue 50 -
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mar na expressao (€.9) referente 2 secdo de chogue Giferencial te
dos os estados finais |a> comJ = 3/2 e MJ = *3/2, :1/2 e con
J=1/2 e M, = 21/2.

J
4 funcdo de onda para cada estade excitado [&>, auto-es
tado de J2 e J,, sera cada por:

we(r1"'INIJMU> = ) <L,s,ml,ms|J,MJ>A¢c(r1...rg_1)
m m_

¢v(m,2,s,m£.msliu)> , (6.37})

onde utilizamos os mesmos simbolos que na eguagaec (5.6).
tilizamos na expressao (6.1), referen-e a amplitude de
espalhamento, a fungdc ce onda acime colocadz para dascrever UL
stado |a>, a fungao de onde dada pelz eguacao (6.8) para descre-
var o sstadc funiamenial 0>, Utilizaros tamzsm & azproximagac
55 carogec inerte aliada 3 uma descrigds £z interagdc elatron inc
dente com os eletrons do caroco e (N-1) cargas nucleares atraves
de um potencial Go tipo Yukawa. Consideramos da mesma forma  que
na segao anterior a aproximacao de carogo rigido, ou se2ja, o0 mes-
mo conjunto ortonormal de spin-orbitais para os elétrons do caro-

¢c, no estado funéamental e nos estados excitasos. Naste contexto,

podemos integrar a exprescao (6.1} nas coorcenzias dos eletrons

"do carogo, obtendc:

-ik .. ) 537 3
. . C ! .2, .= - - P = = b-8:.2i"
fé:,c) = == ; d"p dry ;ns(“,o,c,z,msczx; exz {ic.D) (——S—-
2iRK, (* b)
exg |-— ¢ im,h,8,3,M.|E,. . (6.38)
% : :
% segd3o ée chogue diferencial serd Zada pzlc sonmatdrio
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dc mbdulo ao quadrado da expressao (6.38), para todes os estagos
finais |a>. Vejamos agora como expressa-la em termos Gos auto-es-

tados de L2

2
el, ([£,m>) e des” e s, (ls,ms>).
Calculados os coeficientes de Glebhsh-Gordon para o aco-
‘plamento entre os momentos angulares I, (2=1) e S (s = %), pode -

mOS expressar os autco-estados de Jz e,

Ij,mj> = 1 <t,sm mjmMplemsfsm>

my Ry )
como:
3,913 s 3 b= T el j—gh,b!%,-%s
13-3 = Zi-1ind - SN EOR -SRI S S S O D5 g
34 - Hoelnd - el s ie b T
l%,%> - % 1,003, 3> . (6.39)

Para facilicar a discussac gue se segue, chamamos, Sem
associar nannum sigrnificado fisico, de termos a cada produto o
tipo iL T.iS,m_> .
iz )T 7SI
AD intagrarmos a expressao (6.38) nas varidveis de spin,
se anularao todas as integrais contendo termos em gue o estado de

spin do elz:tron no es:ado excitade (;S,m

] - - - . -
sb} ~or c.lererte S0 esta

éc de spin dc eléiror no estado funiamernzazl ('S,m_>).Consideramos

]

acia esta no

(1)

o caso gue no estadc fundamental ¢ elértron de val
. N
autc~-estadec e spirn L A
riém &issc. moszraremcs & seguir cue ao intecrar a ex -

- -

pressdo (6.3¢) ras coordenadas espaciais Iy, Se anulaz toias as

. waree

Cveew e e ———g o e
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integrais contendo termos com m, = 0 para o estado finzl. Darao,
portanto, contribuicao nao nula apenas integrais com termos do
tipo |1, 1>|§ 3> e |1, -1>I— 3>. Estes termos aparecem nos estados
finais |31H3>=!%:%> I- 3> e I%,-%>, conforme pode ser observa
do pela expressao (6.39). Nestes auto-estados de 3% e J, os menci
onados auto-estados de Lz, Lz' S2 e sz aparecem respectivamente
com os coeficientes 1, v1/3, e v2/3.

Mostraremos também gue a contribuigcac na  expressao
(6.38) de termos com m, = +1 € a mesma gque aqguela com os ter-
mOS COm ®, = -1. Chamanéo de2 £'(2,¢) a uma destas contribuicoes,

esta ser2 dada por:

~-ik

C @ .Z - Tis R iE-E:,ZL'
£ (5,¢) = —5= i é°b drN §C(-,0 0,7,; -Y) expi{ic.b} | 5/
ZiAHc(lb) .
expp———jz:——-;cv(m,:,=,§,Ej:N; ; (€.40)
"

sendo a parte angular e de spin do spin-orbital ¢v(m,1,1,%,%[in),

0s autco-estados de Lz, Lz, Sz, sz: 1,1> e l%,%>. Desta forma ,
teremos:
g- s,z . .
-+£ £ - £ v - 2
——%g:—— = ig L !f(:,:)!z = E% £ (e, | -
- f lur=33,My 0z z
1 £ 7 - I S-S 2
P £ (E ,CH iv2/3 ZTH%,¢) , (6.41a)
© guz fornece finalmente:
dc(z,) :
0-: Ko .y .v12 _
T“— s 2 ‘k‘: ‘A- (:rv)l . (6-419)

Passemos en:a3o a dedugdo da expressao analitica para
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£'(9,¢).
A parte espacial do spin-orbital do eletron de valéncia

é descrita como orbital do tipo Slater,na forma:

- n dj j=1
0, ny) = 1 1 ass r3 exp(-a..r) Y(6,8) ; Y(8,4) = 1//4%
s j=1 =1 3 J 00 00
* ? z k-1
¢, (ro)= ) b. r expl(-8 .r) Y(3,0) (6.42)
; N k=2 g=1 kg kg 1,mi
Pp

2
Inserindo na expressac (6.38) e integrando nas coordena

das de spin, a amplitude de espalhamento para um termo com micpq;

guer sera dada por:

-ikoJ? n fg m %k [ 9 .
£08,0) = —5— ] [ 1 1 aj3by, i &b explig.b)
ns+mp_ 4 j=1 é=1 k=2 g=1 ‘
L
2iAK, (Ab) =
exp { ————} | &’r rith? eyo(-»r).i:SEA)Zl Yi:,0) ,  16.43)
¥ / 1,m.
sa2ndo v = jd+'kg .
Chamamos I0 como:
r 3 —vr B3l 21~ .
Io = dr e’ (——E—-) vi{5,0) . {(6.44)
J

1,m£

A Gltima integral do lado direito éa expressao (6.43) ,

a que chamaremos de I, pode ser escrita como:

- ¢ j !
I = ::;:E:f {(-1) IO . (6.45)

+
e

2.
[ 1Y
ol

[1¢]

[P
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a) Caso em que m, = 0 .

Uma vez gque Y(6,4) = cos8 = z/r ; :2 = 52*22 e dar =
1,0
= 8 ds d¢s dz, teremos:

_ (2% [° {52l 2in oz exn(-st§+z")
Io = ! d¢s i sds { 5 ) 3 éz
*0 ‘o = Vsz+zz'
(6.46)

A integral em &z tem um integrando impar e, dado os li-

mites de intecragao, sera nula. Deste forme, £'(5,5) = 6, fican-
ns".mpc -

do portanto Gemonstrado que os termos com m, = 0 para o estado fi

Iy L

nal nao contribuam na expressao (€.38).

b) Caso em que B, =z1.

-d s - -
- - ) = - -.bvs‘_
Uma vez gue Y(t,c} = - v3/86- e ~ seni ==3/c- & =
- .51 -
iy -
teremos:
x - . - o /. 2
. 5 2 2 _i¢s !b-;l om0 L exp(-yVs =27)
I, = -, = ds s ' dc_ e — } Gg
¢ ¥ oo i ‘0 E bo] R
et s“+2
{(6.47)
Lo

onée z éz exp(-v V52+22)/i‘s:+zz‘ = ZKo(ys). Expressando:
-]

-.2 2 . - .t

=g ) = Ly —= = 11-i2i7-2,

£

- - . . - -> -y
ocnde ¢_ € ;. 330 respeciivarente o8 angu:ss ai:mutais de b e s

- ;“ | ,,2- =iz - .
Ic;- -;/%% 3 és s 'gc(vs) . Gc_ e '(14(%)2-2(§)cos(:s—¢b))i'
. : (6.49)
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| Fazendo na expressao (6.49) as mudangas de variaveis

| ~¢s'¢s'¢b e s = sb, temos:

*id. ® 2t *ig¢ ,
:IO-—\/?!::’ e b jo ds 52 Ko(sby) f ag_ e s(1+sz-25006¢s)md¢s

0 s
(6.50)

Chamaremos a ultima integral 6o lado direito na expres-

-880 (6.50) de I,, ou seja:
’(2'5 ti¢s 2 in )
I1 = 50 e (1+8" =28 cos¢s) d¢s . (6.51)

Pode-se entao utilizar a relacéo(ézlz

- - .o-dir T(l1eir) o -2ir @& - (==
L s v SRR -CI - S - DY P LN CS R TR-F)
{ =17 - e ' .
‘.

Integrando por partes, obtemos:

e 2ir P(1<in) ¢ _=2i--l : .
I, = -47ini2) oo, ¢ J,ist)J, (thdt (6.53)

levando este termo na ez. (6.50) obtemos:

-3 A » .
SE goingy2in DUsn) 3 7 1T 2 by) s
To *gr An) T gy Be T s esRelse) S

4 -
-—2*-"' - o=V =
- -, ‘Dere

i 9

invertando a ordem de integragdc na zaxpressao (6.34) e

ﬂnl ()]

[}

g, (52, ootemos:
Z

utilizandc z relacds J,(st) = - é
H
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T 2in T {1+in) =ity 7
S3 . in 1+in 3 . 77b ! ~2iv-
fo = -vrr dTine T Ty b e jg ©
a i . .
Jy(e)at g | s Kylysb)Jjistlés . (6.55)

0

Podemos utilizar na ultima integral do lado direito da

expressao (6.55) a relacao:

%E ! s Ko(ysb)Jo(st)ds = %E 1'.('c2+(vb)2}'1 = -2t(t2+(Yb)2)-2

(6.56)

0

Desta forma, chamando x = Yb, a expressao (6.55) reduz-

-5e a:

a—— &y .
. /3%, . .2in T{1+in) .3 b . [ 2in_ ., .2 2,2
6 = +.’,-§? 4tin 2 I—‘T_-F)- b™ e 2 ) t J1(..) (=7 +x7) a3t
{(6.57)
Uma vez gue:
2 2.2 33 .2 2.1
(t™+x") = - 52 7% (£ +x") {(6.58)
teremos:
+i¢ LN
A 24n T (1+in) .3 “p 423 7 _-2in 2 2.1
Ioz-";ﬁ4‘ﬁin2 mb e ;G—xjot J1(t)(t +X)-dt
| (6.59)
A integral na relacao (6.59) & dada por(ga):
~2in-1 T (1-in) ,-2in _ '
(ix) T(T+1n 2 L (ix) s (6.60)

2in,1

logo:
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] iz ..
1o = V/‘i-z'; trin p®> & P ax) ™27 iix) ) ) (6.61)

2in,1

q1m
o

Utilizando & rela~ao Ai3 ¢éo artigo de Thonmas e Chan(ap)
(1973), para realizar a derivada na expressao (6.61), teremos

apds algumas manipulac¢oes:

ti¢ =2in-1
: - 3 b -2in-2 (2in+2)
To = Vg drinb" e 7 x = taun,n

+ 1i2in L(ix) } (6.62)
2i~-1,0

Agrupandoc os termos, obtemds para Io a expressao:

~2in+t =2in==-2 _ ..
(2in+2t)i ~° 20+ X 2in-t-2 Z(ix)
0 2in=1+t,t

. ) -
47inb” e

©

1]
<
Nl

[ P B

t

(€.€3)

Iinserindo a expressao (6.83) com o auxilio da eguagao

(6.45) na expressao (6.43), teremos:

. 4. -1

. ink n j m ‘k 1 Py

ns-mp, , " j=1 821 k=2 ga1 t=0
- . =iz 2iaK, (Ab) s

i°b expl(ig.ble b exp{-——jél———-] bJ+k+1 (=1)I7F<
° C
Aj+k-2 21'_ t
€ ~LlT=a=- - 1 . -

= E : [(h Z(ix) H ’ (6.04)
3§4+ - 2in=-1+%,t ’

onde ainda x = Yb = (ajd+8kg)b .

Para odbter as Gerivadas do lado direito da expressao aci

130
n

me wtilizanses un sroc2dimento semeliante ao realizalis na  se

-
uit

3

secao deste capitulo. Chamando agora estas derivadas ée D1, ou se

5a:
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J+k-2

D! = 2—312:5 [ (x) 2in-2-t L(ix) ] . (6.65)
oY 2in-1+t,t

Chamando agora a' = -2in-2-2t, teremos:
1 ——;—-iaj*-z [x*{x" L (ix) 1) (6.66)

D1 = fx"{x ix . .

axd*t - 2ir-1-t,t

Repetindo o procedimento realizado para a obtencdo da  expressiao

(6.31), obtemos:

j+k-2 s
D1 =~ ] Clisk-1,2,8) x3720+I%k=2 (1 &
2=0

I#k=2-R 14" 1 (ix) 3

2in-1+t,t

)
(6.67)

onde os coeficientes C(n,%,t) estao apresentados na Tabela 6.1 .

née a relagao (€.32) obta=mos:

iy s
utiiiz

J+k-2-4% j+k-2-%
{ I (21"2t+2p) }
p=C

i

14 )j+k42-l
(21':4‘2‘;)

(__

- < [(x® I (ix) ] =

217‘;-1 +t,t

E-foke2el ooy
IND

X ’ (6.68’

onde IND = 2in-j-=k+i+t+1, J+k-L-t-2.
Inserindo esta relagao na expressao (6.67), e tomando

8 = =2i-«2t-1, temos:

L IK=2 caik-2,0,8) | §eke2-f _-2iradetal
Di = PRCYVIS - id ¥
£=20 ’ .
jek=2-%
L{ix) - {2i--2%=2p) . (6.69)
IND p=0

Tomande é“c = b db d;b, 2 integragdo ancular da expres-

$80 (6.64) pode ser realizada, uma vez cue
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r2 - :iq.b L;;
jo exp(ig.b)e d;b = 27 e ‘J:T(qb) =:2:i:i1(qbz#27i51(qb) .

(6.70)
Utilizando esta reiagac € inserindo & ec. (¢.659) na eqg.

(6.64), obtemos, finaimente, 2 expressac final parz & amplituée

fle espalhamentc,dada por:

A
4 S.
n . K +k-2 1 o
f‘.,¢) = 1'@ Z E T Z E a’dbk (i)-‘21~f+3+k+t—£
ns+mp, , j=1 d=1 k=2 g=1 2=0 tsp JG K¢
- Y I J+}f -2=%
(me)I*h=2 m2in=2-0-t 000 1T E (280+25-2p)]
p=0
% R 2iRE, {3b]
gp g2 IR 1 3. (ca) Liive) (6.7}
I: -: ' IND
T Y = ajd Exc e IND = 2in+t+f+i-35~k, J+k-k-t-2
Poiemos oxsa2rvar gue, 42 fate, 0§ termes Son f = -7 £ m. == {EC

.a mesma contribuigic na expressao (6.38;). Polemcs o2s2rvar tam -
bem gue a expressio (6.71) asresente un2 forme sastante serelhan-

ransigbes do =ipo ns — ms. Isto faci-

cr

te 3@ expressao obtig

cara

lica soornuane_ra 2 elaboracac &os programas numéricos, uma  vez

Jre se utilizar2 8e procedimentos computecionais parecidos no cal
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Processo ns “+ ©s a ==2in=2
Processo ns -+ & & ==l2ival=2 0,:
n A Ciz,k,t? S £ Ciz,%,T)
b
] G 1 5 (1} ]
1 5. 2 3 1 25+10
2 (4} 1 g 5 2 102" +26a+15
t 9
2 1 2a+1 ] 3 3 1627 <52"
. \ P e ayse 2
2 2 a(a-1) : 5 4 (a=12iz=2) 732" -3a)
¢
t
3 ¢ i E : ) alz=-1){a-2})(a=-3}{a=4)
2 i 3243 : ¢ G :
-3 z 3e” : ¢ H cz<15%
L N T
3 3 alz-1)(a-2) L 4 2 132743443
A c : A z z JlaT-T ATt
- . sz+¢ . ¢ - g=tdieT-"0g"~ e
‘ - ; . , ..
4 2 5z"+ha+l L 5 ala-1Y{e-23{a=-3)52-%
]
}
& 3 (se7~22) (&-1> R 4 2.z=Tria=lrie=-3)la=4} {5
- - dia=-"".e=2)2=3" "

. ie

TABELL

Coeficientes C(n,+«,z) referan

amplitude de espalhamente.

es 2s excrecsOes para a




CAPITULO VII

DETALHES DOS CALCULOS NUMERICOS

Neste capitulo descrevemos os procedimentes adotados no
calculo numerico das secées de chogue diferencizis, atraves gas
expressées (6.36) e (6.71).

E obtenca3o de resultados numéricos savnlve uma serie de
programas computacionais gue polen ser classificades em dois ti -
pos:

T} Programas relacionalos conm & £escrigadc £Is ELIr3E oo
processo de colisac, assunto gue j& f£3:i 'abordadc nc Clzpizulz W
Sao estes, o0 programa Hermman-Skilmman modificaic parzs gerar um
potencial numérico referente aos elétrons do carogo atdmico e (N-1)
carcas nusisares; © programa de minimos guadracdos gue gera, a par

tir éestz potencizl numeérico, 2z constantes L e » referenies ao

priencial ¢2 Yukaw rmina 28 orbitais &9

™
[}]
[a]
‘o
2}
Q
W\
A}

\]
]
™
1Q
b
po
(D
lb

2} Programas referentes ao céiculo numérico das expras-

[

sdes (6.36! e (6.71). C cAliculs numérics éestas sxpr2:zsdes essar-

ra num sério problemaz, no gue concerne a0 tenpo ¢e compuiagac ne-

cessirioc & obtenzac do conjunto &2 res:-izados regueridos.Zste pro

zlema € gcrado basicamente DOr guatro lztores:

&) © tempo casto cara o caliculo Ze cade ponto &c intecrandc € ion

go. 1sto decorre de gue a ncao ée Lommel modificada [(ix), e

L e - ———

R T
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demorada no gue concerne & obten¢do de se. valor para cadas pon

to de seu argumento, ix, para cada conjunto de indices (i,v)

Este assunto sera abordado em Getalhe na primeira secdo.

b) As integrais tem convergéncia lenta. Este problema foi enorme-
mente minorado com a obtengao de uma expressao analitica para
2 regiao assintotica do integrando, e seri discutido er cata -

lhe na segunda secdo.

c) © grande numero de integrais gue aparecem no calculo da s2¢20
ée chogque Eiferencial para um dasterminado Anculo de esoaizamen

to, num determinado processo, com uma part:cular descricdoc dos

elétrons do caroco atomico e com uma partizular enercia ée2 im-
.pacte. Este fatc Sscorre &c nimerc 8z SCEi0ric: zue  a-aracerm
% e
nas expressoes (6.36) e (6.71;.
3} A& necesssidacde ce calcular ur frande nUmEXC GE Lonzos de 2230

¢e chogue diferencial no estudeo G2 ur &eterminzdo processs de
colis3dc, ou seja, com um determinado atomc alvo e  envolveando
uma particular excitacdo do elétron de valéncia. Este fatc de-

corre, iniciaimente, éa necessidade de obter resultados con di

ferentes energias d&e impacto. Para cade particular energia de

)
|
Il‘
{1
(B}
1)
O
s}
[}
1]
[
.,v
(3]
p
i)
0
v
(191
13
it
1]
.__I
H
o
fa ]
(4]
[(1]
o
It
e
0n
)
O
3
)
[
]
ot
(B
n
nl
wm
QO

dlcclos, onée
variamos a descrigao Gos eliéctrons &o c€aross atdmico. Finalmen-

te, para cada casc acima citads, & necessério zaligsular um mini

1o ¢ zasc 4c processc e - Nal(3s) - e - X2l(ip). Iz:e caso aos &&
ira idéiz média &c problema, uma vez gue & meéis rapido na o:bcen-

«©
)

-0
[4%
[14]

resultedos gue guando o0 alvo € composto de dtoinos de K, e
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mais lento gue quando tratamos de alvos com atomos de Li.
Vejamos inicialmente o numero de vezes gue necessitamos

de calcular expressoes do tipo (6.71). Estudamos este processo pa

ra 6 diferentes energias de impacto. Multiplicanéo esze  nimero

por 3, referente as varias descricdOes dos elétrons do caroco ato-

mico, e por 25, referente aos varios angulos Ge espalhamento, che

ganos ao numero 450.

Neste caso, os orbitais do tipo Slater sao tais que pr2

(A48

cisamos calcular cerca e 323 i" tecrais

"

ara cbter um ponto da se
gao de chocue diferencial. Multiplicando este numero pelc namerc
de dontos é= segdo de chogues &iferencial, estimado no paragrafc
antarior, cna2gamos a nacessidade Ge calcular um total de  146.25C
integrais numéricas.

Para cada integracao numérica consideramos uma média de

600 oontos &c integrando, mesmo utilizando a integragac enalitica

para a regiao assintdtica do integrando (os motivos s2rdo discutl

dos posteriormente). Multiplicando éste numero pelo nimero de ir-
tegrais a calcular, cnegamos a necessidade de Geterminar cerca de
85 milhoes de pontos do integrando para o estudo do referidec pro-
cesso de colisao.

Para tornar 0s calculos viaveis, introduzimos um proce-
dimento computacional referente & fungdo da Lommel modificada gue

refuziu o tempo de computaglo em cerca &

©

insroduzinde un errc estimado em in

"J
h

iz

e

"\

L]
a]
1]

{.5%, azsunto cue se-

ré abordado n2 proxima segao.

No final deste capitulo colscamss um Ziuxdograma dos éi-

VET

-— . < 9 P R Y- ' - L . “ - ~
2§ prozramas computacicnais uilliizdos foz Jetalnss dos 2T -

gravas estdc cdescritecs no decorrer 82 texto).

éuas oréans ée grandeza,




-117-

7.1 - A FuncAO DE LOMMEL MODIFICADA E PROCEDIMENTOS VISANDO A Rg
DUCAO DO TEMPC DE COMPUTACAO

A funcio de Lommel modificada & definida como‘gé):

Llix) = S{ix) - i et™W?2 u-1 A L =) A (7.1)
v
b,V v,V

onde Suv(z) é a funcio de Lommel definida por

= 0"&H™2rdy - L hrde s D
siz) = 3 —2 a2 2 , (7.2)
eV m=0 r ('iu - ‘i\" + Il + -2') r (7',.: + 5\) + I + 7)

e IQ(Z) a fungao de Bessel modificada dada por:

T va2n -
I (z) = 3 1 _____ ()veem (7.3)

o RITweErD) 2
As expressoes acima mostiram a dificuldacde, em termos nu
mericos, na determinagao do valor da funcao de Lomnel modificada
para um ponto do argumento x, e um conjunto de indices (u,V). A
guestdo e que temos de somar duas séries cuja convergéncia em m
cai na medida em que x aumenta. E enta3o necessario realizar, para
cada ponto, uma série de testes de convergéncia em m para determi
nar o valor de'm, onde se cortard3o as séries.

A funcéo de Lommel modificada admite as seguintes rela-

- - 85
coes de recorrenc;a(—z):

L(i") = L‘iX) se vV = 0’1'2’000
| A H,=V

%; L(ix) = i(psv=1) Z{4x) - 2 L(ix)
U,V =1,v=1 ¥,V
' : ’ (7.4)
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Iix) = {ix
ue, v

- T{u-1}" = 51
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}e
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‘-‘
-
[d

Se analisarmos as expressoes (5.3€) e (6.71),pu32m0s8 0B

SeYvar gue 2pareCeric apenas 0s seguirntes indices (.,v) ¢z fua -

-

¢80 Ge lonmme: modificada: (u,v) (2in,-1), (2ir-1,0), (2ir-2,13),

(2:--3,2}, ..., (2in-k,k-1), onde k & ux nimero‘gnteiro cue deper

ée Gz processo em estudo.

" Utilizando a2s relagoes de recorréncia acima colocadas ,

podemcs gerar todas as Iungoes ds lommel Zue nesassitamcs @ nar -

tir das funcoes L(ix) e Lilx) . Istz procediments &€  mais
2ir,1 21t-1,0

rapido,em termos computacionais,gue garar as fungzles diretamante
da expressac (7.1).

Para valores peguenos &e x, ¢ calculo nimaro deas fun-
coes S(ix) e Il(x) 2 feito cor relative fecilidade, ume ve:r gus

estz2s sdries convergerm zom x Y/ (nl) . Parz valores grandas sz

pliza gue parz x >> 1 & funzac &e Lommel modificalds envclve & cE-
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Desta iforma, & conveniasnte utilicar, s:=rore gue possi -

-

vel, & “orme assintdtica para as fungdes (ix), Eaéas per:
e
n
w1 - -4 Teiey %, =-2n. =2z=2
Slixy = > {ix {: == (= 3 - Oix )
1, N ni= - T - b
i7.3)

enée (a) &€ o simbolr <& Porzhrhaises, <2f:n1d0 come:

n

2 P a(a-1)...&a-“t;' z 2. = i .

.\ m————— - ~— e
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%& assintotica da funcao de lommel modificada € Geterminado compa
rando resultados numéricos obtidos a partir das egs. (7.1) e (7.5)

Castro(zz).(1977) observou, para alguns indices. (k,Vv)
utilizados em seu trabalho, gue havia uma concoréancia progressi-
vamente melhor entre os resultados numéricos obiidos com as duas
expressoes a partir ée x = 10 atée x = 20. Para x > 20, a concor ~
éiancia & progressivamente menor devido a precisao limitada do com
putador. Resolvemos tambem utilizar a forma assintotica no calcu-
lo da fungao de Lommel modificada a partir de x = 20.

Convém ressaltar um pequeno Getalhe: conforme menciona
do, para x < 20 calculamos as funcoes L(ix) e J(ix) direta

’ 2in,1 2in-1,0

mente da expressao (7.1), obtendo as outras fungdes de Lormel a
vartir das relacées de recorréncia (7.2). Para x > 20, todas as
funcoes de Lommel sdao calculadas diretamente atravas da expres -
sdao (7.5). Obtivemos boa concordancia para todas as fungOes de Lo
mmel em x = 20, entre seus valores obtidos nas duas formas acima
mencionaéas. Isto indica que a obtengao numerica das fungoes
Z{ix) com v > 1 para x < 20 através das relagdes de recorréncia
(2:2), fornece bons resultados.

Para reduzir o tempo computacional utilizamos o seguin-
te procedimento: ‘

Inicialmente armazenamos os valores de [ (ix) referentes
2 un numero discreto de pontos do argumento x para#égdos os indi
'ces (p,v) utilizados nos calculos. Estes valores sa2o armazenados
em matrizes, uma para cada energia de impacto considerada. Ao ini
ciar o calculo da express?o (6.36) ou (6.71) para um determinado
processo de colisao, chama-se os valores armazenados na matriz

referente a energia de impacto considerada, e obtém-se no decor-

rer dos calculos os valores L (ix) interpolando valores contidos
'FAY :
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nesta matriz.

Cnamamos estas matrizes de L(IND,nx} onde IND referen-
cia os indices (i.,v) e nx cs pontos do argumento. Escolhemos o
conjunto c¢e pontos €iscretes dc ergumento x visando ter uma maior
densidade Ge pontos onde a fungao L(ix) variasse mais. Apds ana-
lisar varios grafices destas fun;ée;?'bem come ©Os errcs percentu-

ais introcduzidos nc processo de interpolagas, optamos em  dividir

O eixo x em cinco.intexvalos, com espagamento entre os osontos & ,

-Gados por:

-t
e
[y
.

Q
-
(TN
b
| A
- b
1]

(V)]
-
>
n

0.01 3) 1.51 < x £ 20.01 L =0.05

Ll
[ ]

[}
()

-

2} 20.01 < x £ 100.03 L = 0.5 4} 100.01 < x £ 1602.07

51 x > 1605.0° L= 2¢

Com =sta escolna, as matrizes L(IND,nx), cue armazenaxw

h

~imeros complexos e de Gup.a precisio, oTupam umz drea &= maEnlr
&c computador gue nao causa prodlemas ado sistema.
Esta escolha com uma cgrande densicade Ge pontos en X

nos permite utilicar uma interpolagdo linz2ar para determinar um

-—i

particular valesr de¢  (ix) a partir de cdois valecres C{ix_} e
wo -
Ztix.}, onée x e ¥ 520 °os pontes discretos do arzumento mais

proximos 42 x. Poferiamos escciher ume menor densidade de pontcs

e~ » se u-iliz3ssemos polindmios para interpolar, entretanto o tem

'y
6
0,
®
0
(o]
5t
‘0
c
o
w
Q
o
o
'
1]
Q
®
w
w

ario ao cialcuic das expressdes (6.36) ou

LA -2 2" g} 2 o -
foaros o8 Lofdices (. necess&rics acs calctlcs. Calculamese=
-
o T - S - - o ceaed T« -yed - g gty ¢ H 2, e o m
vir &2 ur frosrama auxdlliar, as matrizes L(IND,nxy reZerzntes  as

sr2rsizs de inpacto zbordadas 2 :zrmezesnamcs estas natrizas enm €.is
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co ou fita. Cada matriz e entéo scficientemente geral ©pare ser
utilizada, para uma deternminada energia de impacto, ncs calculos
Sara ambos os tipos de processos ns - ms e ns <+ op. e sara
Todos os alcalinos aborcéados.

Cor aste procecdimentc, o temopoc de computagao necessario
aocs caiculos numericos tornou-se vidvel. Por 2ltimo, cabe comen —
tar gue, apds uma serie Ge testes, estimamos o erro introduzido

nos calculos por este procedimentoc como inferior a 0.5%.

b -]

7.2 — B INTEGRACAD

Conforme mencignads, as integrais cue 2parecsn has ecu

gOes (€.36) e (6.71) cazem lentamente com b. Isto pode ser observa

1
rt
LY
[19]
(A
fv
(3]
[/12]
(o}
3
4
[{'])
H
..0
0
N
8
e
d
Dl

eterminado valecr ¢rands €%z I cox © valor

‘da intecral numérica-até aguele ponto. Cbservamcs, ac comparar es

crezar - rescante e integral. Istc ocorre,g2raimente, para gran-

223 anculcs 2 espilnaments, onde @ segdo de chogus Ziferencial e
srxtremisinte selixa. Nestes cz230s, Tariamos guis ir, ne integragac

rnumdrica, até valores extremamente grandes de -, O que consomze ten

- 4 D S S
Suel 2812 & realizziz2 anaiizice -z,
- L d
- e — - - - - - - -
Ve-zmee, LRisialmencs, i 2iprerssac analitica para oo -
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46.26) tém 2 forma:

o 2iAK,, (xb)
I a jf pItk-2-2in exp—————1J, (gb) L (ivh) ab .
C 4] 2in-j-k+x,3+k-i=1

(7.6)

Para valores grandes do argumento a fungdao de 3essel mo
Gificada Kc(kb) tenée a zero, logo, o termoc referente aos elé -

+trons do caroco at&micc tende 2 unidade, ou seja:
] =1 . (7.7)

Fizemos testes numericos variando A, k0 bem como b, e
roncluinos gue poismes, en boa aproximagac, consicderar este termo
como unidade para b > 30, ou seja, para ba > 3C/-.

% expressac (7.6), tcmando u = j+k-i, reiuz-ss a:

7P T
|

i
I ' L w=2in ; 33 7
1 % IinemErico) M. 21 Jglgb) L(ivd) éb . (7.8)
-0 ‘b 2i- =1, u=1
-3
Para b > 20/y wutilizanos a relagdc assin=Otica (7.5)

pare a func¢ao de Lommel moéificaca, dada por:

v ) 2 2
. AT~ ineu=T; = {u=1)"., 1
Z (3vD) N R I e LI Ls T I
2ir=1, =1 (iyb) <3 (7.9)
- Temos assir uma segunda conéigac: ba > 227y,
Z -

Desprezandc os termos em oréem 1/c°, e Zhemando:

2oe Y s L reeean? L oan®y L G100

N

2 expressao (7.8) se reduz a:
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N = Jglad) = 3, (gb)
1z ‘(Nuusnlooil + (e, iy, "B ¢ + C,C, 'y “‘;5"‘ @ i .
0 a a (7.11)

O sequnéo termo do lado direito desta expressaoc forne-

(89

ce — :
~p
I menr $rm = [C,1-2gb Jo{gb)Sigd) - (gd)3igb) Sigb) 1
(AhALIxICO{Jb 230 X 20
-obb -
+ €,C,{-4gb J;(gb)S(gb) - gb J(gb) Slgb)} ]! , (7.12)
-4,-1 -1 -3,0 _jba

onde bb = = e S{gb) sao funcoes de Lomm2l. A expressao (7.12)

e simples cée obte:‘égsultados numéricos, desde gu2 se possa utili

zar 2 forma assintétiéa para a fungac Ge. Lommel S(cb). Apos al -
i,

guns testes,concluimos ser apropriééo utilizar e relgcao assinto-

TLZz Dars

]

z > &, o guz2 nos && umz tercsira oonilziEo z_ - 8/c.Des

te Zorma, © Dontec d>_, a partir &o cuzal a intagral € calculada 4=
(-3

forma analitica, seri2 cado pelo maior numero dsntre 8/c, 30

207y,

S~
~
®

23 &a expressao (7.72), na medide er guz reduzimos o passo Ga in
tegral numérica, e obviamente b, satisfaga &s condigdes acima co

= ‘. - sl ety
-

locagas. Com isto, concluimos gue ¢ proca2dimantd esta corre

Para transigdes do iipo ‘rs - mP &3 intecrails gue apa-

recen na expressao (€.71) tem a forrma

& 2imas iRl 00D
I =  gop~esnt i(iyb) S, izo sxp{——-yi-——-] , (7.13)
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sendo 1 = j+k-fi-t.
Seguindo passos semelhantes aos descritos no caso de

transigoes ns - ms , obtemos:

by, F S Jglaw) ~
I(ANALITICA)] T e T C,Cp1-2qb3, (qols tgpl -
b ¥ )
a
by,
gb 3, (qb)S(qb))] , (7.14)
-2,1 |b
. 2
sendo agora
c, = W™ e ¢, - Lrin -2 .
Y

O numero ba tem de satisfazer as mesmes condigo2s que ncC caso
anterior, e de novo o procedimento foi checado comparando integra

¢ad numerica com analitica para um determinado intervalo (b,,by).

Quanto ao m2todo de integrazao numérica, utilizamos O
método dos trapézios. Este método apresenta a forte desvantagem
Sie ser mais lento gue outros métodos de integragao numérica. Apre
senta porem a vantagem de ser bastante transparente guanto 2 con-

vergencia das integrais numéricas, sendo portanto, adeguado & fa-

se de elaboracao do método. Trata-se de um procedimento que pode’

ser melhorado visando uma redugao no tempo de computacao gasto.
Quanto ao passo 4b, utilizado na integracdo numérica via
método dos trapezios, dividimos o eixo b em alguns intervalos.Nos
intervalos onde o0 integrando varia mais fortemente, utilizamos
passos Ab menores. Além disto, os passos Ab em cada regiao fo -
- ram colocados como funcéo do angulo de espalhamento nos programas
gue calculam as expressées finais (6.36) e (6.71), e conseguente-

'mentc, as secoes de choque diferencial e integral.

Para realmente nos garantirmos com relagdoc a qucstio'




cos

'

assos utilizados,no programe gue cSelcula & sss2c de  choJue
diferencial sao sempre realizados gua:iro testes, parz guatro angu
los diferentes, onde as expressoes firzis sao caiculadas com pas-

secs de integragac ber pegusnos. Com isto, podemos sater se no cali

culoc de segdes de chogue diferenciais para cada processo e sner -

4

"

ie de impactc consilerada, as intecrais numéricas convergirar

com © conijunto &e $2ss0s utilizados.

’
bastanéc para isto nic considsrar, nos cdlicules nanmé-icos, o ter-
mo referesnze 203 eiiwrons G0 carog:s.

~ mencisnalz COmDar2Tac sTire nNosSsSs resulzades 2 € Ge

o5 tratzlors comzparadss. R tercerrz e zuirta C2i--2s, referen-ss
4C Ce&ac cSriz comparamos resultadss Dzra 2 sefac ¢: chogue €rierer
z.al, viwaric eoiosadics, raspeciivzrence, as ensrgias 22 impasic
Zof rugalizios ::mpa:ééos e ¢ mimzzss de porzos 2z sesdc e chogus
S.2% znm:al comparadc: (referznizs :os £.versos anzulos de espa -
Lrarmweizy . B Quinta coluna se razfazz ao 250 onfe TOUNZRIATNOS 2s




-126-

serds: Ge chogus integrzis, constando ¢ nimero dée enercias de impac-
tc comparadas. Finalmente, na sexta coluna, esta a ciferenge per-
centual =ntre og nessos resultados e os resultados comparados.
Foram conparacoa2s um total e 132 resultados diferentes
er. diferentes processos de excitacgdo e octidos por éiferentes au
tzres. 4 éiferenga parcentual ma2dia entre todos oOs resultados
comparados foi de 8 %. Convém salientar gue os resultades dos

diversos autores foram tirados, na meioria dos cascs, de graficos

'8l faixa ge ingerteza nes-

o?

lozaritmicos, o gue introjuz uma razcid

rr

2 comparacao. Alem éisco, a s233c0 ée chogue diferencial varia cer-

cz G&e 3 orderns Ge granieza com a variagac de éncutlo Ze espealhame
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conciuimos gue as expressdes analiticas Zarm come © mMETOGL numdri-

cs estao corrz-os.
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Programa Hartree-Fock-Xa que
gera o potencial numérico pa
ra o caroco atomico e (N-1)

cargas nucleares,

Programa que determina os pa
rametros A e A do potencial

de Yukawa.

L

Programa Nartree-Fock-Roothamm
que determina os orbitais do

tipo Slatcer.

Prograﬁa que gera as matri
zes L(nx,IND), referente
as fungoes de Lommel modi-
ficadas L(ix), umo matriz

para cada ewergia de  im -

pacto.

A

Programa que determina du/d9
« 0, nas aproximacoes de Gla
ber IFC e Glauber YFC,

Programa que determina do/dQ
e g, nas aproximacoes de Glau
ber TFC e Glauber YFC,

FIGURA 7.1 - Fluxograma dos programas utilizados.
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CAPITULG VIiI

RESULTADOS

Neste capitulo estao a;;rese:-.tados e ¢iscutidos os princi
pais resuitados obtidos neste tratalns.

Na primeira segao analisamcs se ncssa Gescrigdo dz inte-
ragao dc elétron incidente com os elétrons Go caro3c a&=dmico e

rexawas, Droftil re-
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8.1 ~ ANALISE DA DESCRICAC DOS ELETRONS DO CAROCO ATOMICO

Conforme discutido no Capitulo V, representamos a inte-

razadc S0 elétron incidente com os eiétrons GO carogc atdmico e
{8-1) cargas nucleares atraves de um potencial de tipo Yukawa, da

dc por:
-> -+
Vir = -A . 8.
(ry.q) = A expl-3|5, . 1)/]%,, ,] (8.1)
Pretendemos, na2sta segao, analisar se asta descrigdo ce
ra resultados fisicamente consistentes, ou seja, se ¢ modelo pro-

pPssto & adeguado.

rz2ra facilitar z éiscussag chzraremos &s ILT

S&c, € gue & eguivalents

m
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remos de Y.F.C. (Yukawa Freozen Core) ao modelo gue »ro

‘U
o
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(9]
wn
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t

lizandc o octencial &e Yukawa para repressntar o efeito dos elé -

trons G0 carogo atdmics e (N-1) cargas nucleares no TTocesss j2 o

[}

s forme &e 2naliser esie nodelc coOnsiste &7 comparar
resaltados obtidos com as aproximagdes I.F.C. e Y.F.C., cuja éife i

renga estd relacionada com a nossa éescrig2o do efei:fo dos eie=-
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sideramcs atomos maiS pesados, o efeito Gos elétrons 4o  carogo
nos resultados deve ser mais_importante. Esta tendéncia pode ser
observada em nossos resultados comparando, por exemplo, 0s resul-
tacdos nas aproximacées I.F.C. e Y.F.C. contidos nas Tabelas 8.1
e 8.4. Estas tabelas referem-se, respectivamente, a excitacoes
dos atomos de litio e potassio em varias energias de impacto. Pc-
demos observar nestas tabelas que para a mesma energia de impacto
Os resultados na aproximacéo Y.F.C. apresentam, de uma maneira ge
ral, uma maior diferenge percentual dos resultados na aproximacgac

I.F.C. para o atomo de pot2ssio que para o aiomo dc litio.

b) O©Os elétrons espalhados em crandes angulos de espz -

lhamentos representar clascsicemente ume situd

f

8o Ge zranis penetrz
¢do éo el2tron incidente no atomd, © inverso ocorrendo para elé-

tron: =25231hados &m DecuEnss anguics £2 espallamEn

‘guenos 3Angulos de espalnamento nao dever interagir sensivelmente
com os elétrons 6o carogc atdmico, o inverso ocorrzendc para elé-

Trons escalnados & grandes angulscs ée espalnamento. Desta forma,

devamoss esperar gque a introducao de uma descrigdo 4os elétrons do

carogc eitere significativamente os resuliados par: 2 segde de oo
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b.ii) - Os rasultadcs odbtidos na aproximagdo I.F.C. re-

ferer-se a descricdo de um processc &2 colisao e +atomo hidroge -



noide. Nz redicda er gus introduzimes © potencial de Yukawz o elé-
tron incidente passa a "perceber” a existéncia de um atomo mais
pesado. Como conseguéncia os elétrons incidentes p2ssam a ter mai

or probabilidade ¢2 serex desviados, ou seja, cor 2 introduga

o

de uma descrigic do carogo a segao de chocue diferancial deve cre

n

cer para crandes angulos Ze espalhamentc e, conseguentananie, di-
minuir pare pejusncs angulos Ge espalhamento. As Tabelas 6.3 e
8.4 mostram gue de fato esta tendencia se verifica, uma vez . gue
cs resultados para a s=53o0 de chogue difarencial na  aproximagac
¥.F.C. estdo maiores cu2 cs na aproximagdo I.F.C. em grandes angu
los de espalihaments, O inverso ocorrendo para psguencs angulos de

espalhamento.

o' Prare ur cdezerminado processo ds excitacéo‘esperamos
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ges, classicamente, & prosaolllcaae age Tenetragal 20 2.ieTron Lo

B|TOMO Cresce com a enzrcia de impacte. DTesta {ormz, os =2l&éirons

1

gia de imp3cto cresce e ¢ anc:ulo de espalhamento éiminui.Esie ter

g3ncia foi chsermvadza, como mostranm as Tadbelas 8.7 a B8.4. Ornserva-

5& percen-tcal entre os rasultadcs rnas aproximagoes I.7.T. e Y.T.C,
2, £g umz rzneire zarzl, Tzior pare enercias de iLmzacic Taiores .
LIE: 2igss 7 carcyt znssz 2 cooeribulir significziivEoente 2 opar -
m:r fe Ersulcs £e eszzilamentec menores, guanio se conszidera ener-




a¢ estado Zp Com oS resuliados obLticos né aproximasao de  Giauber

por Caszro ==’ (1%77), onde os elétrons £0 carogo ioram considera
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ges zxzlicitazmente nos ca

)
)
[(SR)

O3 nup

U
(4
!
n
L)
h ]
0
[\
'R
Q
3
(&
[a]]
m
[

itio um atomo leve e o0s cados &e Castro <obri

H
1]
"
w
'y
1]
]
[+
m
1)
ct
m
| L]

ngulos ée espalhamento ce 40°, a éiferenga entre
zadcs para a2 segao de chogue difsrencial inmcluindc ou nac

-

uma Sescricao dos eletrons dc carogco é pegusna, DOT vezes  menor

gue a difereng¢a devida 2 problemas numéricos.
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gos resultados tanto na aproximagac I.F.C. —’==" cuanto ccaside

< - - - - 2
rando explicitamente os eletrons éo carogo nos calculos(é—). Nes-

te sentido nossos resultados nao chegam a2 representar uma contri-

buigcao importante ac estudo deste processc.

Nas Figuras 8.1 a,b,c e @ apresentamos nossos resulca-

dcs bem como resultados experimentais(gl'ég)

(9,11)

e resultados obtidos
con outros métodos de aproximacao , respectivamente para as
energias de impacto de 10, 20, 60 e 10J eV. Na Tabela 8.1 estao os
resultados nas aproximagdes Y.F.C. e I.F.C.

Dado que o atomo de litio possui apenas dois eléetrons
no carogo atdomico, a diferenca nos resultados cor as aproxima -
goes I.F.C. e Y.F.C. nado é& perceptivel nos graficecs logaritmicos
apresentados, excetuangGo-se a regi?o de grandes éngulos de espa -
lheamento para energia de irpacto de 100 =V. Neste sentido nao &
possivel, neste caso, tecer consideragdes a respeito do modelo
proposto para descrever os eletrons do czrogo atdmico a partir
.dos resultados experimentais. D2ve, entretanto, ser salientado que
os resultados apresentaram as tenééncias mencionadas na primei-
ra sesao deste capitulo ao introduzir o potencial Ge Yukawa.

Conforme pode ser observado através destas figuras, os
resultados com a aproximacao de Glauber apresentaram um excelente

. s 137,38
acordo com os resultados experlmen;axs(—-'~—’

para peguenss angu-
los de espalhamento. De uma maneira geral, um razoavel acordo com
0s resultados experimentais & alcanjado para maiores angulos de
espalhamento na medida gque consideramos energias de impacto maio-
res. Podemos observar gue os resultados experimentais para a se-
¢2o de chogue diferencial variam cerca de 3, 4, 6 ¢ 7 ordens ée

grandeza respectivamente para as energias de impacto de 10, 20,

60 e 100 eV entre os angulos de espalhamento de 0° a 60°. De uma
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mansire ceral, 0OS resuitaqans coxm

aproximegac de Glzuber fornec
ram estas ordens de grandeza.

Com relagac & comparagio cok oS outros resultados tedri
€ccs, 0s resultades COR 2s aproximacdes ée Glauder e UDWPO 11(2)
(Unitarizeé Distorted-Wave Polarized Orbital) estiveram, de uma

naneilr

m
Ty

eral, bastante parecidos para 3ncuics de espalhamento p2

guancs e medins, estando os resulrtados cor a zoroximagao UDWPO I1I
para crandes angules Ge espalnzmento bastante superiores gue os

Dtido

0
n

com a Aproximacgao Ge Glaubder.

Lhanento mMulTo Ieci2nCs, esies res3ultalos zftag, enirsetznTd, =551
Amz vagi:T=—3A N e SRRt e 2 Amm erme T acias ceme A= A~ 28
XO QO Iesu.Tacds SXDEYIMINITEIZ & 03 IL3..1327% ¢ITl2ls COl. &8

mEnIo~Iorte no estudo £2s5te proc:sIso ni3 enerzias de impacto cea-
sigeradess, se deve, coniorme expesto ne Lapictulo IV, ao forte

~acoplamento entre oS estados inicial e fimal,c gus  rinimiza os

:t0s5 decorreantes &z nao descrigao 4os outros canz2is abartos de

Est20 coiocados tambérm resuitadns o2 z apromimagac de
3orn cere @ ensrcia de impacto ce 10 2V, <ICstas resultadces foram
obt.dos -or Walters e puplicads:, 2 :izule &z curunicac2o pesssal,
por Vusiovic et al. E— (1982), nac zznic sids comentados em de:g
lhe. EIs:es resul:aos apresentit um r2igdvel acoréd com o0s resul
cs de =sp3lhznento, as2sar
Ge estarem er pior comcordanciz gu2 os rasuilzadeos odtiGos com  Os

outros rZtodos mencionades, Dado gus a enercia de impacto conside
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rada €& dée apenas 10 eV, este fatc vai de encontr¢ ao gue se espera
com relagao a regiao onde a aproximacao de Born deve fornecer re-
sultados razoaveis, ou seja, para energias de irpactc altas.

Os resultados para 2 segdo Ge chogue integral estao apre
sentados na Figura 8.2a, juntamente com os resultados experimen -
tais e resultados de outros trabalhos teoricos. = segdo de
chogue integral €& basicamente Geterminada pelos valores da secac
de chogue diferencial em angulos pequenos, onde a contribuigao dos
-elétrons Go carogo atdmico e Eesprezivel. Neste sentido os resul-

-

tados para a se¢ao de chogue intecral nas aproximagdas

-
[

. e

)

Y.F.C. sao praticamente idéntices.
05 resultadces na aproximagac 42 Glaubsr apresantam um %

ce_ente acordo COm OS resultacos experimentais, suDerior a9 obti

o0

O com 03 outrecs metodos tedrices. Este fato j& era conhecido en
1673 ¢ 0 zrabalho Ge Walters , Cuios resulzzieos Zoram obti -

dos na aproximacao de Glauber I.F.C.. Nosscs resultados estao ern

acordo com os resultadecs de walters.

8,2 - PROCESS) €™« Li(2s) - ™+ Lil(3s)

Y

Dara O estado 3s do atomo de litio encontramos na lite-

82 .
ratura apenas o orbital do tipo Slater de kelss( ) gue  possui

mrzizal 2s. Ozservencs uma cifersnza rmédia de 20% enire ©3s resul-

[nd
[+
[413
O
wn
Q
g
(1
‘.l
9]

8 utilizando para o estado 2s orbitais do tipo 7 e
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VZ. Optamos entac em utilizar os orbitais mzis compietos VZ éGe Cle

(29)

menti para o estado 2s.

Na deducqo da expressao para a amplitude de espalha-
mento (Capitulo 6). utilizamos uma relagao Gecorrente de con -
siderar funcoes de ondas atomicas ortogonai;. Devemos entao ,
em principio, ortogonalizar a Iuncac de onda do orbital 3s
com relagdo & do orbital 2s. Se este. procedimento fosse impor
tante deveriamos esperar resultados bastante diferentes ao uti-
lizarmos diferentes fungdes para o orbital 2s nao ortogonais ao
orbital 3s no caiculo d&a secd3o de choque diferencial. Isto por-
gue, neste caso, estariamoé considerando funcoes de onda do es -
tado 2s com diferentes valores nac nulos para o sormatorio
(6.26), que seria nuloc caso considerassemos func¢des ortogonais.Con
forme mencionamos no paragrafo anterior, o=z resultados para a
segao Ge chogue diferencial variaram pouco em cilcuios onde uti
lizamos funcées de onda para o orbital 2s Dbastante diieren-
tes, o gque indica gue, neste caso, néo é fundamental ortogona -
lizar as funcées de onda atémicas. Por estes motives nao reali-

zamos esta ortogonalizacao.

Este processo foi pouco estudadc tanto tedrica gquanto
experimentalmente, sendo nossos resulitades pioneiros no que
concerne a aplicacio da aproximagao de Giauber 20 estudo deste
p:oéesso. Nossos resultados, bem como ouiros resul:zados experi-

(38) e tearicos(éﬂ), estao apresentados nas Figuras

mentais
8.3, 8.4 e 8.5, respectivamente para as energias de impécto
de 10, 20 e 60 eV, Na Tabela 8.2 estao colocadcs os resulta-

dos nas aproximacdes I.F.C. e Y.F.C.
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k diferengz entre os resultados nas aproximagdes I.F.C.
e Y.F.C. ainda & relativamente pecuena como consequancia do ato
mo de 1itio ser leve, porér bem maior que a diferenga obtida
para o processo de excitagdo do atimo de litic ao estado 2p.Uma
vez gque as Figuras 8.3 a 8.5 contém graficos logaritmicos, a
éiferenca entre os resultados nas aproximacoes I.F.C. e Y.F.C.

sC & perceptivel para a energia de impacto de 60 eV em angulos

de espalhamento acima de 50°.

E interessante ccmparar nossa estimativa éo efeito
dos eletrons do caroco atdmico para este processo e para o
processo abordado n2 segao anterior. Colocamos na Tabela 8.8
a2 diferenga percentual ‘entre os resultados obtidos nas aproxi
magoes I.F.C. e Y.F.C., para os dois proccessos mencionados, nas
energias de impacto de 1, 20 e 60 eV. A Tabsla mostra gue
¢ e2feito dos elétrons do carogo aidmice & Dber maior para a exci
tacdo do elétron d&e valéncia ao estado 3s cue guando este

8 excitado ao estado 2p.

Acreditamos que este fato decorre da transigao ao
estado 3s ser oticamente proibida, ao contrario da excitagcao ao
estado 2p que & oticamente permitida e muito intensa. Desta
forma, a excitacéo ao estado 2p € basicamente determinada pe-
lo forte acoplamento entre os estados iricial e final do elé -
tron de valéncia, o gue nao ocorre para a excitagao ao estado
3s, onde a interagdo entre o elétron incidente e os eléetrons
do carogo atomico ja deve ser percentualmente mais importan -

te.

Pelas Figuras 8.3 a 8.5 observamos gue, de uma ma-

neira geral, os resultados na aproximacao de Glauber estao
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parecigos comr Os resultadcs na aproximagao de oancas distorci -

das (UDWPDO) obtides por Winters e Vanderpoort h‘ao) (1982) .

Nos calcules de Winters e Vanderpoorten sao consideraccs
efeitos relacionados com  estados intermedidrics, polarizacac
do é;omo, bem como cor O termc de troca. O term6 ce trocs,
gue n2o € considerado em nocssos calculos, é estimado como

sendo muitc peguenoc para as energias de impacto de 20 a

60 eV,

Vejamos, inicialmente, oS resultados referentes

fur

energia d¢ impacto ds 20 eV, apresentados na TFigura 8.4. Os

resultados nas aproximagoes de Glauber e onéas éistorci -
(50) . < ' , .
das — apresentar um bom acordo com 0s resultados experimen-

, - - . . o ;
tais para angulos de espalhamento acima de 40, estando abai-

xo0 dos resultados experimenta2is para Aangulos nenores. Winters

(30) . X . < . < .
e Vanderpoorten bas=238os no espectro d4ds perda Ce enercia
a zero graus d&e Shuttleworth et al., (1979), sugerirar um valor

experimental para a segao 4= chogue Adiferencial a zZero graus

entre 23 e 44 aosr'1, estando o wvalor obtido na aproximagao

de ondas distorcidas em 29.4 aosr'l, na aproximacao de G.au-

-1

ber em 43.6 assr ', e o valor experimental extrapolado de

—q -
oSt ‘. Este fato coloca em discussao
{35}

wWilliams et al. em 82 a
os resultados excerimentais de Williams et al. , cuja éi-

ferenga com reiagdc aos resultados tedricos nao pode ser atri

m
n

buida simplesmente a questdss de normalizagac cdadc gue a forma

da curva experimental para a secgdo de chogue diferencial é bas-
tante diferente daguela obtida com os métodos  teoricos. Es-

: - . , 50 2
ta questao e levan:tada por WLnters(z-), e os resultados com
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- -

2 aprcximaszio de Glauber introduzer uma nova variavel a esta

zuestdo. Isto porgue se a aproximagas de laubaer forneceu bcocns

- o

valores para a segao de chogue diferencial em grandes anzu

()

0s de espalnamento, o0s resultados ob:iidos para peguenos angulos
¢e espalhamento deveriam ser ainda melhores, pois & justamen-
te nesta regiado de angulos gue espera-se um bom desempenho ée

aproximacao de Glauber.

Ainda com relagac & segaoc ce chogue diferencial na ener -
gia de impacto de 20 eV, podemcs orservar um nminimo ex torno de
o] s e . - .
307, tantc para os resultados ostidos na aproximagao de Glauber

guanto na aproximagao de ondas cdistorcidas. Os resuvltados experi -

3

nentais, encretanto, ndo apresentam este minimo, ficando uma ouzr

cusstao em aberto.
Tara a energiz de imszacic ce 16 eV, os resultacos na
roximagac de Glaubar sstiveranm bdam actzixo 4oz resuitados experi -
mentais, apresentando um bom accoréo com o5 resuliados obtidos com
o método de ondas distorcidas. Trata-se, entretanto, de wna ener -
gia de impacto muitc baixa para gue se possa tirar conclusdes
na comparagao entre 0s resultados experimentais e tedricos, 3da-
do gue tantc a aproximacao de Glauber guanto a2 aprcximagiao de ondas

distorcidas devem apresentar bDons resultados para energias de im -

-

pacto intermediarias, sendo 10 eV considesrada uma energia pertencen
te ao limiar entre baixes energias e energias intermsdiarias para ¢
.atomo de litio.

Para a energia de impacto de 60 eV os resultados experi -

mentais de williams et al.(38)

30°. Nesta regido de angulos os resultados na aproxirmazac de

( 0)

coprem até angulos de espalharento

th
(]

GClauber e onéas distorcidas '—' estdo 2abaixo dos resultados experi

[
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{35}

mentzis ‘=, Da ma2sma ICrma gue pare 2 enerci € .mzacte de 20eV,

fn
el

0 valor estimado do espectro Ge percdas de energia a zero graus de
Shutileworth et al., zssim como os resul:iados nas aproximacoes de
ondas distorcidas e Gliaubar, estac abaixc éc valor exirapolado dc

espectrc experimental de Wijljams et al.. Alem disto, os resulta-

£

10

o5 sxperimentais nao indicam uma oscilajds nz se¢ic de chogue Ai-
ferencial em torno de 2c°, cgue pode ser observado nos  resultados
nas aproximacdoes-de ondas distorcidas e Glauber
Seria, portantd, interessante um TElor esiorgc experimen

tal com relagac a es-e processo dz excitajadc, sara elucidar as éi-

vergsncias entre 0s resuliados tedricos & experimen:

T2is,

Conforme vimce, a aproximacgao 22 Glzudbar Seu conzz Ea
descrever ds forme satisiatdOria esie processc &c excitacdo, gus €
oticamen<tz preoirido. Tratz-se <2 um elansnic nove, =oig 2t2 © mO -
ments & aproximagac fe Zlauber n2g kav.oz sifc znlicziz 2z rocessos

1§
{4
"
h
O
"
"
w
in
f
'..I
f
w
(%N
Q
0
[}
"
‘U
®
H
P
3
[
14
3}
"
)o-
n
(0
Q.
©
<
I
1!
()]
[y1]
(91
]
[}]
(}
O
"
fh
P
e}
0
...
v
V]

‘U
(]
w
[/}]
14
1
)

- - a m e - - - - - -
g,L - Fr7Es3C 7. Liolss o~ - Tiili:

ni
1
A
)
0
m
n
ol
w
(8
O
[ ¥Y )
h(3)
nt
O
i
At
N
b |
)
1)
W
-
[IAY
Pal
i
[4)
{v
3
[}
Q
g |
]
Fy
0
)
(¥}
n
2
|(‘
m
w
1]
w
o




~143~
. s 1 waice (02] .
orbital éo tipo Slater de Weiss —', gue sezundo nossa classifica -
¢do, & do tipo VZ. Ao contrario 4o ocorrico com OS outros proces -
scs abordados neste trabalho, 0s resultados vara a seg3do ée chogue
diferencial cor diferentes funcOes ée onda para o estadc 2s apre -
sentéram significativas diferengas entre si. Obtivemos resultados

. ~ < . 8
utilizando para o estado 2s as fungoes de onda SZ de Vaselov(—g)

-
VZ de Clementi(ég), bem como VZ de Weisstéz), para as enercias de

’

impacto de 10, 206, 60, 100 e 200 eV. Pare a energia das impacto
de 10 eV, os resultados com as diferantes fungles de onda para o
estado inicial apresentaram, ce umz maneira ceral, ¢iscordancias
entr2 si, Para a energia de impacte de 20 eV, o0s resultaios con as

¢iferentes fungdes de ondz para o 2stadc 25 apresentar:ah un razoad

rz 2 ensrgia &z irmpac:to de 60 eV, este acordc € obride & parcir

Re ==v SET2 2% ererci2T S& LnETIo S T30 & 200 el B R T
te o, € D2z 2:F £l.2f SL2% & LIIDETie CE s £ we 8y, I€3D2ITlVE-~
~ -
——n = i Aa ST o 5™
2LnTe a parcir Q¢ = = -

Ne m=dica er gue considerames znsrgizs de imzecsto maio -

cuintes fatores:

- ] 2 s .l - od S ~ . - e apes Sma PR, -
1) Inadegusagao da apromimagas e Gl .iur Dira Jafraver 28t proéo-
cess80; 2) Errss na dzfucizo 3as exzIrziss2E: ZNAL1ITICES OU oS roctra
- “ - - .- g . ~ - - - T aa o gra e
m2s numeéricos; >} Prorlama2s n2s Fung.zs Zz onde uTioirzZzs zarz c23

rever © £s5-ado 2s8; 4) troklemas na fungac ce onda g2 Wziss utili-
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zada pare descrever o 2stado 3c-. Podemos descartar as hipotesss

e 3 pois tanto as expressdes analiticas e programas numéricos,quan
tc as fungoOes de onda u*tilizadas pare cescrever o estado 2s,foram
utilizados no estudo 4de outros processos de excitagao estando os

resultados obtidos inteiramente consistentes. Seria estranho con-

0
' 4

uir,a sartir cestes resultados, gque a aproximag@so de Glauber e
nadecuada para Gescrever este processc. 1Isto porgue os probi=iaas

se aoresentaram Dara deqcuenos anaulos ce esna;.amento, justamen—

o]

-

te uma faixa angular ornde & aproximagao de Glauber € aplicada de

forma wmais consistents cox seu formalismo.
AcraCitamOsS gu2 estes problemas se cdevem, provavelmen -

- sl = . 32!} . .
uncac cée oace de he:ss(——‘ Da@ra o orbi

(
L}
-
e
f
bl
U
(o))
0
w
[#]
"
[
«Q)
an
o
[&]]
fv
iy
f o

cal 3p &c elétron de vzlencia. Como f:n:;o Za analissz, em <termos
de parametros <2 impacto, ¢éos problemas occrridos nes resultados,
zszeriemcs tentados & locaiizar © prozliema <z fun ae onie ce
Weiss na cauda, ou seiz, umz pcssivel ma descrijac ac mportamen
to assintotico 2z fungac de onda.

Apesar dos prodbiemas acima mencionadods, comparamcs cs

resultados na aproximagac I.F.L. cor os resul:iadss experimentais

cara as regibes angulares onde cs resultacos estiveram consisten-
tes. Ists DpOrgue, ao gue nes conste, trata-se da orimeira vez gue

esca processo é estudado teoricamente com umz aproximagao diferen

(4}

te da primeira aproximacac de Born 0s resu.+240S s20 compdara-

Para z =nergia &g impacto Zg 20 oV, os ltados com a
ezroxirzcac ds oer esentaran .oz diferenga percentual mé -
2 - (32) -
£ia com relagzc o8 resultadcs exzerlnentals — , 2nire 9§ ange -



pacto de 60 eV esta diferenca percentual média, entre os &argulos
< =0 o _
de espalhamento de 15 e 40, esteve em torno de 40%.
Pera cue se pcssa obter uma infcrmagao conclusiva a res
peito da adeguacgao da aproximacao de Glauber ao estudc deste pro-
cesso seria necessario a obtencdo de resultados com outras fun -

¢Cas ée ondz nara éescraver o estado 3p, o gue infelizmente nao

™
[ ((

foi pcssivel neste trabalho. O razoavel acordo apresentado pelos
resultados tedricos com relagac aos resui:tados experimentais nas
rezioes angulares onde estes si3o confiaveis, serve como uma pri -

meira indicativa gue esta aproximagac pode ser Util 2o estudo éas

Nac colocamos resulitados para & segao de chegue inte -
crzl para es5=e DrO22SSO DOis esta & tasicamente determinade peles

valores éa s2gao0 de chogue diferencial ex peguenoss Ergulos de 2s-

- - - 3 - T - = 2 = - T . -
DSELn2aDEntTs, 2Ziado cndlde nosses resi.Tscl a0 sz STl L2 Lls. S
s

\\{]
n

-

mesma maneira, nao utilizamos a aproximazao Y.F.C. pocis pare estu
dar um efeito mais fino relaciornado com 2 interagac do glézron
ircidente com os el3trons o carozo atdmice, € necessario  antas

resolver ©

m
(4]

rodlemas apresentados pelos resultazos,

———
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menti, observamos uma diferenga percentual nédia inferior a 5%

Uma vez que estes orbitais s3o bastante diferentes,concluimos que
0s resultados estiveram consistentes cor relagao a este teste.Uti

lizamos os orbitais de Satz‘éé)

para obter o0 conjunto de resulta-
dos apresentados nesta secgao.

Os resultados obtidos nas aproximagdes I.F.C. e Y.F.C ,
bem como diversos outros resultados experimentais‘éz'éé) e teodri-

cos(g'll) estao apresentados nas Figuras 8.7, 8.8, 8.9 e 8.10, re

o

ferentes respectivamente s enercias de impacte &2 54.4, 100, 13C
e 217.7 eVv.

Comparando os resultados nas aproximagOes I.F.C. e Y.F.C

oDssrva-se gue, neste c2Sc, & interagdo dc eletron incidente com
os 2létrons do carogo atdmico e (N-1) cargas nuclsares ja desempe

o

ha importante papel. Este fato & esperade um2 ve: guz o atomo
do s5dio possui 10 elétrcns no carogo atdmicc. MNesze czso j2& pode
mos obter informagoes a respeito Go modelo adotadc para descrever
est2 efeito a partir &a confrontasao dos resultados tedricos cox
os resultados experimerntais.

As aproximagdes I.F.C. e Y.F.C. geram resultados subs -
; -~ ; S f - 3 3 1= Yol =q°
tancizlrmente éiferentes para anculos de espaliamento acima de 507,

, 2z e 20°

3 respectivamente para as enercgias ¢e impacto de
54.4, 100, 150 e 217.7 eV. Estes resultados incdicar gue, na medi-
da 25 cue consideramos enzrzias Je inpacto réiores, 23 elétrons

Go czrogc atdmico passan & deosempenhar om pifél iLTporiante em an-

gulss de esgalhamenzo cada vez menores, -—2nd2ncié e¢sta  coerente

0
w
Q
——
[ ]
b
n
a]
1]
m
o]

n
[
[
0
tn
' 3]
m

COR © €eXpOsSto na s2 espalhamento rmznores que

0s acima mencionedos, a diferenga entire 3 resultados nas aproxi-
rmacles I.F.C. e Y.F.C. ndo & percastivel nos graficos logaritmi -

-~
fada) 4

-

DY)

ira mos=rar ¢ comporiininic 428 resuliaios nas aproximasgdes




r.C. e ¥Y.F.C. para peguenos anculos de esg2lihamentc, colocames

na Tabela 8.3 os resultados para a s=2¢ao ée crogue Eiferencial ot

tidcs com estas duas aproximagoas nas enercias d& impacto de 54.4,

s

00, 150 e 217.7 eV.

Para peguencs angulos de a2spalhamsnto, os resultados na
aproximagao de Glauber apresentam un excelente acordo com os re -
o . . (52,53) . s . . -
sultadecs experimentais —’==" nas energias de impacto considesra-
éas.
Para as energias de impacto ce 100, 150 e 217.7 &V Do

demos coservar nas Figuras 8.8, 6.3 e 8.1C zue, 2 partir dos ang:

-

lcs de espalhamento acima mencionadocs, os resultados na aproxima-
gao I.T.C. subestimam demasiadamente a2 segao de chogue diferenci-
al. Por outro lado, os resultados com a aproximacao Y.F.C. apre -~

s2ntar um bom acordo com cs resultaios experimentais ate angules

£
=1
v
1
1
n
0
]
)

\

a & introdugzsc de

A

- 5 . o
de espzihamanto de B0 . Desta man

1

cac da interacdo do =létron incidente com o3 eléirons do  carogs
atdmizc e (N-1) carcas nucleares atraves &2 potencial de Yukawa,
conloca cos resultados na aproximagao de Glauber num bom acordo com
0s rzsultados experimentais para umz2 faixa de angulos ée espalha-
mento bam maior gue no caso da aproximacéo I.F.C..

£ interessante comentar a respeito de um erro de inter-

53 - - .
(——’ onds sao obti -

pretag2o comatido nc artigo de Buckman et al.
dos os resultados experimentais. Neste artigo € comentado gue oOs
resultaios nz aproxiragac de Born sO di3o conta ce descrever os re

. . a2 2 - . - (o} C
sultadcs experimentais até angulos de espalhamento de 207, princi
palmente porque nesta aproximacdo nao € levada em contz a intera-
c3o enzre o eletron incicente e os elétrons do carogo atdmizo,que

é importante para angulos de espalhamento maiores., A seguir eles

comentam gque O0s resultados na aproximagao de Glauber obtidos por
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Walters(li) descrevem os resultados experimentais ate angulos de
espalhamento um pouco maiores, cerca de 30°, porgue neste caso q§
ta interacao & levada em conta. Segundo estes autores, a aproxima
a0 ¢e Glauber néo éa conta de descrever os resultados experimen-
tais para angulos de éspalhamento maiores devido ao fato de se
assumir, em seu formalismo basico, uma trajetoria retilinia na in
tegracao das coordenadas do elétron incidente.

Ocorre que os resultados na aproximacso de Glauber obti
dos por Wa],t:ers(1 ) nao levam em conta a interagao do elétron in-
cidente com os elétrons do caroco atémico, ou seja, foram obtidos
na aproximacéo I.F.C.. A partir dos resultados na aproximagao
Y.F.C. fica claro que, neste caso, o 3rob1ema esta principalmente
relacionado éom o fato de Walters nas ter descritc a interagac dc

eletron incidente com os elétrons dc carogc atdmic

0

Para a energia de imgact

[A)

estao apresentados na Figura §.7, e ap**v*~a¢§e &z CZizuzer sc for
nzce resultados em bom acordo com os =xpsrimantais para  peGi2nos
angulos de espalhamento, O desacoréo apresentado nesta energia
ds impacto, para anctlos ée espalhamento intermediarics, ndc esta
relacionado com as qunstoos diSCLuli s anzeriormente. {corre que
neste caso os resultados experimentais apresenzar um minimo na
segao ¢e choque diferencial por volta 4o &ngulic <d<e 2aspalhamento
Ge 52°, gue os rasultados na aproximagac Se Glauzer c
éée ccnta de descrever. Os resultades ne ac-oximzszas Se Zlauber

Y.F.C. descrevem uma m2dia dos resulitadocs sxgerimantals, es3:tande

os resultados na acroximagas I.F.C. ber zbzixe 223 resulitadcs ey

cos & interessante considsrar iricizinente a ensrciz &e imgactode




10

igure

(&

eV. Neste caso, culos resuiiados estao colocados nz

OIJ

8.8, dispomos também Gos resul:tados na aproximacio Ge 3Born, oncas
Sc s - .. 19) . o (1) . e mza s
gistorcicas —° e acopliamanto-forte —' . De raneire g=ral, os metodos
tedricos mencionados fornecam rasultados ex DOm acordc COx OS re-
sultados experimantais para pecusnos a2ngulos de espalhamento.
= s .y . o]

Para angulcs de espalhamento maiores gua 2C°, cs resul-
Tadcs né primeire aproximacac d2 Born estao fortemente discordan-~
tes des resultados experimentais e dos outros resultados tedricos.

Cs métodos &e acoplamenzo-fort e onéas distorcidas

1]

{TDOWPO) apressantam ra2sultados 2x razcoivel acordc com oS resulta-
- . P - - - - ~ . ~ (o] -0
€2s experimentais entire os anctulos de espalramento d2 207 a 807,

ultadcs na aproximacao ée Glauber Y.F.C. oastante su-

- - - - - - - .-
e e mm e T o "~ - ie £ -~ A Anm meemec s mAmm im mmeme T e,
TIS9 TNz aC H ITIeX1Cr 27 JZ2E EZTTYCLMLTIgGCEIZ LE aTzilzmenctc
T e -y D3 = v 2 A st amdera mevmAmEs A E mev e v ~
->22TX72 £ on&as aIscorclaas. YELIZTIVC 3.CT2EST 2 auIliliinzZac ce

guperivenzzis, estando os resuitados na aproximagac &2 ondas dis-

~
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iidads de grande pen2tragaoc nc zlve. Neste caso eles, numa Vvisac

"permanecem™ ma2is tempo perto 4dos eletrons atomicos, de
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mais importante tma descrigao do efeitc de tro
ce nao consideradz em ncsso modelc.

& comparagao COm OS outros resuliados tedricos para as
enercias <e imgacto de 150 e 217.7 eV epressnta basicamente  as
mesmas caracteristicas des apresentaias para a energia de impacto
ée 100 eV. Novamente, conforme podemss otbservar nas Ficuras 8.9 e

8.1C, os resultados na aproximagac &s Glaubsr VY.

{
d
19

n2lhor acordo com os resultadcs expsrimentais na r=ciao de angu -

~

lcs Ze espzalhamanto ce 207 & 38C ciz ©s Outros rasultados tedri-

cos.

Ferz & snergiz &8s impacto 3 4.4 eV, da mesmz forma cus
A0S Cascs tratadéss anteriormente, e primeira sprovinagic &2 Bormm
fz2lrz zarz 3noulss &g espalnzrments rezioraes. o4 TsLl o reize Zasc

crevar corretamente o minime a“r°=e::aﬁs nos resulzacos

sentadss na Figure &.2b, juntamsnts oo 25 reSlL1248C3 experimen -
d = 4 I d - -~ - =t - a -
=2is 2z outros resultados teoricos. TTIFTs £5U:TAGCS €5Tac el aslr

.
. . .- . - R
472 ~Oom e resultadcs 3e wWaliers 2, SOr motivos j& antericr -

“ = -~ me - 4 - e o~ s =
Tea=s roencienzdcs, oOs resulztalics nzg zzroxirarizs I.,7.C0. e Y.TLC.




Assim como para a excitaga2o ressonante noc atowo Ge ii -

tio, Os resultados apresentam um excelente acordo com os resulta-

éos experimentais.

8.0 - PROCESSO € + K(4s) - e~ + Kl(4p)

Epncontramos na literatura os orbitais do tipo Slater pa

(739) e ée Satz‘gé), amdos do tipo VIZ .

ra ¢ estado 4s de Clzmenti
Para o estado 4p encontramos apenas O ordbital VI de Satz. Os re -

sultadcs garz a segdo Ge chogue Giferencial obii

mos €3 coritelis acime rencicnades para ¢ estadc £s apresentaram -
-se Tresicamente 123ptTices, 1050, consictentes com relagdo a2 2ste
tests, Utilizamos ¢©s orbitais de Satz(-z’ parz odbter o coniunte
de resulitados apresentados nestz sa2gac.

Nas Figuras 6.17, 8.12 e E.13, apresesntants, Dars 2s

energias de impacto de 6C, 100 e 200 eV <respectivarente
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estudado com o método de acoplamentc-iorte 22} serz energias ce
impactc perto o limiar de excitagao. Destz forma, rni3c € possivel
comzarar os resulitTadcs ne a;:oxima;éo de acopiamento-iorte e G.au
ber, dado gue esta Gltima nao é adequada ao estudo ée processos
nesta {aixz de enercias ¢z impacto.

RS Figuras B8.11 a §.13 mostram cue & primeira aproxima-

3o ée Borr gera resultados em razoaval acoréo com cs resultados
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é¢o caroco atomico, gue € mais importanis para ¢ atovwc &g DO%Ess .o

czrz o e sddio, espaciazlmente pare ensrgias de imzacte maice
.r2s cnde classicamente £ 2iétron pensirz mais nc alve.
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tzis pera peguenos angulos ce essalhamento, estands bastante pare
cidcs cor o5 resultadss na aproximagdo ce Glauber, Fzra angulcs

ée esszlhamanto maicres sO éispomos ce resultados =2 aproximagés
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resultados 23s concz 22 Sescrever guglizzTisznente s resultaics

ms guantitetivos, sriretanto, e po-rz, £:5:t2nd0 os resultados na
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aprovimacac de Glauber em melhor acerdc até Zngulos d¢ espalhamen
to de 60° onde a presenca do minimo na segao cée chogue diferenci-
al':omeca a ser impdrtante.

Os resultados para a segao de chogue integral estdo apre
sentados na Figura 8.2c, juntamente cor os resultados experimen-
tais e resultados &2 outros m2todos tedricos. Os motives do exée-
lente acordo entre os resultados na aproximagic de Glauber e os
experimentais ja foram éiscutidos anteriormente, e, novamante, Os

resul:ados para a secao de chogue integral nas agrcximagdass Y.F.C.

3

e I.F.C. est2o praticamente identices. Os resuliados de Walters'—
SO coorem enercgias de impacto em torno ds 30 eV, esctandc &2 acor-

dc cor 08 resu.<aios det2rminados neste traszlno.
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(.15) 1) oV 20 oV
e e | owe
2190 2390 6299 6299
1200 1200) 1212 1219
BYA 373 2732 232
38.8 38.0 10.1 16.1
L. 98 4.98 1,93 1.91
1.22 1. 21 0.64 0.63
O.AN7 0.451 0,194 0, 191
0.2 0.234 0.06173 0.0068
B VOSSN (RS

. tw e pe g pemgedt e v g

60 oV
e YIro

21724 21124
4184 hBA
“h.7 6.7
1.76 1.74
0.277 0.776
0,060 0,074
0.009/ 0,002

0.0022 0. 0030

R R T

100 eV 2000 oV
TR YFC (re YFC
36948 36948 74893 74893
265.73 265.2 98,71 98.67
22.6 22.6 4.09 4,07
0.41 0.40 0.0413 0.045
0,056 0.058 0,005 0,007
0.014 0.016 0.0010 0,0018 ,
-
0.0015  0.0026 0.0000Y 0. 0004 ‘?’;
0.0003  0.0009 0.00002  0.0001

Secao de choque diferencial para o processo de excitacdo do dtomo de 1itio aos es

tados 22)‘, nas aproximacoes Glauboery IFC o Glauber YFC, em varias energias de

pacto,

im-
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TABELA 8. 2:

L R R R e S A SR T s o s D

ng) 10 eV 20 eV 60 eV
. 1FC YFC LFC Y¥C 1FC YFC
16.64 16.56 58.0 57.7 87.9 86.5
12.04 11.97 28.6 28.4 19,1 18.5
5.05 5.01 7.32 7.26 3.58 3.35
0.261 0,257 0.26 0.24 0,24 0.18
0.115 0.121 0.15 0.13 0.13 0.12 .,
0.099 0.105 0.17 0.15 0.054 0.054 $‘
0.07) 0n.079 0. 080 0.068 0.0098 0,014
0.059 0.064 0.037 0.033 0.0035 0.0064

Segaon de choyue diferencial para o processo de excitacio

do

atomn de litio ao estadn 3251/?, nas aproximagdes Glauber IFC

e Glauber YFC em varias cnergias de impacto,
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fegao de choque difercncial para o processo de excitacio do Atomo de s6-

) 2 . ~ . - . .
dio ans esltados 37P, nas aproximngoes Clauber IFC e Glaubery YFC, eom vari

as enargias de impacto,
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54843
707.5
58.5
2.48
0.38
0.067)
0.004

0.0007
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TABELA 8.4: Secao de choque diferencial para o processo de excitacdo do atomo de potassio
ans cstados 42P, na aproximacao Glauber IFC e Glauber YFC, em varias energias

do

impacto.

e s . 2+ S p———

——
100 eV 200 ¢V

Yre irQ YFC LG YIe
54840 105031 105028 — -
7045 122.8 120.5 99.9 98.5

56.8 16.3 15.5 2.14 1,99

2.22 0.44 0.48 0.033 0.091

0.42 0.078 0.119 0.001 0,070 3
0. 137 0.005 0.052 0.0003 0.016 T
0,016 0.00034 0.017 0.00002 0.0046
0.02% 0, 00009 0.007 0.000007 0,002



TARLLA |

B o T B E

PRESENTE TRABALNO (:astro(-"lg-)
LI YECQ YFRC IFC FC
A=16.3 A=4 .23

- —— .li? DAL A=2.59) -
19800 39R00 39800 39800 39800
109.1 g9 .40 09,0 109 108
1.512 1.508 .51 1.52 ).49
).227 0.224 0.226 0.221 0.201
0.0125 0.03109 0.0337 0.0316 0.0311
0,00214 0.00908 0.00797 0.00735 0.00780

8.%: Scgido de choque diferencial pava o processo de eoxcitacido do dtomo de 17

tio aos estados 2%p na energia de impacto de 122.4 eV, Nas Lrés primei-

ras colunas estio os resullados deste trabalho nas aproximagoes TPC e YR,

o nas duas Gltimas os resunjtados de Castro nas aproximacées IFC e FC.

=Z9L-




— s S o b

do .2
S A0
. (e
(¢]
0 ';/.H[;’.
5 107.5
1o 58.5
20" 7.48
1w 0.8
4a” Q.06
6u' 0.004
so" 0.0007

TARELA 8.6

Comportamento dos resuliados como fungdo dos parametros do po

tencial de Yukawa, para o procnsso de excitacao ressonante do

YFe YFC
Fiting 0.5 » 5,0 Fiting 2.5 » 7.5
A = hB.9 A = 28,7
A= 2.8Y A = _2.64
5h840 54841}
7104.5 705.4
56 .8 57.4
2.22 2.35
0.42 0.43
0.137 0.118
0.053 " 0,037
0.025 0.018

atomo de potassio, na cnergia de impacto de 60 eV,
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33(“3) S7 ‘ a7 . Nz, ' vz vZ
0 ' -:\\ (Vgsolov(fﬂ)) (Clﬂmenti(l?)) (U|omonti(12))' (Clementi(lg)) (weiqs(gz))
0 , W68 454120 AR191 43180 h3142
6” 109 ' 15 | 114 112 12
1" 2.2) 2.12 1,97 2,18 2.18
26" 0.0623 0.0579 0.0526 0.0588 0. 0586
1" 0.00961 0.00875 0.0109 0.00896 0.00905
so" 0.00197 0.00181 = 0.00191 - 0.0019)

TABFIA_8.7: Comportamento dos resultadns para a sec¢io de choque diferencial com relagio
A funcio de onda para o estado 2s, no processo de excitacio do atomo de 1§ -

tio ang estados 22P, na onergia de impacto de 122.4 eV.
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FIGURA 8.11 - Secdo de chogue diferencial para a excitagdo do atomo
de éotéssio aos estados 42P, na energia de impacto de
60 eV, (a) ~ peguenos dngulos de espalhamento, (b) -
grandes angulos de espalhamento. Linhas cheias a, pre
sente trébalho nas aproxinacdes IFC e YFC; linha che-
ia b, aproximacdo de Borm (53) (54.4 eV);—=— ,LDW?OII‘E)
(54.4 eV); @ , resultacss ex;erimentais(—sé’(54.4 ev);

A , resultados experimentais“é-s-) .
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CAPITULO IX

CONCLUSOES

% descrigao da interacao do eléiron incidsnte com os elé
trons do carogo atomico e {N-1) cargas nucleares, através do poten
cial de Yukawa, gerou resultados fisicamente consistentes. Verifi-
carmos gue 2 parcela dos resultados parz a éecéo de chogue aiferen-

cial, relacionada com este efeito, apresentou as teniéncias espera

édas ao variarmcs a energia

[o]]
({1

~oacie,

O

nimare je e.étrons ne ca-

rogo atomico, OS Darametros gue SUrger nes

(43

£ potencial, bexm comc ©
processo abordado.

Uma vez que o atomo ée litio possue apenas dois elétrons
no carogo atdmico, a interagdo entre o eldtron incidente e os elé-
trons do carogo atdmicc representa uma peguena parce.a 4es resulta
Gos para a segdo de choqgue diferencial. Para 2 transicac ressonan
te gsta parcela & desprezivel, pois esite prccasso £ tasicamente de
terminado pelo forte acoplamento entre os estados iricial e £final
do elétron de valéncia., Para a2 excitagac ac estadc 3231/2 os elé -
trons do carogo atdmico apresentam uma COnTriouizic um pouco maio:
nos resultados, por se tratar ce um processc oticamente proibide.

Para os atovos de sdcio e potassic a descrigao da intefg

cic entre c elésror incidente e o0s elairons &o caroj;o atdmico € im

portante, pois estes possuem, respectivamente, 10 e 18 21étrons no
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carogo atomice. Isto se verifice especialmente para angulos de es-
palhamento maiores gue 20°, onée, classicamente, o elétron inciden
te penetra bastante no alvo. Os resultados para Os processos resso
nantes na aproximacao Ge Glauber I.F.C., em que se despreza a inte
ra¢ao do elétron incidente com os eléetrons do caroc0'at§mico, SO
apresentam um bom acordo com os resultadcs experimentais para pe -
guenos angulos de espalhamento (até cerca de 20°). Com a introdu -
¢ao do potencial de Yukawa; os resultados, de uma maneira geral ,
passam a concordar com os resultados experimentais até angulos de
espalhamento de 80°, aumentando enormemente a regiao angular des -
crita de forma satisfatoria pela aproximacdo de Glauber.

Estes resultados indicam claramente que a falha da apro-
ximacdo de Glauber I.F.C; em angulos intermedidrios se deve, nes -
tes casos, principalmente por néo considerar a interagao entre o
elétron incidente e o0s elétrons do carogo atdmico. Carece portan-
to de fundamento a interpretacéo dada por alguns autores gue es-
te fato decorria principalmente por se considerar uma trajetoria
retilinea para o elétron incidente no formalismo basico da aproxi-
macao de Glauber. Convém salientar gue estes resultados apenas es-
tendem a atomos alcalinos as considerac§es feitas para certos pro-
cessos de excitacido do atomo de hidrogénio, onde os resultados na
aproximag¢ao de Glauber apresentam um bom acordo com os resultados
experimentais para angulos de espalhamento intermediarios.

Os resultados experimentais para a secgao de choque dife-
rencial do processc de excitacdo ressonante do atomo de sodio apre
sentam um minimo local na energia de impacto de 60 eV. Para o ato-
mo de potassio os resultados experimentais apresentam tamb2m um
minimo local em energias de impacto maiores. Os resultados na apro

xinacdo de Glauber nio d3o conta de descrever este efeito, colocan

(SRS S
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do uma limitag¢ao na aplicacio da aproximagac de Glauber ao éstudo
‘ééstes processos.

Os resultados para o processo Ge excitac2o do atomo de
l1itio ao estado 3251/2 apresentam um bom acordo cox 0s resulta -
dos experimentais para angulos Ge espalhamento intermediarios. Pa
ra pequencs angulos de espalhamento, da mesma forma gue os resul-
tados na aproximacio de ondas distorcidas (UDWPO), os resultados
na aproximacdo de Glauber estdo abaixo dés resultados experimen -
tais de Williams et al.. Concluimos, apos analisar diversos as -
pectos, que seria interessante um maior esforgo experimental com
relagao a este processo.

Para o processo de excitacéo aos estados 32P do‘ atomo
de litic, os resultados com a apzoximacéé de GClauber apresentaram
.problemasvna regido de peguenos angulos ée espalhamento, gque acre
ditamos serem decorrentes da fungao de onda utilizada para descre
ver ¢ estado 3p. Na faixa angular onde os resultadcs obtidos es -~
tdo confidveis, entre 20° e 50°, apresentam um razoivel acordo
com os resultados experimentais.

Trata-se, a0 gue nos conste, da primeira vez gue a apro
ximacio de Glauber & aplicada ac estudo de processos ndo ressonan

tes er itomos mais pesados que ¢ helio. O bor desempenho dos re -

sultzdos indica gue, também para os atomos alcalinos, a aproxima

. cio de Glauber & adeguada ao estudo deste tipo de processo.
Para o conjunto de processos abordiados, os resultados
na aproximacao de Glauber apresentam um acordo bastante superior
com os resultados experimentais que os obtidos na primeira apro-
 ximazdo ds Born. Para adngulos de espalhamento ate 8¢° os resulta-

dos na aproximagd@o de Glauber com o potencial de Yukawa apresen -

tam, de uma maneira geral, um acordo com of resultados experimen-.

L
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“tais igual ou superior aoc obtido com 25 aproximagoes de acoplanmen
to~-forte e ondas distorcidas (UDWPO). Considerando gue o esforgo
numéricoAao utilizar a aéroximacéo de Glauber & bastante inferior
ac r&querido para as aproximacdes de acoplamento-forte e oni3as

' distorcidas, concluimos gue a aproximacido de Glauber & competiti
va com relaga2o aos métodos atualmente utilizados no estudo de ex-
citacdes a estados discretos em atomos alcalinos.

Neste sentido, acreditamos gue vale 2 pena investir nu-
ma aplicacdo ainda mais ampla da aproximagdo de Glauber em coli-
530 atOmica. Por eremplo, seria interessante abordar outros pro -
cessos de excitacéo a estados discretos em atomos alcalinos, estu
dar processos envolvendo ions, bem como processos envolvendo ato-
mos a;calinos terrosos. Para alvos de alcalinos terrosos pode-se

tilizar am potencial do tipo Yukawa para2 descrever a interagao
4o elétron incidsente com os elétrons do carogc atimico e (N-2) car
gas nucleares; o gue, pelos resultados apresentados neste traba -

1, deve descrever de forma satisfatoria esta interagao.
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