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1. '
I
I RESUMO

A aproximação de Glauber é utilizada no estudo de excita

ções a estados do espectro discreto de átomos alcalinos por impac

to de elétrons. A interação do elétron incidente com os elétrons

do caroço atômico e (N-1) cargas nucleares é descrita através de

um potencial do tipo Yukawa. São obtidas expressões analíticas pa-
- 2 ' 2

ra excitaçoes -a estados m S e m P, bem como resultados numéricos pa
ra diversos processos de excitação dos átomos alcalinos. '^rv )

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
2 2

exppressions for m S and m P excitations are obtained, as well as

numerical results for several excitations processes in alkali atoms.
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CAPITULO I

I

INTRODUÇÃO

A espectroscopia atômica e molecular por impacto de elé

trons tem despertado crescente interesse desde o final dos anos

cinqüenta - . Um dos motivos que justificam este fato é que esta

técnica permite, sem mudança nos equipamentos, o estudo de excitâ

ções de estados de Valencia e do caroço atômico, o que em termos

de espectroscopia por radiação eletromagnética só foi viabilizado

recentemente com o emprego do equipamento sofisticado que gera ra

diação sinclotrônica. Além disto, esta técnica penrite o estudo

de transições permitidas ou proibidas oticamente, bem como de

transições onde os estados inicial e final de spin do alvo são

diferentes. A obtenção de dados como função do ângulo em que os

elétrons são espalhados gera uma série de importantes informações

adicionais sobre os sistemas em estudo. Finalmente, trata-se de

uma técnica relativamente pouco sofisticada em termos de equipa -

mentos experimentais, o que permite,por exemplo, o desenvolvimen-

to de espectrômetros no Pais.

Esta técnica, entretanto, apresenta uma forte desvanta-

gem com relação â espectroscopia ótica, relacionada com a resolu

ção dos espectros obtidos. Neste sentido pode ocorrer que infor-

mares sobre dois ou mais estados excitados se encontrem mistura-

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

tros óticos. Convém salientar que avanços com relação ã esta quei»
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tão têm sido obtidos, já sendo possível hoje a obtenção de espec-

tros muito mais detalhados que nos anos sessenta.

Com relação ao esforço teórico, este sofre de significa

tiva complexidade matemática decorrente da Hamiltoniana do proble

ma comportar, além do sistema em estudo, um elétron adicional não

ligado — . Para contornar estas dificuldades, foi elaborada uma

série de métodos comportando diferentes aproximações na Hamilton!

ana do problema, que geram expressões analíticas passíveis de ob

tenção de resultados numéricos. O surpreendente avanço na área de

informática, bem como a maior disponibilidade de resultados expe-

rimentais, têm gerado crescentes avanços com relação ã abordagem

teórica.

Pretendemos nos quatro primeiros capítulos deste traba-

lho, situar a questão teórica mostrando o formalismo básico e sua

relação com a experiência, descrevendo diversos métodos de aproxjl

inação, bem como apresentando uma revisão da pesquisa teórica e ex

periroental de excitações para estados discretos em átomos alcali-

nos por impacto de elétrons.

Conforme será discutido nestes capítulos a primeira

aproximação de Born — — , que requer um esforço numérico relativa

mente baixo, gera resultados em razoável acordo com os resultados

experimentais para altas energias de impacto. Na região de baixas

energias de impacto,um bom acordo com a experiência é obtido com

o método de acoplamento-forte —'— e métodos correlatos, que se

baseiam na expansão da função de onda como produtos antissimetri-

zados de orbitais atômicos e funções que representam o elétron

adicional. Estes métodos,em princípio, não se adequam ã pesquisa

em energias intermediárias, tendo sido feitas, nesta região de
i

energias de impacto, abordagens com diversos métodos, tais como,



séries de Born —'— , aproximação de Glauber, aproximação de ondas
I
I distorcidas — — , aproximação de Vainshtein— , extensões ao mê

todo de a cop lamento- forte — , etc.

I A aproximação de Glauber, oriunda da física nuclear, foi

f 12)

I aplicada em colisões atômicas inicialmente por Franco (1968) —

no estudo de alvos de hidrogênio e utilizada em seguida no estudo

j de alvos de hélio — . Em 1973, Walters *-í—* mostrou que a aproxi-

mação de Glauber é adequada ao estudo de transições ressonant es em

I átomos alcalinos na região de energias intermediárias. Seus resul

I tados, juntamente com os resultados obtidos com o método de ondas
(9)

distorcidas — , apresentaram bom acordo com os resultados experi-

I nentais e estão bastante superiores aos resultados obtidos com ou

tros métodos.

i 0 trabalho de Walters, entretanto, é um pouco restrito,

j uma vez que foram abordadas apenas transições ao primeiro estado

excitado dos átomos de lltio, sódio e potássio, e os elétrons do

I caroço atômico não foram considerados no modelo utilizado. Dada

a baixa disponibilidade de outros resultados nesta aproximação, a

I questão de sua adequação a uma aplicação mais ampla abordando ou-

[ trás excitações em átomos alcalinos, bem como em alvos diferentes

dos mencionados, ficou em aberto.

Neste trabalho obtivemos resultados numéricos para di -

versos processos de excitação de átomos alcalinos com a aproxima-

I ção de Glauber, num modelo onde os elétrons do caroço atômico são

i descritos através de un potencial do tipo Yukawa. Para tal fim de

senvolvernos expressões analíticas para processos onde o elétron

j de Valencia é excitado de estados do tipo s a estados do tipo s

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

I viabilizaram a obtenção de resultados numéricos.
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Trata-se de uma aplicação mais ampla da aproximação de

Glauber tina vez que abordamos, por exemplo, transições oticamente

proibidas, bem como utilizamos uma descrição mais realista do ãto

mo no processo de colisão. Com isto acreditamos contribuir, entre

outras coisas, a uma mais ampla análise das potencialidaâes da

aproximação de Glauber, a um maior entendimento dos processos

abordados neste trabalho, bem como ao estudo do efeito dos elé -

trons do caroço atômico nestes processos. 1

No Capltul-- II descrevemos uma montagem experimental , .
I

abordamos alguns aspectos relacionados com a ligação entre o tra- !
i

balho experimental e a formulação teórica, e descrevemos o forma- ;

lismo básico da teoria de colisão atômica. j

No Capítulo III descrevemos alguns métodos de aproxiina-

ção,utilizados na pesquisa teórica de excitaçóes a estados discre

tos de átomos alcalinos por impacto de elétrons.

Fazemos, no Capitulo IV, uma revisão dos trabalhos expe_

rimentais e teóricos referentes a excitações a estados discretos

de átomos alcalinos por impacto de elétrons, discutindo alguns a£

pectos ligados a estes processos.

No Capitulo V, discutimos as diversas aproximações uti-

lizadas na descrição teórica dos átomos alvos.

Colocamos, no Capitulo VI, a dedução das expressões ana

liticas para a seção de choque diferencial na aproximação de Glau
2 2 2

ber, referente a excitações do tipo n S^^ •*• m ^1/? e r* si/2 "*

•*• m P.j/2 3/2 e m átomos alcalinos.

Os procedimentos adotados nos cálculos numéricos estão

descritos no Capitulo VII.

No Capitulo VIII, apresentamos os resultados deste tra-

balho. Estes resultados são comparados aos resultados de traba -



I
I

lhos experimentais e outros trabalhos teóricos, e discutimos al-

I guns aspectos ligados aos processos abordados. Fazemos uma análi-

se da adequação da aproximação de Glauber ao estudo dos processos

I abordados, bem como da descrição utilizada para os elétrons do ca

I roço atômico.

No Capítulo IX, encontram-se as conclusões deste traba-I
I
I

I
I
í
I
I
I
1
I

lho.



CAPÍTULO II

FORMALISMO BÁSICO DA TEORIA DE COLISÃO ATÔMICA

Neste capitulo procuramos descrever o formalismo básico

da teoria de colisão atômica, que constitui o ponto de partida pa

ra os diversos métodos de aproximação abordados no próximo capitu

Io.

Uma vez que a formulação teórica pretende a descrição

dos resultados obtidos nos laboratórios, iniciamos o capítulo com

uir.a descrição da experiência. Procuramos,no decorrer do texto,mos

trar como é feita a ligação entre a teoria e a experiência, res -

saltando algumas aproximações realizadas na formulação teórica bá

sica como função do procedimento experimental.

2.1 - DESCRIÇÃO DA EXPERIÊNCIA

0 método experimental consiste basicamente — em inci-

dir um feixe de elétrons sobre uir. conjunto de átomos ou molécu-

las e contar, num sistema de detecção, o número de elétrons espa-

lhados como função da energia e ângulo de espalhamento. Os compo-

nentes do alvo, ao interagirem com os elétrons incidentes, podem

ser excitados para estados do espectro discreto ou contínuo, com

conseqüente perda de energia dos elétrons causadores destes pro -

cessos. i
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Como exemplo do equipamento experimental mostramos, na

Figura 2.1, o esquema de um espectrõroetro utilizado no Laborató-

rio de Impacto de Elétrons da ÜFRJ — *. A letra A representa um

canhão de elétrons basicamente composto de um filamento incandes-

cente acoplado ã uma lente eletrostática, cujo campo elétrico ar-

ranca elétrons do filamento e os acelera até uma determinada velo

cidade. A letra B representa uma agulha pela qual ê injetado um

gás de átomos ou moléculas que constituem o alvo. 0 feixe de elé-

trons colide perpendicularmente com o feixe que compõe o alvo, e

os elétrons espalhados num certo ângulo 8 com relação â direção

dos elétrons incidentes passam por um sistema de fendas represen-

tado pela letra C. Este conjunto de equipamentos está numa região

de vácuo da ordem de 10~ torr. Os elétrons que emergem das fen-

das incidem numa região de campo elétrico que os separa por traje

tórias como função de suas velocidades, equipamento denominado de

analisador de velocidades,e está representado pela letra D. Os

elétrons que seguem uma determinada faixa de trajetórias 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 elétri-

co aplicado no analisador, varia-se a faixa de velocidades dos ele

trons que atingem o detector, viabilizando portanto a contagem

como função da perda de energia. Finalmente, a letra F representa

um conjunto de equipamentos eletrônicos que armazena o número de

pulsos gerados no detector como função dos diversos campos elétri

cos aplicados no analisador, ou seja, como função da perda de ener

gia. Desta forma teremos armazenado um espectro de perda de ener-

gia para um determinado alvo, num determinado ângulo de espalha -

mento e para una determinada energia de impacto.
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(*)

Na Figura 2.2 colocamos um exemplo de espectro obti-

do no referido laboratório para um alvo de N_, ângulo de espalha-

mento de 2 e energia de impacto de 1 KeV. No eixo vertical está

o número de elétrons que atingem o detector como função da perca

de energia, colocada no eixo horizontal. Podemos observar vários

picos de contagem, sendo cada um associado a um ou uma série de

estados finais da molécula. O primeiro pico, por exemplo, é asso-

ciado a colisões elásticas, o segundo a excitações da molécula ao

estado a n (processo oticanente proibido), o terceiro a irna sé —

rie de estados finais áa molécula com forte predominância do esta

do b Ti , etc.

Pela posição dos picos no espectro é possível, sempre

que a resolução o permite, obter energias de transição. A área de

cada pico é relacionada com a probabilidade de excitação do alvo

ao(s) estado (s) & ele associado(s). Desde que um pico esteja asso

ciado a apsr.as um processo, obzér.-se a partir ãe sua áree um pon-

to da seção de choque diferencial para este processo. A obtenção

de espectros para diferentes ângulos de espalhamento gera uma se-

rie de informações adicionais sobre o sistema em estudo, que cos-

tumam ser colocadas am gráficos de seção de choque diferencial.

k seção de choque diferencial é definida como:

(2.1)
i-f

onde I(e,ô)dn é o número de partículas espalhadas por área unitá-

ria e unidade de tempo num ângulo sólido âíl , e T» é o núraero

de partículas incidentes por área unitária e unidade de te:npo. 0

(*)Comunicação Pessoal, G.G. de Souza e CA. Lucas, 1Q-UFRJ, 198A.
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I

sii-jolo i-f define o processo sir esrudc, relacionado cor: cs esca-

dos inicial a final do alvo, ou seja, cor. a perda de energia.

Pela âefinição acima podemos observar que a seçãc de

choque diferencial reia~a a probabilidade de., num processe de co-

lisão, um elétron ser espalhado num detenrinaão ângulo sólido df.

tendo excitado c alvo a urr. determinado estado jf>. Neste sentido

ela é facilmente conectãvel ã formulação teórica, dado o caráter

probabilístico da Mecânica Quãntica.

Ainda cora relação ã experiência, pode-se rtelhcrar a re-

solução des espectros acoplando urr. monocromedor de elétrons â saí̂

da do canhão. Com isto ausr.anca-se o número de picos relacionados

com apenas u-r. processe de excicaoão, logc, há possibilidade de ob

".er seções de choque diferenciais pare ur. maior r.úrero ce proces-

sos. Tal procedimento, er.tretar.-c, reduz a ir.rensidade do feixe

if er^s, c

faixa arçrulc.r viável à ccienrão ds espectros \z núnerc de eli -

tror.s espalhados cai rapidaríente com c ângulo de espalhar.ento ) .

Cor-.-ér:: S£lier.zar que 2 intensidade das feixes deve ser sempre su-

ficientaxenre psquena para que se possa desprezar interações ar. -

-re elétrons de feixe de elétrons incidente e entre átomos ou mo-

léculas do feixe cue constitui o alvo.

2.2 - ASPECTOS LIGADOS k FORMULAÇÃO TCÓP.ICA

A formulação teórica ccr.porta diversos r.Iveis de èpr

nação, ç-e vlc desde sua relação COT? a. experierícia até os dive

ses ré-oces 5& sprcxinaçâo âs eq-..áções fundar.antais de proiier.

"Jr.a cas aproximações relacicnadas COT. a questão expe



isentai consiste err. assumir una onde plana para descrever o elé-

tron incidente. Trata-se de uma aproximação, uma vez çue é impos-

sível experimentalmente construir um feixe incidente totalmente

monocromático (o próprio principio de incerzeza o prolbeí. Dever_i

a-se.a riçor,considerar para a função de onda do elétron inciden-

te um pacote de ondas, tanto mais estreito eis k. e difuso eir. r ,

quanto mais bem definida a energia dos elétrons incidentes. ?ode-

-se mostrar — que a aproximação mencionada ê adequada para o

problema de colisão atô-ica, excluindo-se certos casos onde ocor-
i

reir. ressonâncias. \

Ao considerarmos uma cr.da oiana z-ara õsscrevsr o elé - i
i

tron incidence, nosso siS"Lê ia terá energia total be-r. definida e ;

estaremos apenas in-eressados nas soluções estacicriárias da Kair.il

toniana. ?or outro lado, considerar ur. pacote de ondas para ces -

rrever c elétror. incid̂ r.ze implica n.£ complicação edic:.O7iaI,de di

fícil solução, relacionada coir. a evolução temporal de referido DÕ.

cote de cncas.

7J~ta serunda aproxinaçãc consiste e*r. considerar o proces^

so de colisão COIÜC decorrente apenas das interações Coulorabianas

sn-re os elétrons do sistema e destes com o núcleo. Cox isto esta_

remos desprezando, por exemplo, as interações züaçnéticas c\ze con-

tribuem para as interações finas e hiperfinas dos âtor.os. 0 efei-

to destes tarr.os é Isvadc err conta aper.̂ s na construção das fun -

ções de onõa atõr.icas ac utilizer, cor.Jorre vers~os no Capítulo V,

um acoplanento vetorial adequado para doscrsver cs estados atômi-

cos.

Desta forr.a, a Har-iltor.isr.2. do problsrs é cescrit» er.

uniáãáes atôrácas oor:
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N+1 , N+1 „ N+1

onde r. representa o conjunto de coordenadas espaciais e de spin

do j-êsimo elétron, ou seja, r. = (*j'Sj> ; r. * |r. | ? rjj •

= jr.-r.| ; dado que a massa do núcleo é muito maior que a dos

elétrons, consideramos o centro de massa como coincidente com *?

núcleo, Z é o número atômico, e N ê o n9 de elétrons do átomo.

Os estados do sistema são descritos pelas funções de on

da 8(r.....r . ,t), que satisfazem â equação de SchrÕdinguer dada

por:

H(rr..rN+1)0(rr..fN+1,t) = iff (r ...r^.t) . (2.3)

Uma vez que a Kamiltoniana não depende explicitamente

do tempo, podemos realizar a separação de variáveis:

0(rr..£N+1,t) = t|;(rl...fN+1)exp(-iEt) , (2.4)

o que nos remete à procura das soluções estacionarias iMf•,

da seguinte equação de auto-valores:

I
sendo E a energia total do sistema que, por conservação de ener -

I , atende â relação:

k

01
0 a

E s en + —«— = £
 +

 ~ T ~ ' (2.6)

onde eQ e. kl /2 são, respectivamente, a energia total do átomo
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nc espace fundamental e a energia cinêtica ão eiétror. incidente ;

£^ e k^ /2 são, respectivamente, a energia total do átomo no e£

taco final ja> e a energia cinêtica do elétron espalhado.

O sistema expresse pela Hamiltoniana (2.2) comuta com c

operador P^. que pernoita as coordenadas dos* elétrons, refletindo

o fato destes sereia indistinguíveis. Desta forma, podemos encon -

t.rar soluções estacionãrias que sejam também auto-funções desta

operador, ou seja, que tenham simetria definida com relação ã- tre

í 17 •

ca de coordenadas dos elétrons (Mott e Massey (1971)) — ' . !Jo ca-

so de férmions o princípio de exclusão de Pauli exiçe eus:

• r K*i '

. (2 .7 )

£s;e fato traz i^porzanzas conseqüências r.= proc-ra c =

soluções • aproxiir.acas â equação (2.5;, que serão discutidas no fi-

nai deste caoítulo.

2 . 3 - FORKA ASS'INTUTICA E SEÇÃO DE CHOQUE DIFERENCIAL

A procura das soluções da íquação de au te -va iores (2.5)

é in i c i ada co~: a obcer.çio i e sua forr.s as = i r : tó t ic= . Para t a l é

ccr.ver.iente escrever a Kair.iltor.iar.i na forr.aK- :

^) • V ( r , (2.E)

or.se

"N1 • - 7 1 M
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ê a Hamiltoniana atômica,

I
H (r • ) * - I V (2 10)

- 0l N+1' 2 VN+1 ' l** IU|

ê a Hamiltoniana do elétron livre, e

• ' . N N _ _
V(r r..r N + 1) = £ [- -_L_ + __! ] s £ v ^ r ^ r ^ ^ , (2.11)

ê o potencial de interação entre o elétron incidente e o átomo.

I Podemos escrever a equação de auto-valores (2.5) na for
ma:

(rr..rN+1) . (2.12)

| Uma vez que estamos tratando de átomos neutros, o poteri

ciai de interação V(r-...r.. .) se anula mais rapidamente que o

• Coulontbiano na medida em que o elétron adicional se afasta do áto

I mo. Dentro destas condições, pode-se mostrar que esta equação ad-
(?)

mite a seguinte solução assintotica - :

I

r,
3

expdlc r . _
a 1 f0a ( 9j'^ ) X< ( s

j>
ua ( ír-- íj-1' £J*1-" £N.1 )

s

• Termo de Ionização

sendo u as funções de onda atômicas do espectro discreto, solu -

ções da equação de auto-valores:

B,u. * £ u,,. . (2.14)
a a a a
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Na exoressão (2.13) Xs (S.) é a função de soin do j-isi

mo elétron, o somatório em m' é referente aos possíveis estados

finais de spin do j-ésimo elétron, o somatório em a refere-se a

toãos os possíveis estados discretos que o átomo poàe atingir no

processo òe colisão, ou seja, aos estados discretos energeticamen

te acessíveis dados pela condição que k na equação (2.6) sejam

números reais. Sstes estados são denominados canais abertos de es_

palhamento.

Nos casos onde a energia do elétron incidente é maior

que o potencial de ionização, o átomo poderá também ser ionizado,

e deve-se considerar na equação (2.13) um termo de ionização dado

oela secruinte exoressãc:

Termo de Ionização = lim - 7— : dk u.. (f,.. .r.. , ,x

. . !-»• " - 1 •

f . • ._ e "'"' * • — - - -
ã "" |

. (2.15)

Os dois primeiros termos do lado direito da equação

(2.13) comportam una visualização bastante clara. O primeiro ter-

mo representa um elétron com energia bem definida k-,/2 , incidin-

dc sobre uir. átomo no estado fundamentai. Cada um dos termos do so

natório err a e m' no segundo termo, representam ur.a onda espalha-

da radial-ente, moâulaáa anç-larmente pela função i[ztt>), estando

o átomo num dos estados discretos acessíveis jü>.

Ê fácil perceber que estando o detector â uir.a distância

macroscópica âo alvc, o dado experimental estará relacionado cor:

a função de onda na região assintética, logo com as funções

f (S,ô), conhecida» como amplitude de espalhamento. Pela equação



i'l.'S pode-se intuir que esra função de-enr.ir.i: az probabilidades

relativas de excitação do átomo aos estados acessíveis, be- corr.c

sua correlação coir o ângulo de espalhanentc. £ óbvio que as ar-pli

~uães de espalr.ãrtsnüc dependem âc que ocorre áurs.r.-e c processe

de colisão, só podendo ser determinadas a. partir de cor.heciner.tc

da função de onda em todo c espaço.

k serão de choque diferencial íec. íZ.1). ê igrai ao

férica r âZ (parafluxo de partículas espalhadas nana superfície esféri p

r •+ • ) , dividido pelo fluxo incidente nuxa área unitária. Pode -

r.os er.tão expressá-la, rio contexto d= reoria quartic='—'

V - .

onde j ^ i a densiface ia corrente cs prebabilicade racial para

a densidade de corrente de probabilifaic incidente.

Caicularrdo a= densidades de corrente de probabilidade 2

partir da funçlc de onda expressa pela equação (2.13), teremos pa_

ra c case de excitações discretas:

ecr {5, o}

C 0-:-

dada por:

I. seção 3£ choqu2 integral para u- -ro::rãj | 0> * j o

á:i"' c i

ense • i.' = senfdrdí .

£m geral, se a função de onda que dssereve o sszsdc ir.i.



~-Ê! dc iconic nãc é esfericanient:s sirisirica, £ seção de chorus ir.

regrai,dada pela expressão aciir.e,ainda é função ãa direção cc fe_i

xe incidente, c que não corresponde, eir. cerros casos, à situação

experimen-al. Tal prcbler.a pode ser contornado ao tocarmos una :né

dia ãa expressão acima ens todas as direções de incidência k», na

fcnr.a:

TF \ ffOa(V (2.19)

s notarmos a equivalência, corr. relação â seçic de choque integrai,

sir. incidir feixes de elétrons err. todas as Dossíveis direções de

incidência sobre I-orros r.ur.= cia-arruinada orier.-içãc particular-con.

fcra.e realizado r.a. expressão 3ri~a; . ou ro-.a.r ur.a r.édis sobrs ;:-

das 2= çOiSiveis orientações do átomo ao incidir urr. feixe nur.a par

~edida r.c laboratório quando o alvo escá nc 2 = z-dc jasosc. ou cor

põe-se de um feixe de átomos não polarizadol—'.

Confcrxne mencionado na primeira seção deste capítulo, é

usual nos espectros de perda de energia -er uir ce-erminadc pico

£e contacer. associado a diversos estados finais do ãtoino. Nestes

casos a ares subentendida por esie pico eszarã relacicnada cor. z

soma das seções de choque diferenciais aos referidos estados fi-

nais. Iara que se faça nestes cases a equivalência entre os resu_i

tados teóricos e experi-enzais, £ r.ece£sáric sorr.ar na expressão

(2.17) zpõcs os estados finais do alvo subsncendidos pelo pico de

contaf-s.r., o que fornece:

-. "C O-a
(I.".Tb!
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cr.es. represerrazr-os por -.f: c coro-ncc à= esisdos finals ,z.-• -.istu

rados no particular pico de contagem. Da mesma fcrma, ceve-se so-

mar nas expressões (2.13) e (2.19) todos os estados finais.

2 A. - FORMA INTEGRAL PARA A EQUACÃC DI AUTC-VETCRES E PRINCÍPIO

DE PAULi

A equação de auto-vetores (2.5) não adr.ite solução exa-

ta. Uma forma de se obter soluções aproximadas consiste em traba-

lhar diretamente com esza equação diferencial e impor às suas so-

luções a condição ao con-ornc dD problema expressa na ~z. (2.13).

ção integrai a~ravés do formaiisno da função de Grser., onde r.este

iher a funz-ãc de Gr==r. apropriada, t er.-ác a p a m r -LL fcrma ir.u_e

gral para a equação de sutc-vetores que se inicia s. procura das

soluções aproximadas. São, evidentemente., duas rar.siras fomalaen

-e equivalentes de se abordar c problema, sendo que a última é ,

em nuitos casos, mais apropriada no trato de diversos métodos de

aproximação, Tais cone, Borr., Glauber, etc.

A equação (2.5) pode ser escrita come:

•[Z-H0<rK+1)-Eair... .r,.'j v(£,. . .=:;_-) = V r ?,_._. >v ir. .. .rK-t.) .

(2.20}

Definindo & função de Green corns:

— iz £ , ; ' £ ' \ 'T_I.- te- — v f i » | •
J 1 » " ' . " " i f i , " * ! " " ^ ' . ' ' - ^ - • ( • » " 1 ' * • - • - ' " * ' " v ' -

- f' ) . (2 .21)
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Pocenos colocar as seleções às equação Cl.20; na fcrna:

cr.!...cr' G (c f *~' ^' )V(~' ^' )ti;l ~- )
i N+1 Ca * 1'*". N+1/*1*"*~N+1 1 * * *"K+1 1 *""~KT1 '

(2.22)

onde ç-(r1.. .rí{+^} são as soluções da equação homogênea:

(2-23)

As equações (2.20) e (2.22) são equivalentes, una vez

que ainda não se tratou da questão das rendições ao contorno. Is-

to pode ser observad ar c processo inverse, DU seja.

a o l i c a r o ooerador [E-I-^-E ] na e -uacão Í2.22) D cue , u t i l i z a n d o
a

= defir.icã: Í2.2'-, r&rc. £ equaçã: .'1.2;,.

A solução da equação hcnogêr.sa ç̂ àe satisfaz às condi-

ções ao contorno adequadas, quais sejan, de una partícula inoiden

te de momento kQ e direção k« e o alvo no estado Upír....r ), é

dada por:

s

A função de Green, definida pela equação (2.21) axnite

infinita? soluções. Apenas ur.a, entretanto, satisfiz às condições

ao contorne do problema, ou- seja, fornece o conportalento assinte

tico da função de onda na forr.ia expressa pela equação (2.13). ?o-

17) -
ce-se mostrar — çue esta função e dada psls expressão:
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'xs~Nv:
C.25;

Convém salientar cue o sírri>olo "• cenota nãc aoenas uz.a

so-.2 sobre rodos os estadas discretos, como tambês £ integração

sobre rodos os estados de contínuo, sejam estes energeticar.enre

acessíveis ou nlo. Sn», outras palavras, kp/ definido pela equação

(2.6), pode assumir valores reais e imaginários.

Inserindo as expressões (2.25) e (2.24) na expressão

(2.22; obtemos finalmente:

t'(r,...r ,) = e
- I A T I

L r»- i . s
"7T.

1»T1 ' . 1.

.3'
r's

;Z.2Ó:

De nove, o sc~atório err. E inclui tc£cs os estaãos do es-

pectre discreto e cor.tir.uo. Ê apenas r*£ expressão assintôzica.

(2.13), que descreve excitações reais, que o número de estados

possíveisré limitado pela energia disponível — .

Ao tomarmos c limite eir. oue rv . tende a infinito, veri

fica-se facilmente que a expressão acima cai n= for-a da e:<-

pressãc assintótica (2.13), ao tc-narros na exprsssic {2.13) j =

s JCrl.. lieste processe ooier.es identificar 2S duas expressões ter-

me í ternio e obter a expressão para a t^pü^ude de espalhaner.to:

(2.27)
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podemos observar pele expressão acinia cue, conforme men

cionado, a determinação da amplitude de espalhamento para um de -

terminado processo de excitação do alvo depende de conhecimento

da função de onda em todo o espaço. Ne próximo capítulo descreve-

remos diversas formas de aproximar a função de onda do probleir.2 ,

çue viabilizam a obtenção de resultados numéricos passíveis de

confrontação com os resultados experimentais.

Consideremos agora a questão dos eiérrcr.s serem indis -

tinguíveis, expressa através de função ds onda ser antissiraétrica

com relação ã pemutaçãc nas coordenadas de dois elétrons.

?ãra que a expressão integral satisfaça este fato é r.s-

eessáric que a função de onda,expresse paio equação (2.26), apre-

-ZTiZí êpena; unia troca ce sinal so perr.-za.rrcs zs coordenadas âs

dois elé~rcr.s. ?&ra facilitar a. discü?são. reproduzimos abaixe &

expressão (2.26) ber. corno a expressão oi-ide ac pernutar na ex -

pressão {2.26} as coordenadas K*'« e j.

-rr • crl...ôr'

v..

;;x1lu. ir,. . .rx)u" \:\ .. .r.'.̂ , )V (f, .. .rj^. i -• íf L. . .rj._,} (2.23)(;;x1.

= e

- .' ? s. S f í - —-
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'

r Nr^ . (2.29)

Não é em absoluto óbvio que estas expressões dif irant ape_

nas por uma troca de sinal. Para tal, basta comparar o primeiro

termo do lado direito destas expressões, que colocamos abaixo:

exp.f2.2Sj: e x; {SK4i. )•_,,_(£,. ..í.<
5 . <2.3Cí

Para perceber a diferença entre estes deis terr.os, basta pensar

er. seus valores para valores grandes de ; rv . \ , e ter era rcante

rue as funções de onda atômicas do espectro discreto caem rapida-

ner.te na medida em qu& uma de suas coordenadas cresce. Desta for-

ma, para as expressões (2.28) e (2.29) diferirem apenas por us:

sir»al é necessário que o segundo termo do lado direito de cada ex

pressão compense a diferença apresentada nc primeiro termo.

A diferença entre estas expressões fica patente ao te -

.T.arr.os, em cada urr.a, c limite en. que a cocri^r.ada espacial K-r ".

tenãe a infir.ito. Para simplificar cor.ãiâerarr.os c caso em que a

sr.ergia de impacto é r.-ar.or que c potencial de ior.isação, com c JJ

í>:..r.. . B
' - \ - £ '• - " ' • S (C
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•N+1
(2.31}

1 , _ _ ^

— — • Q K u t , I* 1 - - • *•.; -I-|t

zk lr^-r.

(2.32)

k primeira exprassão s a expressão (2.13), e a seounda

conter apsriSf ss-àâos atõr.iccs do sspectrc cor.zinuc, dado cue a

função de onda ão espectro discrete se anula r>a rredida eir, que una

õ€ suas coordenadas tanze a mfi.-irc.

Fica claro,, a partir das axprsssões acir.í c-locadas ,çue

para que as expressões (2.28} e (2.29) difiram aner.as per mna

"troca de sinal é necsssãrio que o sor.atóric err. z. engloba todos os

es-ados cc espeerro continuo e discreto. Sir. outras palavras, é ne

sessãrio que a expressão integral para a função ds onda contenha

todos os estados atômicos, sejair. astes enerçeticar.sr.-ce acessíveis

ou não. Conforme mencionados, é apenas na forr.a da expressão as -

sintética que o número de estados é limitado pela energia disponí

vel. De fa-o, Gait-an ("965) - ros-rou, para o caso de alvos ds

r.iàrogêr.ic, que levando s~ ccr.ta todos os eszazos as eçuâçôss

(2.31 i e (2.22) daven ser idênticas, o rue íc..-çesar>ente deve ocor

rer7 iade que na obtenção da cxprsssão integral para a função ce

onda rãc fc-i feita ner.hu.-a apro>:ir.2;ão quebrando = áescricâc: =3.

indistinrulbilidade dos; elétrons d; sist-s.-s.
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Este aparenre detalhe zer:. iKtporzãr.tri- fundamental na =r*á

lise dcs resultados teóricos, obtidos coir, métodos cs aproxixr.acão.

Estes nézodos não conseçueir. levar ar. cor.ta, õe forma correta, to-

3os cs estados atômicos na expressãc para a função de cnde (2.26),

e portanto, no cálculo da amplitude de espalhazientc caca pela ex-

pressão (2.27). São ccr.siderando todos os estados atômicos nc so-

-.az.ório se estará tratando de ur.a equação que não expressa, de for

—.a correta, o fato dos elétrons serem, indistinguiveis. 0 que se

far ê iir.por que as soluções aproxir.aâas sejazi ar.tissimétricas, c

ciue oelo acima exoostc ner: senore conáu: a bons resul-ados.
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c âc espectrcmezro utilizado no Laboratório ce

Impacto ce Elétrons do IC-üFP.J.
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FIGURA 2.2 - Espsctrc óe psrds ce er.ersis cc N- r.3 ãrcuio de
lhanentc de 2o s er.erçia de i-çac^o dê ' ksV.



CAPÍTULO il!

KÉTODOS DE APROXIMAÇÃO

A equação (2.26), referente ã função àe onda total do ' j

sistema, não aánite solução exata. Os resultados numéricos são en t
—

tao obtidos através de métodos de

Cada método, como decorrência das aproximações contidas

e do esforço conpuracionai requerido na ob-enção de resultados nu

mériccs, consegue descrever,de fonr.a satisfatória, alguns proces-

sos, dentro de determinedas faixas de ersrçia ce i-ç=ctc. t c=

sorr.s de esforço cor os diversos i?.étodos dispor.íveis, que se cor.se

çue una descrição teórica mais asipia de problems.

Vi3arr.os neste capítulo principalr.sr.te descrever a apro-

xiriação de Glauber. Para û ia compreensão -ais a.r.pla ca aprexisa-

çãc de Glauber é interessante analisar também alguns outros nêzo-

dos de aproximação. Neste sentido ae3crevep.es tarJaêir., ainda que

de forxna sucinta, a aproximação de acopla-ento-forte, bem como a

aproximação de Born.

O conjunto das aproximações descritas nsste capítulo coc

põe as ferramentas teóricas mais utiliradas nc estudo de excita-

ções a estados discretos em átomos alcalincs.

i

3,1 - fcsT0D3 Ds AC0?LAY£KTC-F0?:7t

?o5e-se expandir a função de or:da to ta l na for-.a:
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I
I
I

sendo us(r^...rK) as funções de onda atômicas, o somatório em S

inclui todos os estados õo espectro discreto e continuo, contendo

portanto infinitos estados e F g ^ ^ ) forma uma base completa no

espaço de um elétron.

Introduzindo esta expansão na expressão integral para a

função ãe onda, eg. (2.26), e utilizando funções de onda atômicas

ortononaais, determina-se a equação integral que Ffl(rKi,) deve sa

tisfazer:

ik..rv .

;J- ( s v ^ ) ; í * ^!._.)\\,: i?r-_- Jr.- - T - _ * ; / >;3-2>

onae

, - (fv .) » ! df. ...drv u*. ir,...?,.) V(r r- .)u,(r rVT)

(3.3)
. ...drv u . ir,...?,.) V(r r- .)u,(r rVT)

A equação (3.2) representa um cor.junto infinito de égua

ções integrais acopladas. Se fosse possível resolvê-las, estaría-

mos obtendo uma solução exata para a equaçãc (2.26). A aprcx.ma -

ção de acoplanento-forte consiste justamente em truncar a expar. -

são (3,1), considerando aper.as alguns estados atômicos, conforme

proposto ir.icialr«nt.9 pz,r Kassey e Mohr í 1 932 j < -̂£-).

• ' ürr.a pr_n.sira conseqüência deste f&tc é eus rio esiare -

nos mais considerando na equação (2.26) todos os estados do espec

I
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trc atômico discreto e continuo. COK isto, confome discutido nc

capitulo anterior, a função de onda total não apresentará nais a

simetria correta com relação à permutação das coordenadas âe dois

elétrons — . Procura-se então impor que a solução aproximada apre

sente a simetria correta, expressando a função de onda na forma:

M
A l Fg(fN+1)u3(fr..fK) (3.4)

.onde A é o operador de antissimetrização definido como:

A = • - (3.5)

e ? . .. - é o ouerador eus oerTr.ute as coordsr.adas do elétron i COE
j,Nf: . . .

o elétron N+1. Introduzindo & expressão acima na eq. (2.26) e pro

jatanãc r.uir estado a^ô-ico - obts.Tcs:

= e V

.*V

ÍK

ir.

X í • • • " " • «

TF \l, J d ?K

£í
ond* V(rv .) é definido por (3.3) c W(£,,£.. , > é o

troca definido por:

( 3* 6 )
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<3.7)

Além da questão relacionada con a simetria da função de

onda total, o truncamento da série (3.1) acarreta outros proble-

mas. Uma detalhada discussão ã respeito se encontra no artigo

de revisão do Brar.sden e McDowell (1977) (-). Vejamos estas ques-

tões de forma sucinta:

Um problema ocorre sempre que não considerarmos na ex -

pansão trancada todos os possíveis estados atômicos finais, ou se

ja, não representamos explicitamente todos os canais abertos de

espalharoento. Com isto não estará descrita a perda de fluxo cos M

canais abertos represartaôcs na expansão truncada, devido aos de-

mais canais abertos não representados nesca expansão. Sr. outras

palavras, a probabilidade de excitarão do atene para *_r. determina

ãc escado !i> é relacionada con as probabilidades de excitação

de átomo para os demais estados acessíveis. As equações acopla -

das do tipo (3.6) descrevem apenas a interdependência entre os ca

nais abertos referentes aos K estados considerados na expansão

truncada.

Um outro problema refere-se á distorção do átomo duran-

te a colisão. Ao truncannos a série U.1), a função de onda total

não será nais expressa nuna base corr.pieta, não descrevendo de for

&a correta este efeito.

2ste mé-od-o deve, ez principio, apressntar bons resulte^

dos para baixas energias de impacto quando poucos canais abertos

estão presentes. Neste caso, se puderr.os representar , na expan-

são tr-ncada, todos os estades fir,a.is accísívais, nlc sstarer.os

incorrendo no primeiro probler.ã «cir.a rencior.ado. 0 estoco poõe ,

entretanto, apresentar bons resultados mesmo para energias inter-
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mediãrias, guando infinitos canais abertos de espalhamento estão

presentes. Discutiremos no próximo capitulo o caso da excitação

dos átomos alcalinos ao primeiro estado excitado. Neste caso, o .

método apresenta, de uma maneira geral, resultados em razoável ;

acordo com a experiência para energias intermediárias ,mesroo consjl

derando apenas dois estados na expansão, ou seja, os estados ini-

cial e final.

O número de estados considerados na expansão (3.4) nos - '•

diversos trabalhos realizados zaz. este icétoôo varia como função !

do processo abordado, da energia de ircpacto considerada e ca dis- ;

ponibilidaâe de computação de seus autores. No próximo capítulo |

veremos alguns exemplos de cálculos com este Htéüoào ca seção de ]

choque para excitações discretas em ãx.ornos aicalincs.

Existem diversas maneiras de procurar minimizar o efei-

:•: 5c truacamento da expansão <3.i)'— .

Uir»a forma de representar o efeito de polarização do ato

mo no processo de colisão consiste em substituir os tensos

? : ír.. .)ufi (r,... .r^) da expansão truncada por ternos na forra:

onde u. (r,.. .rv,z.7 .) reoresenta a oerturbação da auto-funçao

u:.(r....rK) do alvo durante a colisão. ?;a forra mais simples

Uj {r....rK,rK_rl J e dscsm-inadc ocr tecria de perturbação de ?r_i

aieira ordeirt/ assumindo a partícula incidente como fixa nc ponto

r« -. Este procedimento adicional ao método de acopl&iTento forte

é chasiadc de aproximação de orbitais polarizados, e CDr.sti-ui a

base do miz.odc de ondas distorcidas cor. orbitais polarizados ("5i£

torted waves polarized orbitais", DW?0) - .
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Uma forma de representar a perda de fluxo para canais

ebertos de espalhamento não considerados na expansão truncada con

siste em adicionar ã esta expansão pseudo-estados correspondentes

a canais abertos de espalhamento fictícios. As funções de onda

que descrevem estes pseudo-estados são escolhidas de forma a se-

rem ortogonais às funções de onda consideradas na expansão trunca

da, porém superpondo com orbitais não considerados nesta expansão.

Desta maneira, com apenas alguns pseudo-estados, pode-se represen

tar, de forma aproximada, vários canais abertos de espalhamento—.

Uma outra maneira de representar a perda de fluxo para

canais abertos de espalhamento não considerados na expansão, con-

siste inicialmente er: expressar a função de onda na forrr.a:

\

(2.9)

separando-a portanto em duas partes, ima relacionada aos M

rcs estados, e a outra relacionada cor. os infinitos estados e.-

que n > M-t-1. Da mesma forma separa-se, nas equações acopladas pa-

ra F , os ternos relacionados cois os M primeiros estados, dos de-

mais termos associados ao segundo somatório ca eç. (3.9). A se -

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

estados em que n > X+í. Existem diversas maneiras cs aproximar es_

tes termos, estanôo no nencior.ado artigo cs re^'isio do 3rar.scen

e McDowell - uma detalhada díscussio a respeito.
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3.2 - APROXIMAÇÃO DE BORN

A aproximação de Born ê perturbativa com relação ao po-

tencial de interação entre o elétron incidente e o alvo, V(ft ...

. . r N + 1 ) . Vejamos como obter a função de onda nas diversas ordens

•do potencial de interação, partindo da solução em ordem zero, da-

da por:

ilc r

Esta expressão corresponde ã função de onda do sistema

na ausência de interação entre o elétron incidente e o alvo, ou

seja, ao considerarmos Vír^.. .rN<j>1) = 0 na expressão integral

para a função de onda, eç. (2.26).

A função de onça na prir.eira aproximação de Born é obti

da ao substituir, no lado direito ca equação (2.26), a função de

.onda total ^(r1...r.. „) oela exoressão acima, o que fornece:

iít r

I Vfr--V f
(3.11)

sendo V^ 0(r^+1) dado pela expressão (3.3).

Toir.anác na expressão a=i-a o-lirrdze er. çue r.. . tenáa a

infinito e comparando com a expressão assintótica para a função

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

neira aproximação de Bom, dada por:

15 { afN,i • "'rK*1 v«,o'W



sendo c = kr,-k c non\eni.c zransferido.
l i

Se consider ar-nos apenas a parcela CouiorrbianE do poten-

cial de interação Vir ?v_-;J' e -tilizemos a integração prc -
posta por Bethe — ' . a expressão acina reduz-se a:

BI 1 - f 1?* r-

(3.13)

A fcrça de oscilador generalizada, que é utilizada eir.

diversos trabalhos por reduzir-se a força de oscilador ótico no

limite em que q tende a zero, é definida como:

A análise da energia de iir.pactc e processos cr.de deve-

-se esperar que a primeira aproximeção de 3orn forneça resulta -

dos confiáveis é tarefa complexa, zer.cc Sido objete de ir.úr.sras

discussões {Moisev:ich e Sir.ith ( — ' * 1958) , 3sltaar.'— ' C965) ,

Mott e Massey*-i—' Í197"', eto. Pocer.os er.cremar.te -er u.~a idéie

sobre esza quesrão se observarmos que a fur.7ão de cr.da sr. ordes:

zero é igual à função de onda do sistema n£ ausência de interação

entre r elétror. irridsnie £ c s.vc, sir.de ;-íza ir.~era;ão conride-

rada ac spiicar-r.os a squaçãc (2.1C, na equação í'2.26). Pode-se

então intuir que asta aprorir.âçâc deve se tornar progressivar.en :e

-ais rsalistrâ na r.ediie ecr. que 2 interação entra c eléircn inci -

dente e o alve S3;-£ -ais fraca, o que ocorra r.e riíidE ar. que cen

energias de ir.pactc TT.C.ÍS altas.
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A funçac de onda na aproximação de 3orr. não apressnza

& simetria correta com relação ã troca nas coordenadas do j-ésimo

elétron atômico con; o elétron N + 1. Neste ser.-ido a prims ira apro-

xiiôação de Borr. não descreve efei-os ce -roca, não podendo ser uti

lizada nos casos onde os esracos inicial e final de spin do alvo

são diferentes.

?ara que a solução aproxz.ir.ada apresente a simetria cor-

reta, Oppenheiir.er propôs antissimetrizar a função de onda em ordeia

zero, c que ferr.eca:

?(r,...r ,) * A e C N +' x* (s >ur, (r r,J , (3.15)

once £. é o operador ce ar.zissimeznsaçâs, definido por í2.í>.

Inserirá; esiô expressic r«£ erupção (2.26Í, e aãotanâo

un. prooedi~sn-c anElocro ãc descr--c cr.zerj.wr~.ârit&. cb~err:—se uma

expressão para a amplitude de espalhaner.io. A anpiizuce de espa -

-Ihansnto contéir., agora, urr. termo referente ao processo direto, da

de pela eq. (2.12), e uz-.a série de termos relacionados com ?roce£

sos de -roca.

Esta aproxir.açãc, conhecida come Born-Cppenheimer, in -

crodus u~.a série de proôlez.as forr.£is associados ao termo de tro-

ca, slêr. de fornecer resultados piores que a 1$ c= Born. Isto re-

sulta de fato da =-tissiinetrização proposta por Dppenheimer intro

cuzir t.=rn;̂ í espúrios ns. expressa- para ír.plitude de espaihã~en -

to.
•20) . . (21)

Visanoc contornar este z.~os -.trz, Ccr.Kur — e oonnaic—,

indeuer.isr.úêrr.er.te, pror^s^rar -~.=. srrrxirscic bassada r>£ aproxinã

ção de ^^.penheinsr çus é coerer.ce cor. ur.â zeoria perturba tive no

potencial, de interação. Ccnsidâran-so y-e essencialmente a aprexi-



I
I

ZTiaçãc ae Oppen:ie2.:r.er s ccrrs-ca, laritc Ocnxur çuantc Sonhais, proou

I raraaa identificar os ternos espúrios ca amplitude de croce arra-

vês ca expansão da amplitude de espalhainento na região de altasI
I
I
I

energias. Rei.ar.do sonsnte os zemos de iresi&a ordeit es .•.., obtive-

raa; vuna expressão para amplitude de espalhamento que corresponde

ao temo perrursativo em primeira ordem no potencial de in-eração.

Esre prcoedimer.tc, ccrüíeeido co:ao aproximação de Born-Och>.ur, for

nece resulradcs exi melhor acordo con os resultados experimentais

que cs ostiãos íia aproxi-ajac de 3orn—Op?enheir>.sr. ?uàgs -=̂ ' (1965)

propôs U3r.a pequer.s modificação r.a aprcxi~ação ce Ochkur para que

esta satisfizesse o principie variacionai. Belly —-' (1965) pro-

pôs u.-=. nodificaçãc ã aproxir.EÇâo de Och>:ur para que es^a satis -

fizesse o princípio de balanço dacalhade ãe energia.

\reja.~-2~ ainda uri ç-_ss-ic ;-íli7_oriai=. CO.T: a sirr.ecria

da função ds or.da r.a prir.eirã Eçrc::i~açãc de 53rr.. C efeinc de

indiscing"-ibiladãie er.cre c elécror. incider.es e os elécror.s atÕRi

cos deve ser ir-.pcrrante =-. baixas energias ce impacto onde, nuzia

visão clássica, c elétron incidente "passa mais tempo" perto dos

• elérror.s atômicos. De fazo, a seção de choque para processos onde

cs assados inicial e finai de spin do alvo são diferentes cai ra-

pidair.erre con a energia ce ircpacto. Devido ã orcogonalicade das

fúriçôes de spir., estes processes nãc ãâc cescri-os pala prineira

aproxi-âção de Sem. D= r.as-a fsrr.a z.-trí processos onde os esta -

dos iniciei e final cs spin õc alvo sãc icênticcs, dsve-se sspe -

rar çue o efei~c ds ir.distinçuibilidaâe en-re o eiécron incicen-&s

e os eiltrcns t-c.r-.ic2t seja pequeno para altas energias de ir.pacto.

Esta quescâo vzzz s*r 2..-£lisad£ ao corperarr^s r.a ar.plituse de 2£

paiharenúo c valer de rgrir;o cireto cor. o àc termo de troca. Esia

comparação fei feita para diversos casos utilizando o nétodo de



acoplamer.zo-forte '—' belt come a aproximação de Ochkur — ' do ~er

no de troca, mostrando que de fate, em altas energias de impacto,

c termo de troca praticamente não contribui para a seção de cho -

que total e diferencial, exceto na região de ângulos grandes.

Uma vez que a primeira aproximação de Bom só e adequa-

da ao estudo de processos com altas energias de impacto, a gues -

tão da simetria não ê fundamentai quando se aplica esta aproxina-

ção de forma consistence.

A primeira aproximação de 3orr. é, centre cs métodos

usualmente utilizados, aquela que implica num menor esforço numé-

rico. Apesar das limitações impostas em sua formulação ela ê ex-

^re~lamente útil por diversos motivos. Ccr.seguè-se, por exemplo ,

para uma determinada disponibilidade de computador, abordar siste

-S.S mais complexes rue e:r outras =tro>:i.-=-5es (aterros r.ais pesa -

sos, moléculas cor maior núrr.êro i~ £-ornes , etc}. A ler. õ_stc, ela

fornece, ce uma —.aneira geral, resul-ados er» razoável acordo com

os resultados experimentais para altas energias de impacto. Como

conseqüência ela e utilizada muitas vezes para normalizar os re -

SU.1-3GCS experimentais.

A função de onda na segunda aproximação de Sorr. é obti-

da substituindo no lado direito da equação (2.26) a função de on-

da total pela função de onda na primeira aproximação de 3orr. .

A corresponder.te amplitude de esp=11* arer-o.. cor. o potencial de in

teração er segur.dí crõsT., conter, um somaróric nos infinitos ssia-

dos atômicos intermediários do espectro discreto e continuo, não

admitindo solução exata, t usual considerar apenas alguns estados

r.r- mencionado somarerie, obtenâc-ss soluções aproxir.aias.

A função de onda na aproximação de 3orn eir. teresira or-

derr. é obtida de forma análoga, ou seja, aplicando a Núncio ce on-



da er. seganda orãeir. no lado direirc ds. expressão Í2.2£:. ?.epe~ir.-

do este procedimento diversas vezes, obrén-se uir.a expansão â& fun

ção de onda total ent séries de potência do potencial de intera-

ção conhecida como série de Born, que pode ser representada na

forma:

+ 41 (V) + C2(V
2)

(2.16)

sendo *Q(V) a função de Borr. eir. orieir. zerc, dada psla eruaçãc

(3.TC); $^(V) o segundo -cerne do lado direito da expressão

(3."1), que conteis o potencial de interação em prir.eira crdex ;

ç., (V ) o tenac que cont.érr. o potencial ie mzeraçic er. segunda

orde-, etc.

?•. errve-rgíncit cs. série de 3orr. é r-_i-c- difícil de- s = r

analisada iyiozz e :-*2£sey '—-'' {!?"':;. ?cde-se. entrscíir.i;, r:rs-

trar qu= a série (3.16; converge no case er. que c aive é represen

taco por certas classes de potencial. De qualquer forrr.ã, traba -

lhar nc contexte da terceira aproximação de 3orn já inplica nur

forrr.aiisrr.o matenático intratável quando atribui-se çrsus da li -

herdade ao a2.vo, mesmo para o caso do átor.o de hidrogênio. Convém

nencionar o esforço neste sentido realizado por 3yron e Joa -
(24',

chair.— (1977) / onde a contribuição do termo ar. terceira ordeiTi

na amplitude de espalr.s.T.3n-o é es^i-ad?. arravés ti u~ -^rmo cs

•fexpansãc -a ar.pl^jd* áe espalhsr.sr.rc na £çro:-:ir.5;ãc' de- Glsussr.

As séries de 3orn reprssenta.7. uir. e-sforçc de aplicar

este tipo de íorjr-alismo er. energias de impacto r.ais baixas que as

aberisda? pela prir.eira aproxiniaçãc de Borr.. A co-ple:-:idads -s-zê-

r.ática eus ocorre, já nc contexto da segunda aproximação de Som,

«liada ã dificuldade de inferir a respeito ca convergência destas
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sen.es, parece resulzar r.ur esforço reduzido nesta direção, ac :=j=

nos no caso de excitações discretas em átomos alcalinos. Neste ca

se ao que nos conste, sõ foi realizado um trabalhe, referente ã

aplicação da segunda aproximação de Born en excitações de átomo

de sódio do estado fundamental ac estado 4s —z- , que será coraenra

do no próximo capitulo.

3.3 - APROXIMAÇÃO DE GLAUBER

A aproximação de Glauber '—' , oriunda da física nucie -

ar, foi inicialmente aplicada em física atc-.ica por Tranco '—'

("!96Sj. Î esde então el& ten. side utilizada por diversos auzores ,

c s >

éncon-rando-se nos a r t igos de revisão de ?nc~as e Guerjuoy =—'

i"iS74', = C?ía.7t et al:-^—' ;"£75) uir.£ ãs"el."ade ciscussão ce

sua aplicação esc f í s i ca s-ôr.ioa.
(28)

Glauber prop3s est= aproximação err. 1953 — , estando b£

5icaiasnte interessado e~ aplicações a problemas da física nucie -

ar- Sua dedução para a expressão da amplitude de espalharcento,nur:

tratêãienro onde cescreve-se o alvo através de uri potencial, par -

tiu da equação integrai para a função de onda. (A equação inte

çral para a função de onda err. colisões por pccencial é obtida

de forir.a análoga à apresentada no capítulo =.r,teríor.) A expres -

s»c para a amplitude de espalharzeritc. r.» aprcxi.T.arão de Glauber

pode tambei? ser obtida partindo dirctârièr.te da aproximação eikc -

nal da física clássica. Neste caso, poáe-ss observar que a aprox_i

rr.arão ds Glaubsr é arsr.as u~ caso particular da classe das prssí-

veis aproximações eif.cnais para a s-ipii-uas ce espa_r»&r.2rit.c — .

Para o caso cue r.cs interessa neste trabalhe, ou seja ,
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q-snãc se considera graus de liberdade internes de alvo, Glauber

deduziu a expressão para a amplitude de espalkamento cs uma forma

mais complexa, partindo da equação de Schroedinçer dependente do

tempo. Ein 1974 Thomas e Gerjuoy — ' propuseram uma forma de dedu-

zir a expressão para a amplitude de espalhamento na aproximação

de Glauber partindo da expressão integral para a amplitude de es-

palhamento, eq. (2.26), que descrevemos abaixo.

São utilizadas duas fortes aproximações na dedução da

expressão para a amplitude ãe espalharaanto na aproximação de GIau

ber a partir da equação integral para a função de onda, equação

(2.26). A primeira consiste em substituir a equação (2.2ó> por urra

equação integral apro>:ÍT.=d=.. A eq. (2.26) conter, um scr.azõric en

todos os estados atônicos, sejam estes energeticamente acessíveis

ou :,ãc . C pnnrlpic ce CCT.S erratic àe e~.er---z fcrr.ece:

k0

onde k« é o momente do elétron incidente e àc* s & energia de

excitaçâc do ãtono cc estado |0> ac estado \í>.

Para altas energias de impacto teremos un grande número

âe estaáos intermediários ar: cue kn /2 >> L±n r, 2 oortanten /

k. a k.. Existirão semere estados j £> onde k "-'2 < li,, - , logo

com k3 imaginários. Estss estados virtuais cc.rrespcr.ce~, para ener

gias ãs impacto altas, a estados 3c espectro cor.tínuo e, deper.fen

do fia energia de inpactc, a astados CO.T. excitaçáo de elétrons de

camadas internas.

Se considerarmos V. • - k,. oar£ toios ss estados ir.terr.s

diários [S>, e usarmos a relação de compieteza dos estsàos etõr.i-

co»:
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l ug(í1...rN)u6<íJ...r^) = 6(f1-rJ)...6(rN-r^) (3.18)

obteaos, a partir da eg. (2.26), una equação integral aproximada

que a função de onda total, \j>, obedece:

f « r » W . e
.

N+1~rN+1' S S

(3.19)

Este procedimento leva em consideração, de forma aproximada, to - j

dos os canais (abertos ou fechados) de espalhamento e é, de certa j
í

forma, uma maneira complementar ã adotada na aproximação de aco - [
|

plamento-forte, onde somente alguns estados são tratados exata - :

mente <«>. j

Veremos no próximo capítulo a seguinte característica j

idos processos de colisão de elétrons com energias de impacto in-

termediárias em átomos alcalinos. A soma das probabilidades dos

átomos permanecerem no estado fundamental (colisões elásticas) ou

terem o elétron de Valencia excitado aos estados do espectro dis-

creto, é muito maior que a probabilidade destes átomos serem ionJL

zados. Para os estados intermediários referentes aos estados do

espectro discreto, e para energias de impacto intermediárias, te-

remos em boa aproximação k» * kQ. Neste sentido estaremos tratan

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

de colisão acima mencionado. Isto talvez explique parcialmente o

bom desempenho da aproximação de Glauber para descrever excita -

ções discretas em átomos alcalinos.
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A função de onda, eq. (3.19), pode ser escrita na forma:

ik .r° (3.20)

Inserindo esta expressão na eg. (3.19), obtemos a equação que ft

deve satisfazer:

0(r r..r N + 1) = -Aí N+1

V(rr..rN+1)fl(rr..rN+1) (3.21)

l

í

Fazendo a mudança de variáveis r1 = rN 1-rJl -, repre -

sentando o conjunto de variáveis atômicas (r....rN) por R, toman

do a direção de incidência paralela z e chamando de 3' o ângulo po

lar de r1 conforme representado na Figura 3.1, obtemos:

l3r'

' (1-cos8f)

(3.22)

Figura 3.1



Glauber •=— nostrou que as contribuições mais importan- !
j

tes ao integrando da expressão (3.22) ocorrem em ô1 = 0 , desde '
i

çue: 1) a >> 1/kQ/ onde a corresponde â uir.a distância média de |

variação do potencial, geralmente da ordezc de alcance óo potenci- ;

ai; 2) Vo « 1/2 kfl , sendo VQ um valor característico da inten

sidade de potencial. Estas duas condições são satisfeitas ao se j

considerar altas energias de impacto. :

Nestas condições o integrando pode ser expandido em sé-

ries de potência em torno de S1 = C e retenác-se apenas o termo

dominante, que corresponde a S' = 0, temos: '•

>

onãe a netação (91 = 0) ir.âica que a direção ão vetor r1 é a

T?.esma de k. icaariirihc de ir,̂ ecrra~ão C r»a Figura 2.1) e vo = k.

corresponds â velocidade clássica associada ao elétron incidente

•éem unidades atômicas).

Estaremos, pertanze, para efeito de resclver a equação

integrai {2.22), associando trajetórias recilineas aos elétrons

incidentes. Esta aproximação restringe, eir. princípio, a aplica -

ção da aproximação de Glauber a pequenos ângulos de espalhamento.

Para colisões inelásticas, entretanto, Thor.as e Guerjuoy — (1574)

mostraram çue a aproxi-ação âe Glauber ooie fornecer bons result^

dos em ãr.culos de espalhar.er.tc maiores. Os resul.ados para excita

ções discretas em áto.-.ss de hicrorinio cor.íirirarr. esta hipótese ,

çue será discutida postsriormente cora base er. nossos resultados.

Exçresssr.ôc* c vecor r,. . er cocrcer.aâas cartesians ,

a eq. (3.2.3) assume ã forr.a:
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I A solução para esta equação integral é dada por (Glau -

I
I * O(R»rMAi) = e "T> , (3.25)

I onde

+ + i i " " -*•

I 'Z™ v ° ' - V R'XK*1'YN*1'ZN*1 "̂
I Levando esta expressão na eq. (3.20), obtesos finalmen-

te:

I
I

(3.27)

A função de onda dada pela eq. (3.27) não apresenta a

I simetria correta com relação ã troca nas coordenadas entre o elé-

tron N+1 e elétrons atônicos. Desta forma ela não pode ser aplica

I da ao estudo de processos onde os estados inicial e final de spin

i do átomo são diferentes. Para processos onde os estados inicial e

final de spin do alvo são idênticos, e para energias de impacto

I onde se espera que, por força das aproximações realizadas, a apro

ximação de Glauber forneça bons resultados, a questão da simetria

I não deve ser muito importante. Isto porque o terno de troca, nes-

t tas condições, apresenta uma contribuição pequena quando compara-

do com o termo direto, conforme pode ser constatado em cálculos

l

e ° N+1 e
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-coit os métodos de acoplamento-forte — e 3orn-0chkur — ' .Os pro-

cessos e energias de impacto abordados neste trabalho estão den -

tro das condições acima colocadas.

A função de onda dada pela equação (3.27) nãc possui a

forma assintôtica correta, dada pela expressão (2.13). Isto decor

re — ' de termos retido apenas o primeiro termo na expansão do

integrando de (3.22) em potências âe 6'. Neste caso, assumimos

que a principal contribuição ao integrando decorria do potencial

V, o que não i verdade para regiões onde este potencial é despre-

zível. Por outro laão, para as regiões onde o potencial de intera

ção V não é desprezível, devemos esperar que a função de onda r»a

aproxiiaação de Glauber seja superior à função de onda n= primeira

aproximação de 3orn. Istc porque estamos considerando na aproxima !

çio de Glauber, ainda que de forma aproximada, os infinitos est~- !

ãcs intermediários, que ceveis ser importantes Ô r.enos q_= a er.er- i
i

gia de impacto seja muito alta. j
i

Além disto, o processo de colisão é basicamente det2r~_i •!

nado nas regiões onde o potencial de interação entre o elétron '

incidente e o alvo não é desprezível. Pode-se verificar esta ques_ j
í

tão na formulação teórica, através da expressão para a amplitude ;

de espalhaiaento, eq. (2.27), onde aparece uro elemento de matriz

contendo o potencial de interação V. \
i

Dado ao fato da função de onda na aprcxir.ação de Glau - j

ber não aprssentar £ fornia assintótica correta, não podemos obter

a expressão para a amplitude de espalhamento conparando a forra ;

assintótica da função de onda aproximada com a equação (2.i3).:ías> ;

te caso a amplitude de espalhanentc ê obtida cLxetaz.s-ta zz e:-: -

pressão (2.27), onde precisair.es conhecer a função âe c~za aper-as ;
i

na região onde o potencial de interação não é desprezível. Tora-- j



de- na expressão (2.27j j =

mos:

e usando £ expressão {2.2?}, obte

Ss compararmos esta expressão coir, a expressão da ampli-

tude de espalhamento na primeira aproximação de Bom, eq. (3.12) ,

podemos observar que elas diferem apsr.as pele presença ns expres-

sãc acima áa exponencidl que é fundão âo potencial de interação .

Para alias energias de in.pacic o argumento desta exponencial ren-

de a zerc. confornie pode ser observado através d= eq. (S.Xíi.Ke^

te sentido, no limite cue a energia cs impaste -.er.de a lr.fi~iic •

s aproxi-a-ão de Glauber coincide co~. £ prireire apre.-—r.ãçãc d =

3orn.

Visando minorar as dificuldades envolvidas no calculo

da expressão (3.2S> é usual considerar ainda ur.a aproximação adi

cional proposta lanúsén̂  por Glauber -^2' (1959). Esta aproximação

consisie em considerar o nojento transferido, q x kp-k^ cono per-

pendicular a kr. Para colisões elásticas, onde o momento transfe-

rido depende apenas do ângulo de espalhair.er.tc dade qxze j>:-| = ik-|,

é fácil perceber que esta aprcxi-.ação vale para p-:;q'..er.c£ antics

de espalhanrenwO.» Para colisões ir.el£=iicas. on-is c r?or.ento traris-

fsridc depende tarabéiri da troc2 de energia er.ire o elétron inciden

te e o. alvo, a análise da região de vaiiiaie cuca aprcxir.acao é

^•iê ccr.r-isxa. terde siâo discutida er d=t3ilh& por Thcr.as e Gu^r-

jooyv^-' í'1 574>. De qualquer íorr.a, para processes de excitaçac



reros e aicas energies Cc i-pac-c. áeveitios esperar o rssrsc ii

pc de condição que para colisões elásticas, dado cue a energia

de excitação é muito r.enor que a energia cinêtica dos elé.rcr.s

«incidentes.

ExDressandc ~y, , er. coordenadas cilíndricas, ou seia:

r ~ b -r zz , (3.2S:-

onde B, der.oir.inado osrãraetro de ir.pacto, é a orojeção de r.. .

nc plsr.c perpendicular i direção de incidência f, atendendo, por-

tanto, a b.z * C. Nsstas condições a integração er. z pode ser

feita inediatanente, fornecendo:

•> -

onde >; (r-. . .r ,b 1) é conhecida corne fase de Glauber e dada pi

Ia relação:

1

- ~ , dz,... Vir... -r,;,*,,,, 'Vi' ZK +1
i •

" ^* (2-2'

.-.ssiir. come s - a i o r i s dos t rabalhes er. ec l i sãc atõr-ira

CÍ~ a aprr>:i~2ção de Glauber, ut i l izar .os £ exr.-essão (3.30j -er.

nc-sses céicuios.

Alguns autores prop-serar. r&roâos psra airpiiar a região

angular de validade âz expressão (3.2C» -—''-s" . 0 procedirento irais

sirr.pies consiste er.r ac ir.vés 5s c r . i r t í " c e-:-:c : paralelc s. >.-..

orientá-lo perpendicularrente a ç íGlauber 1959) — . Este prerc-

- r . \ - l T . - o_ ti. . . . . , • — _ , . , S >. . _ . - . . _ , . /
W j . t ! í< . « T I Ci . i\ !

nentO/ erJaora permita obter a expressão (3.30) diretamente da



•2.2B; é, no entsr.^o, incompatível coir t'2.2£ i <Castro 1577{-=^=;,.

A equação (3.30) é de difícil aplicação para átomos mais

pesados que o hélio. Isto porque, se obtivermos as funções de on-

da atômicas através ao método Bartree-Fock, £ eç. (3.3C) será com

posta de Ni termos, cada uir. contendo uma integrai em 3Ni-2 dimen-

sões. Este fato é mais facilmente visualizãvel se reescrevermos

a equação (3.30) na forma:

i k0 f 2
zQr (S,o) = yr- i d b ex?(ic.b)<uQ(f rK)

 ! 7... •*"Ki-c.
 (^t - - •Í

K
)> '

(3.32)

once

j

Podemos observar pela eq. (3.32; que, se tornarnios as

funções de onda atômicas conto produtos er.tissir-.szrizadcs de orbi-

tais nonoeietrônicos, £ equação (i.3C) corvrerá X: iemo£.

Para atribuirmos um significado físico a. caca termo que

aparece nesza equação, é interessante analisar o caso do processo

d= excz~£çãc do áiomo de lízio do espado fundamental ao estado

describe na notaçio de Sussel-Sanãers COTIO ~Í~3.,^. Na Figura 3.2

oo'.. or'-- rs diversos prorssr : s possíveis Í:S;ÍOÍ:=CCS â esta transi -

.çãc. Sc Tj.gura 2.2a =clcr£.-?.os c processe de £:-:ri-sção ''Gire-o",©^

C5 D elí"-ron de valir-.ria é eycitado ao estafo 3s, e os orbitais

de caroçc relaxam. Este processo é descrito pelo termo:

;, ir. )>«£•,,

(3.34)
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çue nt região àe alras energias áe inpacco reduz-se a aproximaçãc

cs 3orn — — . A Figura 3.2b representa um dos possíveis proces -

sos "indiretos", onde o elétror. de Valencia ê desexcitado a um O£

bital do caroço relaxado, e uni elétror. do caroço é excitado ao es

tado 3s. Este processe é descrito peio termo:

I

(3.35)

£ interessante observar çue, apesar da aproximação de i

Glauber não levar em conta a antissimetrização da função de onde j

total, os termos que decorrem da antissimerrizaçãc dâ função ce [

ontt a-5r:-Ci estãc presentes. Esta carscteríst-Cc. da apro;:ir.£çsc

de Glauber eszá diretamente relacionada cor. o feio â.o potencial

de de espalhamenÜC . :

?ara o processo de excitação do átomo de lítio ao con -
2

juTito de estados 2 ?, foi possível cbter resultados numéricos a

partir da expressão (2.30), considerar.do apenas uma aproximação \
Í

adicional: considerou-se que os orbitais dos elétrons do caroço

r*£c relaxar, nc processo de excitação do átomo. Para átomos mais

pesados que o lítio não foi possível até c momer.zo a obtenção de ;

resultados numéricos sex considerar ci-zras aproximações adicio

nais, dado 20 grande r.ir.sro de terr.os qu= aparecem ns expressãc

(3.30).

Visando viabilizar cs rílculcs numéricos, foi proposta

•--.= Eprcxi.T.hção relaric-.aia zir. a descrição do carõec , que ssrá

discutida er. detâihs r.c capíú*-lo er. eus relatamos a forma utiliza

ia para descrever o alvc no processo 5e colisão. Em linhas gerais
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eszs. =pro>:iãiação consisre eir. represer.zar a iteração Coulombiana

Q C elétron incidente com os elétrons do caroço atômico e N-1 car-

ças nucleares através de ura potencial esfericarpenze simétrico

V (r,. . ) . 0 potencial Couioiabiano de inreraçãc entre o elétron
C Í\T i

incidente e o alvo fica então descrito como:

V(r rv -) = V' (rw .) - + . (3.36)

Utilizando esza aproxima;ãc adicional, e r.ão consiceran

do c relaxamento dos orbitais áz caro;c zzò-.ico, cs zermos corre£

pondentes aos processos indiretos se ar.ulair.. Aléin disto a orders

â= integral do termo "direto" reâuz-se a 5-, sendc posteriormente

reáuziâe por rcétodos analíticos à uxr.a soraa de integrais unidinen-

sionais.
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is

FZG'JRA 3.2 - Excirsçac- do ã-comc de l i t i c ac sstadc 3s. A f ig. (a)
reprsse.-ra ur. processo "direto", -_T;d= o elétron ôe va
lênciê é £>:citado ac estaco 2s, e os orb i ta i s dos e i l
zror.* de câro;c relaxar.. íi = fb) representa
precesse "ir.d_r=-c'', onde c z.ézzo:. de Valencia é ce£
5xci- = dc 2 ur. escude "s, & ur. eiézror. do carece exci-
tsce ac es-*âc 3s.
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CAPITULO IV

RESUMO DOS IRABALHOS NA ÁREA

C estudo âe excitações para estados do espectro discre-

te eia átomos alcalinos por impacto ce elétrons, foi objeto de inú

ir.eros trabalhos experimentais e teóricos. Este interesse decorre

de uma série de fatores, tais come, a relativa facilidade de in -

terpretar os resultados experimentais, o interesse destes tipes

de dados nas pesquisas de astrofísica-1'. Alan cisco, sâc átomos COIÜ

carraiaí íízr.azzz e urr elétrcr. de va.êrcic., e portanto, sistsr.as

bastante adequados ã abordacer teórica, ser::ndc par= analisar ura

série de características dos métodos de aproximação.

Neste capítulo descrevemos, de forma sucinta, o esforço

teórico no estude destes processos de excitaçãc, bem como mencio-

nados cs trabalhos experimentais riais importantes. Visamos core i£

to, situar nosso trabalho no contexto da pesquisa na área, permi-

tindo urr.â discussão mais fluida de nossos resultados no Capítu

lO VIII.

Existeir. alguns arti?os de revisão na literatura, sendo

c rais completo reali23do por rrsnscen e McDowell —' em 1577

Neste sentido, este capítulo serve também para atualizar a bibliç

grafia de? trabalhes nesta ârsa.

0 catítuic í dividido =-. quatro sejôes. Na primeira,ci£

cutiir.es alcur.s 55o?ctos dos átomos aicalir.os aos quais podemos as
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sociar algumas características nos resultados para se seções de

choque diferenciai e integral. A seçunàa seção trata de processos

envolvendo átomos de lítio, a terceira cs processos envolvendo âto-

laos de sódio e a quarta de processos envolvendo átomos de potás -

sio. Cada seção é dividida em sub-seções referendes a um ou cive£

sos processos de excitação. Para cada processo de excitaçao abor-

dado citamos os principais resultados dos trabalhes experi.Tienr.ais

mais importantes, bem como apresentamos uma descrição sucinta dos

diversos trabalhos teóricos. Esta descri;ãc contém o ir.étodo teóri

co utilizado, alguns detalhes dos cálculos, os principais resul-

tados obtidos e algumas questões que considerados importantes.

4.1 - ̂ LS^S AS?E:TOS ::S ATOMS: -_CAIINOS

C estado fundamentai dos apomos slcaiinos e descrito na

Tiot-açao de Russei-Sancers como n S. /->, possuindo um elétron de v£

lência num estado de simetria s, e o restanre âos elétrons em ca-

madas fechadas. O potencial Coulombiano nácio gerado pelos elé -

irons dc caroço atômico é esfericamente simétrico, sendo usual re

presentá-lo através âe um potencial fenomenológico esfericamente

simétrico, k utilização desta aproximação adicionai facilita so -

bremaneira os cáicuios coir os diversos métodos de aproximação.

C potencial áe ionizaçãc ces-.ss ázomes iLi: 5.4 eV ;

Na:5.1 eV; K: 4.3 eV; Pd: 4.2 eV? Cs; 3.9 eV) i pequeno quando

comparado com o potencial de ionização ir átomo de hidrogênio

(12.5 eV) . Tamblr. é pequena a difersn;£ cs- er.srria ar.tre c estaàc

fundamantal e o prir.sirc estado excitado íLi: 'i.S5 eV; Na: 2.1 eV;

K: 1.61 eV) quando comparada com a áo átono de hidrogênio, onde
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o primeiro estado excitado situa-se "1C.2 eV acima cc estado funàa

mental. Como conseqüência, o inicie ca região de energias de im -

pacto intermediárias, (ligada coir. a relação entre a energia do

elétron inciàente e as energias de excitaçãc aos diversos estados

do espectro discreto, bem conto com a energia de ionização) é hen

menor para cs átoinos aicalinos que para o átomo de hidrogênio (ai

calinos "v 10 eV; hidrogênio ^ 20 eV; hélio '- 30 eV - 3ransden e

MacDowell'-* (1977)).

A transição ao primeiro estado excitado nos át.o-.os aicji

linos é oticamente permitida, ou seja, o elemento de matriz de d_i

polo entre os estados iniciai e finai não é nulc, dado que

1>. = t 1 . isto traz conseqüências nos resultados para a seção

de choque pois apesar das regras de seleção para excitaçõss por

impacto de elétrons serer:.. diferentes das apresentadas para excita_

ções por radiação si = trorr.agr.et:c=., aig•-.-.£s ser.elhar.cas se apresen

tam. Por exemplo, a ferça de escilador generalizada, definida pe-

la equação (3.14 ), tende ã força de oscilador ótica no limite err.

qüe o momento transferido g = k, - ks tende a zsrc, sendo portan

to, nulo neste limite para o caso de transições oticamente proibi
(35)

das. Pode-se mostrar — que esta relação nao depende da validade

da aproxi-ação de Bern, ao contrário do que se supunha até 157C- .

Uma outra questão relacionada com este processo é que o estado

fundamental e o primeiro estado excitado nos át^res alcaiincs pos_

suem o mssmc núir.ero quâr.tico principal r., ser.ic a energia âe exci

tação para este processa pequen2,cor;forn-.e ?cd=-ss observar pelos

dados colocados no parágrafo anterior. ZstaB qusstõss trazem as

seguintes ccr.seqüências nos resultcdcs para a seção de choque di-

ferencial:



(a) - Para elétrons incidindo na regiãc de energias in

termediárias, a probabilidade dos átomos alcalinos serem excita-

dos para o primeiro estado excitado ê muito maior que a probabili_

dade destes permanecerem no estado fundamental ícanal elástico) ,

ou serem excitados a outros estados do espectro discreto ou con ti

nuo. Esta questão pode ser observada através da Figura 4.1, onde

para cada átomo aicaiino, a linha A representa a seção de choque

integral total; a linha C representa a seção de choque integral

para a excitação ao primeiro estado excitado; a linha 3 represen-

ta colisões elásticas; a linha D a soma das outras excitações

discreras, e a linha E os processos onde o átomo é ionizado. Es -

tas curvas foram traçadas por Walters1-^' (1975), utilizando re -

saltados obtidos corr diversos métodos de aproxir.açác, bem como re

sultados experimentais. Podemos observar que para energias de i~-

pac=.o aciiúa de '̂  eV. a seção ce choque ^'-eçrral para a exciza-

çãc ao primeiro esiado excitado é maior que a soir.a das seções ce

choque integral para todos os outros canais abertos de espaiharren

te.

Devido â grande probabilidade de ocorrência de excita-

rões ao primeiro estado excitado em átomos alcalinos, denomina-se

este tipo de transição de transição ressonante.

(b) Ocorre uir. forte acopla^.sntc entre o estado fundamen

tal e o prirreirc estado excitaâo, que deterrina boa parte das ca-

racterísticas de espílhamento elástico, berr. corr.o do ir.eiástico.E£

te acoplamento, por exeir.pio, faz coz. que o sspalhan&r.ro elástico

seja mais fortemente ligado ao canal referente ao primeiro estado

excitacc q\ quslqusr o-tro, senso 9õ'. zz polaricabilicsõs cc

átomo de V. o decorrente do estado 2p (Branscen e McDowell - 1977).



Estas questões expiican, en; parte, a rasão õo méroào à=

acoplamento-forte fornecer resultados em bom acordo com os resui-

tados experimentais, para o processo de excitacão ao primeiro es-

tado excitado, em energias de impacto intermediárias. Este razoá-

vel acordo é obtido mesmo considerando uma expansão em que sãc

tratados apenas os estados inicial e final. 0 método de acoplamen

to-forte não descreve a perda do fluxo dos canais abertos de espa

lhamento considerados na expansão da função de onda para os não

considerados nesta expansão. Esta questão passa a ter importância

reduzida, pois, conforne mencionado, os canais abertos de espalha

mento não considerados na expansão da função de onda representas

uma contribuição pequena à seção de choque total. C forze acopla

ir.ento emre os estados inicial e final reduz tartbêia, de certa for

nó, c efeito da má descrição da distorção do átomo nc processo ce

colisâ: gerado ac se truncar a sér:e (2.1), referente ã e>:par.sãc

da função de onda to^al. ?or morivos semelhantes, c rré-odo àe on-

das distorcidas tarr.bé:n é favorecido ao tratar processes desce ti-

po. ' •

A seção de choque diferencial para o processo de excit£

ção ao primeiro esíado excitado, cai mais rapidamente que quatro

ordens de grandeza entre ângulos de espalhamento de Cc a 20 , pa-

ra energias de iir.pacto acirna de 50 eV. Para energias de inpactc

entre 10 e 50 eV ela cai entre 2 e 4 ordens de grandeza nos mes-

mos ânrulos, caindo r.ais ier.tajnsnre para er.ergias de impacto neno

res. Para outros processos de excitaçãc, a seção de choque dife -

rencial apresenta, ce uma nar.eira gerai, ur.a variação mais lenta

como fur.ção do ângulo de espalhâir.ento e energia de impacto.

. Cóao ccTjsôquância, a seção de choque integral para este

processo será determinada, para energias ce impacto superiores a
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10 eV, basicamente pelos valores áa seção de choque diferencial a

ângulos pequenos (inferiores a 20°). Para enercias de impacto abai j

xo de 10 eV, e para outras excitações, deve-se esperar alguma con

tribuição de ângulos maiores.

Isto explica o bom desempenho dos resultados para a se- ;

-ão de choque integral na aproximação de Glauber, para energias

de impacto acima de 10 eV. Isto decorre de que a aproximação de

Glauber fornece resultados para a seção de choque diferencial, em

ângulos pequenos e energias intermediárias, em bom acordo com os

resultados experimentais (trata-se de uma situação adequada â

aplicação desta aproximação, conforme exposto no capitulo anteri-

or).

Finalmente, cabe alguns comentários gerais a respeito ca

indistinçuibilidade entre os elétrons. Ela é representada nos cál̂

culcs teóricos através da utilização, nas equações aproxi-aàas ,

de uma função de onda antissinétrica com relação â troca das coo£

Penadas de dois elétrons. Para processos onde os estados inicial

e final do átomo são idênticos, o efeito da indistinguibilidade

entre os elétrons pode ser estimado através da comparação entre

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

o termo de troca apresenta uma magnitude considerável na região de

baixas energias de impacto, pequena no início da região de enerçi^

as intermediárias e desprezível na faixa de energias de impacto

r.aiores.

;.2 - COLISÕES I«ELÁSTICAS ENVOLVENDO ÁTOMOS DE. LÍTIO

a) Processo e" + Li(2s) * e" • Li(2p)

i: Trabalhos Experimentais - Dentre os diversos traba-
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xhos experimentais realizados mencionaremos somente os mais recer

tes: Vuskovic et ai. — (1982), determinaram seções de choque di

ferencial e integral para as energias de impacto de 10, 20, 60 ,

100, 150 e 200 eV. Williams et ai. ( ~ i (197ói, obtiveran as nes-

mas grandezas para energias de impacto de 1C, 20 e 60 eV. Leep e

(39 t Í4Q \

Gallagher — (1974), bem como Zapesochnyi et ai. — (1975), ob-

tiveram seções de choque integrais em energias de impacto do liai

ar de excitação até 100 eV.

ii: Trabalhos Teóricos:

(4 \

1) 1? aproximação de 3orn: Greene e Williamson — (1974),

calcularam seções de choque integrais para diversas energias de

impacto, utilizando funções de onda numéricas geradas através do

j. inétoão Hã,rtres-Fock-Xt. Neste trabalho tariér estâz apresentados

resultados obtidos nesta aproximação por Vei-r.stezr. e resultados

1 nas aproximações de Bethe e Born-Ochkur, cnde o termo cs troca é

f calculado através da aproximação de Ochkur. Roy — (1978) obte-

ve resultados para a seção de choque integral em diversas energi-

I as às impacto na aproximação de 3orn, bem corso descrevendo o ter-

no de troca nas aproximações de Cchkur, Ochkur-Rucge e Ocnkur -

' -Rucge-Belly. Walters — (1973) determinou ?. seção de choque

J integral para energias de impacto do limiar ce excitação até 50eV

e a seçâc de choque diferencial para a energia ce impacto de

j 5.4 eV. Os resultados apresentados nos trabalhos ds Greene e

Williamson — e no de Roy —' estão de u-~a r.aneirê geral conccr_

dantes, podsndo-se atribuir as pequenas diferenças entre os dive£

sos resultados, âs diferentes funções de onda utilizadas ( R o y —
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1978). A comparação com os resul-ados ce Walters — ' ê dificulta

da por estarem apresentados em gráficos logarltmicos, porém pare-

cem estar em bom acordo com os resultados dos outros trabalhos men

cionados.

A introdução do termo de troca altera os resultados pa-

xá a seção de choque integral nas energias de impacto de 10, 20 e

60 eV em,no máximo, 8%, 4% e 1%, respectivamente. Como esperamos,

os resultados para a seção de choque integral apresentais um bom

acordo coin os resultados experimentais para altas energias de im-

pacto, estando progressivamente discordantes para energias de im-

pacto menores .

A força de csciiador generalizada (no contexto da pri -

tf)

raeira aproximação de Borr.; foi deterr.inada per Tripathi — ,

(1981), e Ganas — ' (1983).

2; Aproximação de Giauoer: -:. rrar.siçãs resscr.an-e no

átomo de lítio foi bastante escudada con a aproximação ce Glauber.

£ motivo é que aléia de ser a transição mais provável para energy

as de impacto acina de 1G eV, traca-se do caso rr.enos trabalhoso

no que diz respeito à obtenção de resultados com esta aproximação

para átomos mais pesados que o hélio, alex:. cs disponibilidade de

uni grande número de resultados experimentais. 0 primeiro trabalho

com a aproximação de Glauber para este processo fcj. realizado por

.Mathur et ai. — (1972), tsr.áo sido utilizada -~a aproximação

adicional conhecida como Inert Frozen Cere (I.F.C.), onde a inte-

ração entre o elétron incidente e os elé.ror.s de caroço atônico é

desprezada. Os resultados deste trabalho estão, entretanto, err. de

sacordo COT:, CE resulcBãos dos crsbalhos posteriores, ir.dicanãoqus

(14)
houve erres nos cálculos nui?.érioos (Walters —^ , 1973). Eir. 1972,
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Walters — obteve resultados pare seções àe choque diferencial e

integral, também utilizando a aproximação I.F.C.

Este processo foi o único, envolvendo átomos alcalinos,

onde se conseguiu obter resultados numéricos levando eic conta a

contribuição de todos os termos referentes aos elétrons do caro-

ço atômico, o que foi feito independentemente por Kuir.ar e

Srivastava(—) (1976), e Castro'—} (1977). Nestes trabalhos fo

ram obtidos resultados também na aproximação I.F.C., estando os

resultados concordar.tes entre si e com os resultados de Walters — .

Os resultados para a seção de choque integral apresen -

tam uir> bom acordo com os resultados experimentais para energias

de impacto acima de 10 eV.

( 3) Aproximação de Acoplamento-Forte e Ondas Distorcidas:

1
.-. apro:_~ação de acoplamente— ícrt=- fei utilizada per Burke e Tav

i o r — ' (196S), e per Issa — ("97";, no cálculo dê seção de cho

I cue integral pars energias de impacto do limiar de excitação até

50 eV. Issa — obteve também resultados para a seção de choque

j diferencial. Nestes dois trabalhos, utilizou-se, na maior parte

. dos calcules, apenas os estados inicial e final (2s e 2p) na e>: -

* psr.sãc tz. funçãc de onda total. Pars energias de ir.pacto muite pe_

quenas, Burke e Taylor — ' levarar. em conta tambér. c estaco 3p

na expansão da função de onda, nác te-do obser-zado mudanças

veis nos resultados cor. a introd-çãc cos-e sstado. Issa — esti-

• mou o efeito dos canais abertos cè cspalhanento não considerados

• na expansão da fur.-âo de oncô através ca descrição aproximada,nas

I equações acopladas, dos infinitos ternos correspondentes a estes

canais. Os resultados apref-er.tara.T; cifersr-ías sigr.ificativas cor.

I • a ínclussc desta descrição apenas para energias de impacto abaixo

de 25 eV.I
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Com relação â descrição dos elétrons do caroço atômico.

4) Outros Métodos de Aproxir.a.ão: Er. 1972, McCavert e

Rudge ^— calcularam seções de choque integrais utilizando um vr.á

rodo variacionai baseado er. ondas planas. Em 1&7S, Roy — calcu-

lou seções de choque integrais utilizando a aproximação de Vains-

htein, e tanibém coro uir. método denominado 1Ç Aproximação de Bom

Modificada, onde a interação de elétron incidente coir. o núciec é

levada em conta. Recentemente Desai e Ksc — (1983), propuse -

rair., ser. cor.tudo cotereir. resultados numéricos, ur.a forma de derer

ir.iriar a amplitude de espalhamento pare. £3~e processo, utilizando

a idéia de associar termos oriundos i= e:-:par,sãc em séries da e>: -

pressão de Glauber com termos da série de 3crn.

Os resultados numéricos cctiios por Eoy -i— , assir. co-

me aqueles obtidos por McCavert e ?.uc=s(—' apresentaram, de wr.a

•

I s s a — lavou-os em conta através de vua potencial efetivo e Bur '

ke e Taylor — consideraram explicitamente tocos os termos. k '

boe concordância entre os resultados para a seção de choque inte-

gral obtida nestes dois trabalhos indica que, para efeito do cál- j

cuio da seção de choque integral nesta região de energias de ÍE - !

pacto, a descrição dos elétrons do caroço atômico não ê fundamen-

tal.

Kennedy et ai. - (1977), utilizou o método ünitarized

Distorted-Wave Polarized Orbital (UNDWPO II) no cálculo de seções

de choque diferencial e total em energias de impacto de 5.1 =.

-.00 eV.

Os resultados para a seção de choque integral dos iraca.

lhos mencionados estão em bom acordo com os resultados exoerimen
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rnaneira geral, uir> acordo com os resultados experimentais bem mais

pobre que aqueles obtidos con os métodos UNDWPO II, acoplamento -

-forte e aproximação de Glauber.

b) Ourras Excitações Discretas Envolvendo Ãtomos de Iátio

(49)

i: Trabalhos experimentais - Zajonc e Gallagher — ,

(1979), obtiveram seções de choque integrais a partir da energia

de impacto de 10 eV para excitações aos estados 3s, 4s, 3d e

4d. Williams et ai. — ' (1976), obtiveram seções de choque dife-

rencial e integral em energias de impac-o de 1C, 2C e 6C eV para

excitações aos estados 3s, 3p e 4p.

ii: Trabalhos teóricos:

1) Primeira Aproxiir.sção de Lorn: Resultados para a se -

cão de choqua integral forar obricos no mencionado trabalho de

•'4'Greene e Williamson'—' (15/4). cnáe eszao colocados os resulta -

cos obtidos nesta aproximação por Vainshrein, e os resultados ndS

aproximações de 3ethe e 3orn-0ohkur. São considerados excitações

aos estacos 3s, 4s, 5s, 3p, 4p, 5p, 3d, 4d, e 5d. Roy -ü (1978),

obteve resultados para a seção de choque inteçral nas aproxima -

ções de Born, Borr.-Ochkur, Borr.-Ochkur-Rudge e Born-Ochkur-Rudge

-Belly. A diferença nos resul-adcs ao introduzir o termo de tro-

ca é, de ur.a :r.ansira gerai, n;aior que no caso da excitação ao es-

tado 2p, apresentando ar: certos cases,diferenças ds até 10%, já

eir enerçias de impacre de 2C eV. A cor.cordâr.cia nos resultados dos

dois trabalhos mencionados acina é rasoivel, sendo a pequena dife

rença ertre os resultados atribuída à utilização de diferentes

furcÔes ce onda atômicas (Rcv l-̂ -' ''-'i >.

Tripathi *—] (1981), e Ganas'—} (1983), determinaram a

fsrça de osciiador generalizais par& diversos processos. No traba
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(42)

lhe de Tripathi — foram aboràadas excitações do esrado 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 3d e do estado 3p
(431

ao estado 3d. No trabalho de Ganas — são tratadas excitações

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

2) Outros Métodos: Recentemente, Winters et ai. — ' ,

(1982), estudou com o método UNDWPO II o processo de excitação do

átomo de litio do estado fundamental ao estado 3s, obtendo resul-

tados para a seção de choque diferencial e integral em energias

de impacto de 10, 20 e 60 eV.

Utilizando uma aproximação denominada Two Potencial Mo-

dified Bom (TWPOi, Sharir.a et ai. — ' , (19S2)', obriverair. seções

de choque diferencial e integral para excitações ao estado 3s em

sr.erçias i~. i.T.paczo de 60 a 20C eV. Zs-c. aproxi.-a-ac IÍVÊ. sn. rcr;-

~z a interação e.ncre o elé-ror. ir.ciãsn~e e c núcleo êüóráco cor.s_i

derando,ao invés de ondas planas, ondas distorcidas para o eié -

iron incidente.

^.3 - COLISÕES INELÁSTICAS ENVOLVENDO ÁTOMOS DH SÓDIO

3-a: Processo e~ * Na(3s) -*• e~ + Na(3p)

i: Trabalhos experimentais: Escs processa ver. sendo

estudado sesáe 1933, e só n:encionareros siçuns trabalhos mais re-

centes: Shuttieworth et ai. (— (1977), obtiveram seções de cho-

que diferenc:.ais £ ângulos de ispalharer.rc pequenos,para energias

ce impacto de 54.4, 100, 150 e 250 eV. Bukiaan e Teubner — , de-
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terminaram seções de choque integral e diferencial para energias

de impacto de 54.4, 100, 150 e 217.7 eV. Seções de choque inte -

grais foram determinadas por Enemark e Gallagher—(1972) ,

• Stumpf et ai. 1 ^ ) (1978), e Phelps e Liní^-) (1981). Neste último

I trabalho, que trata também de diversas outras excitações, está co

locada uma interessante discussão a respeito dos diversos traba-

[ lhos experimentais.

I ii: Trabalhos teóricos

• 1) Primeira Aproximação de Born - Greene e William-

son — (1974), obtiveram seções de choque integrais, tendo tam -

j bin», colocado os resultados obtidos coin esta aproximação por Veins

htein. Calcularair. também a seçãc de choque integral com as aproxjL

\ nações de 3erhe e 3orn-0chkur. Roy — (1978), determinou se -

i ções de choque integrais nas aproximações de 3orn, 3orn-0chkur ,

3orn-Ochkur-Rudge, Born-Ochkur-Rudge-Belly. Walters —-], obteve

| na aproximação'de 3orn, resultados para a seção de choque diferen

: ciai em energia de impacto de 54.4 eV, be» como a seção de choque

j integral para energias de impacto do limiar até 100 eV.

I A introãução do termo de troca altera os resultados pa-

ra as energias de i.T.pacro de 10, 20 e 8C eV, no máximo em 7%, 3%

| e 1% respectiv-amente (estimativa tirada dos resultados de Roy—).

Os resultados contidos nos artigos citados estão en bom acordo en

j tre si, sendo difícil, entretanto, uma comparação precisa com os

I resultados de Walters — por se encontrarem em gráficos loçarít-

ir.icos.

j Os resultados para a seção de choque inregral, apresen-

zam boa concordância corr. os resultados experimentais para energi-

I as de impacto acima de 100 eV, passando a discordar, fortemente,
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na medida em que se considera energias àe impacto menores.

2) Aproximações de Acoplamento-Forte e Ondas Distorci -

das - A aproximação de acoplamento-forte foi bastante utilizada

no estudo deste processo. No trabalho de Korff et ai.*—* (1973),

que aborda energias de impacto do limiar a 24 eV, estão apresenta

das uma série de discussões interessantes. Neste trabalho, onde

o efeito de troca é desprezado, são calculadas seções de choque

integrais utilizando na expansão da função de onda 2 estados ( 3s

e 3p); 3 estados (3s, 3p e 3d); 7 estados (3s, 3p, 4s, 4p, 4d e

4f), e 8 estados (3s, 3p, 3d, 4s, 4p, 4à, 4f e 5p) . Ohserva-se uma

mudança significativa nos resultados entre os cálculos onde se

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

3p e 3d. A introdução de estados com n = 4 e n = 5, praticamen-

te não modifica os resultados obtidos 20 considerar os estados

3s, 3p e 3d.

A diferença nos resultados de Korff et ai. — entre os

cálculos com 2 e 3 estados na expansão co nétodo decorre de que

e integral radial (3p|r[3d) é de magnitude comparável ã inte -

gral (3s|r|3c; implicando que o acoplamento 3p - 3d causa uma

2 2 2 2

perda de fluxo da excitaçao 3 S + 3 P para a excitaçao 3 S-3 D.

Este problema, relacionado com a questão de levar ou não em conta

na expansão do método um canal aberto de espalhamento com o mesmo

número quântico principal r. (e portanto, com pequenas diferenças

áe energia enzre os sstados), não se coloca no caso da excitaçao

ao estado 2p no aromo de IItio, uma vez que para r. = 2 temos ape-

nas estados de simetria s e p.

Barr.ss et ai. — (1965), obtiveram seções de choque in

tegrais utilizando na expansão apenas os estados inicial e final
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e desprezando o termo de troce.. Seus resultados apresentaram, de

uma maneira geral, uma diferença de 10% com relação aos resulta -

dos em que Korff et ai. — utiiizarair. tambéir. apenas dois estados.

Esta diferença pode ser atribuída, segundo Korff — i , ao fato de

que no trabalho de Barnes et ai.%-2£' foram utilizados orbitais hi

tírogenóides e no de Korff — expansões do tipo Slater. Karule e
«59)

Peterko?— (1965), determinaram seções de choque integrais pa-

ra baixas energias de impacto. Nesta região de energias de irapac

to eles mostraram que, conforme esperado neszss energias de im-

pacto, a inclusão de termos de troca altera sensivelmente os re -
(60) (1i)

sultados. Carse — (1972), e Issa —- (1977), determinaram se -

ções de choque inretrais considerando os elétrons do caroço atra-

vés de uir: potencial fer.orrenolórico (radial) e desprezando os zer-
(11)

mos ds troca. No trabalho de Issa — foram também realizados al-

guns cálculos, levando er.. ccr:-~ os -erros CÍ --roca, -,£r,dc -i-lí. es-

timado uma diferença nos resultados ao introduzir tenros de troca

de 10%, 3% e 1%, respectivamente, para energias de icpacto de 1C,

20 e 50 eV. Esta estimativa concorda, eir. lir.nas gerais, con; a

mencionada estimativa retirada de cálculos coir: a aproximação de

Ochkur — ' — do termo de troca. Esi.es dados indicam que para este

caso, apesar ca aproximação de Bom r.sc ser adequada â esta regi-

ão de energias de impacto, a aproximação de BorT*-Ochkur, curiosa-

mente, estima bem o efeito do termo de troca.

•'9)

Cor. £ «r roxi -açao UKIv."?CII , Kennedy e t »_. ' - (1977) ,

determinaram seções de choque i n t e g r a l £ d i fe renc ia l para as ener

c i a s de ir-pactc de 5 . 1 , 8 .1 , 12 .1 , 34.4 e " C*C eV.

Os r s su l t ados cor. s s t i s a~rc>:iria?õcs s s t ã c , de uma na -

n e i r s g e r a i , er. borr. acordo ccr zs r~sul-.aáos exper imentais , con -

forme s&rê nícstrado no. Capítulo VI I I .



-66-

3) Aproximação de Glauber - A aproximação de Gleuber

foi utilizada no estudo deste processo de excitação por Wal -

(14)
ters — (1973), utilizando a aproximação adicional I.F.C., onde

se despreza a interação entre o elétron incidente e os elétrons

atômicos. Os resultados para a seção de choque diferencial em pe

çuenos ângulos de espalhamento e para a seção de choque integral,

apresentam um bom acordo com os resultados experimentais.

4) Outras Aproximações - A seção de choque integral pa-

ra este processo foi determinada tzràêm por Roy — ' (1973), Me-

Cavert e R u d g e — (1972). No trabalho de Roy*— foi utilizada

a aproximação de Vainshtein e no de McCavert e Rudçe — ura ir.éto-

cc variacional baseado em ondas planas, estando cs resultados des_

tes trabalhos, de uma maneira geral, em pobre acordo com os expe-

rimentais.

2-b: Outras Excitações Discretas Envolvendo Átomos de Sócio

i: Trabalhos experimentais - C já mencionado trabalho de

Phelps e Lin — (1981), apresenza seções de choque integrais pa-

ra excitações do estado fundamental aos estados 4s, 5s, 6s, 7s ,

4p, 5p, 6p, 3d, 4d, 3d, ód, 6f e 75, numa larga faixa de energi-

as de impacto. Srivasrava e Vuskovic — (1980), cererminaran se-

çõss de choque diferencial e integral para excitações ao estado

4s, e aos estados não resolvidos eir. ssu experimento (3dr4pí e (4c

•r4f+5p*5s) para energias de ir.pacto de 10, 20, 40 e 54.4 eV. Re

sultados para excitações aos estados 3d, 4p, 4d e 4f foram tan -

(62)
bém determinados por Zapesochnyi e S h i m o n — (1965).

ii: Trabalhos teóricos

1) Com a primeira aproximação de B o m - De novo o trabj»
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(4)
lho de Greene e Williamson —' (1974), contém resultados nesta apro

ximação, os resultados determinados por Vair.shtein, assim como os

resultados nas aproximações de Bethe e 3orn-0chkur. São determina

das seções de choque integrais para transições aos estados 4p,5p,

6p, 7p, 4s, 5s, 6s, 7s, 3d, 4d, 5d, 6d e 7d. Roy {— ] (1978), ob -

tém seções de choque integrais para a excitação ao estado 3d, com

as aproximações de Born, Born-Ochkur, Born-Ochkur-Rudge e Born-

-Ochkur-Rudge-Belly.

Deve-se esperar (Korff et ai. — 1973) que o terno de

troca contribua mais neste caso que nas excitaçôes ressonantes

3s-3p, o que de fato indicam os resultados de Green e William
(4)

son — co~ £ aproximação de 3orr.-0chkur. Come exemplo extrsmo ,

para o processo de excitação 3s-5p, o termo de troca altera os re

sultadcs ainda eir. 10% er. energias de impacto de 100 eV. Pari exci.

tações a estados do tipo s, entretanto, a diferença nos resulta-

dos ao incluir o termo de troca é,de uma naneira geral, serrslhan-

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

. 2 ) Outros trabalhos teóricos - C já mencionado trabalho

de Korff et ai. =-L> (1973), que utiliza a aproximação de acopla -

mento-f:rte, trata também àe excitações aos estados 3d, 4s, 4p ,

4d e 4í, utilizando até os 8 estados na expansão do método jãâes

critos na seção anterior- São obtidos resultados para a seção de

choque integral er. energias de impacto óo iir.iar a^é 24 eV. A ex-

citação ao estado 4s foi estudada por I-:srtel e Rost -' (1971}, cor.

a segunâa aproxiir.óção de Bom. São obtidos resultados para a se-

çío de choque integral em una larca faixa de snsrçias de impacto,

bezr. como para a seção ce choque diferencial em energias de iir. -

pacto de 25, 50, 10C e 500 eV, tendo sido considerados ez. segun
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da order, os estados intermediaries 3s, 5p e 4s. Neste trabalho es_

timou-se cue os resultados para energias de ir.pacto acirra de lOOeV

=ran. confiáveis, e çue os te—sos eic order, superior dever ser iir. -

perzantes es energias abaixo de 50 eV, uma vez cue neste região

os rerrtios eir. segunda ordem já representaram un papei importante.

McCavert e Rudge — (1972), determinaram seções de cho

que integrais com uns, método variacional baseado eia ondas planas

para excitações aos estados 4s, 3d e i-zt. R o y — 1197")» deterr.i-

nou seções de choque integrais com a teoria clássica coirJsinada ds

Pèrcival para excitações acs estados As, 5s e Ss.

bA - COLISÕES INELÁSTICAS LNVOLVENDO ÁTOMOS DE POTÁSSIO

4-a: Processo e" •>• K(4s! -*• e~ -r K(4p>

i: Trabalhos experimentais - O trabalho de Phelps ew

ai. •" (T97S), apresenta una interessante discussão do esforço

sxperiiaer*~ai relacionado cor. este e surros processos de excitaçãc

discretos envolvendo átoir.es de potássio. São apresentados resulta

dos para £ serãc de choque integrai er uma larga faixa de ener -

gia de inpacro. Entre outros trabalhos ir.ais recentes, 3uckirar. et

.âl. '— (1579), obtiveram seções de choque integrai e diferencial

para energias de impacto de 54.4, 75, 100 s 2"" sV, t v:il2iar:.E

s Trajmar'—' Í1977), para as energias ds ir.parcc de ó.T, 1€ e

ôC eV; Slevin et a i . — ("972), det£r.-inars- seções de choçus

diferenciais para en&rçias de í-.pacto ds 3.C, 4.4 s 5.4 eV; Che-

fe Gallagher(—j (1978;, bem como Zapssochnyi et ai. 1—' ('&?£),de

terminar ar. seções de choque ir.iegrais para ur.a larga faixa 5â erar-

crias de iroacto.
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ii: Trabalhos teóricos

*i) Primeira aproximação de 3orn - A seção de choque

integral para diversas energias de impacto foi determinada por

Greens e Williamson — (1974) contendo também os resultados nesta

aproximação determinados por Vainshtein, bsin como resultados nas

aproxiriações de Bethe e Bora-Ochkur. Walters*— (1573), determi-

nou a seção de choque integral para energias de impacto até 50 eV,

beat como a seção de choque diferencial para a energia de impacto

de 54.4 eV. Uiaa vez que os resultados de Walters — são apre -

sentados eir. gráfico logarítmico, é difícil a comparação ccis os ou

tros resultados,estando aciroa dos dedais cerca de 1C%, uma dife -

rença media ir.»:, cr darue ia que ir.íerir.cs r.os cases de Li e íia. Alî

ás, r.esTre case, cs resultados de Greene e Willianrsor. — apresen-

tar, uma diferença ir,= ior com relaçãc acs resultados de Va.r.sr.-eir.

(ainda gus pequena, menores que 5%) que nc caso de I» e Na..

0 termo de troca, estimado através da aproximação de

Ochkur - , alrera cs resultados em 5%, 2% e 1%, respectivamente,

para energias de impacto de 1C, 2C e 7C e". De novo os resultados

para a seção ce choque integral apresentar, um pobre acorde com os

resultados excerimantais na rerião de baixas energias de impacto,

apresentando-se progressiv-amente reais concordances para energias

de impacto maiores.

A força ãe oscilador genera".irads --.z c:>r.-3xtc ca pri -

meira aprox-ir.ajão de 3orn) íoi ceter-.ir.5de por C-=.~as 'í̂ '1 (1983).

2) Outros trabalhos teorizes - 0 rá-.odo ce acoplamento-

-forte, ac que nos • consta, fei S.TS'3.S, arlicadz er. er.ergia» d= ir--

p3C*wC ci-sixo de 5 eY, numa faixa de er.erçia fera dê nosso intere£

se principal. Este estudo foi realizaao por Moores -' {1976), ber.
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convc por Karule e Pe.erkop '—' (1965). Nesces trabalhos foram de-

terminadas seções de choque diferencia] e integrai, sendo que no

primeiro, foram utilizados 3 estados na expar.são do método (4s,4p

e 3d}, e no segundo apenas os estados iniciai e finai.

(9)

Com o método UNDKPOII, Kennedy et ai. — (1977), obtive^

rax: seções de choque integral e diferencial em energias de ir-

pactc de 5.1, 8.1, 12.1, 27.2, 54.4 e 100 eV. A aproximação de
f 14)

Glauber fai utilizada por W a l t e r s — (1973) no cálculo de se-

ções de choque diferencial e integral, utilizandc e aproximação

adicional I.F.C., onde é desprezada a interação entre o elétron

incidente e os elétrons do caroço atômico. Os resultados com as

aproximações UNDWPOII e Gisuoer apresentam, de uma maneira geral,

bem acordo com os resuiiacos experimentais para a seção de cho-

que integral em energias de ir.pacto acima de 10 eV.

k seção de choque ir.zegrai pare est.e processe, foz z=.r-

bér. determinada por S:oy — {1973) coir; a aproximação de Vair-S

htein.

4-b: Outras £xcita;ces Discretas Envolvendo Átomos de Potássio

i: Trabalhos experimentais - No trabalho de Phelps et

(64)ai. —- (1979) são obtidas seções de choque ir.t:egr=is para inune-

ros processos de excitaçãc er. larga faixa ce energias ce inpacto;

Williams £ Tr£;rr,ar -̂ -' {1977; ceter-inarôir. seções ce choque ir.re-

çral e diferenciai err. energias de inpccto ce 3.4, 16 e 6C eV pa-

ra a excitação aos estados não resolvidos ez seu experimento

, £ Hertel 5 ?rss(—-) ("» 969 • cscerrir.arax forças de osci-

generalizadas para diversos processos de oxcitação.



I
I ii: Trabalhos teóricos — ícesulzadcs para .. seção âe

choque integral na primeira aproximação de 3orn, nas aproximações

de 3orn-0ckhur e 3ethe, para diversos processos de excitação, fo-

ra» ãet.entiinaãos por Grear. e Williamson - (1974) .Ganas ( — (1982)

determinou a força de oscilaâor generalizada (no contexto da pri-

rreira aproximação de Bom) para diversos processos de excitaçio

de âtiono de Potássio.

l
I
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FIGU3A 4.1 - Seção ce choque integral para'— : «a.» iitio, (b) so-

dio e (c) potássio. Na curva A está a estinetiva -eõrica para a se

ção de choque integral total, na B a seção de choque integral elá£

tica, na C o processo áe excitaçlo rsssonarte, na D outras excita-

;ões discretas e na E processos de icnisaçio. Estão coiocacos ta--

bár. cs pontos experimentais para a seção de choque integral total.
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CAPÍTULO V

I
I DESCRIÇÃO DO ÁTOMO

I
I Os diversos métodos àe aproximação mencionados no Capi-

tulo III utilizam, em seu formalismo, de funções ãe onda atômicas

• obtidas através de métodos de aproxiisação. Além disto são utiliza

J das algumas aproximações adicionais referentes à descrição do át£

me no processe de colisão.

[ Neste capítulo descrevemos diversas aproxinações que uti

lizaraos neste trabalho nc que concerne ao átonc. Kasts sentido ces

' crevemos a fcrrr.a como são obtidas as funções de onda atômicas ,bexr.

j como as aproximações adicionais utilizadas para descrever o ãtorac

no processo de colisão.

I
5.1 - FUNÇÃO DE ONDA ATÔMICA

I A Kamiltoniana não relati%rística para um átomo de N elê

trons e Z cargas nucleares é dad2, e:?. unidades atôr.icas, por:

H..4 í :;- " f • " rr- • (5.1)
^ 1 - i 1 * j i *ij

0 primeiro termo de iade iireito casta expressão é refe

j rente â enerçia cinética dos elétrons, o secundo descreve a inte-

ração Coulombiana dos elétrons com o núcleo, e o terceiro a int«-

I
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ração Coulombiana entre os elétrons, com r. = |r. | e r.. = |r.-r.| .

Dentre os efeitos não considerados na Hamiltoniana

acima, o mais importante é a interação spin-ôrbita. Para os áto-

mos relativamente leves abordados neste trabalho, este efeito ê

quantitativamente pouco intenso quando comparado com as intera

ções Coulombianas consideradas na Hamiltoniana acima, e pode ser

tratado a posteriori através da teoria de perturbações.

A determinação de auto-funções para esta Hamiltoniana

em átomos com Z > 1 implica na resolução de um problema de mui-

tos corpos, o que não se consegue de forma fechada. Para separar

as variáveis de cada elétron foi proposto por Hartree um modelo

onde se supõe que cada elétron se move num campo central produzi-

do pelo núcleo e pela distribuição média de cargas dos outros elé

trons. Foi proposto então representar a função de onda como ura

produto simples de orbitais mono-eletrônicos. Visando satisfazer o

Principio de Pauli, Fock — e Slater — , independentemente, pro

puseram representar a função de onda como um produto antissimetrjL

zado de orbitais mono-eletrônicos, na forma:

N
^...íjj) * A H 4» (vk|rk) , (5.2)

onde v. representa o conjunto de números quânticos associados ao

k-ésimo elétron, rk o conjunto de coordenadas do k-ésimo elétron,

<f>(vk|rk) são as referidas funções de onda mono-eletrônicas co -

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

dado por:

A - -L. {1 - I P^ } , (5.3)

MT

sendo P.. —-'— o operador que permuta as coordenadas rA e r,.
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Neste contexto e utilizado o método variacional minimi-

I 2ando a energia total <H> com relação à função de onda na for-

ma acima colocada, sujeito ao vinculo da ortonormalidade entre os

• diversos spin-orbitais — ' . Obtém-se então equações para cada

1 spin-orbital que são funções da densidade de carga média dos de-

mais elétrons. Uma vez que a determinação das densidades de carga

I dependem do conhecimento dos spin-orbitais, resolve-se o proble-

. ma de forma iterativa. Considera-se inicialmente spin-orbitais

' tentativas, gerando-se a partir destes as densidades de cargas, o

| que permite a obtenção de novos spin-orbitais, e assim sucessiva

mente até o processo convergir.

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

. ja, na ausência do efeito spin-órbita e outros efeitos relativís-

• ticos, o momento angular orbital total, L = £ £., bem como o mo

J mento de spin total, S = T s., comutara com a Hamiltoniana. Nes-
I i=1 í

te sentido seus módulos e o módulo de suas projeções num determi

f nado eixo são "constantes" de movimento, e o conjunto (L,M,S,S )

são considerados "bons" números quãnticos. Trata-se de uma boa

' aproximação para átomos leves, o que não ocorre para átomos pesa-

{ dos onde a interação spin-órbita não pode mais ser considerada ape

nas como uma perturbação.

Ainda para o sistcir.a descrito pela Hamiltoniana (5.1) ,

. dado ao caráter não esférico da interação Coulombiana entre os

' - elétrons, os momentos angulares orbitais individuais de cada elé-

| tron, i,, não comutam com a Hamiltoniana. Ao fazermos a aproxima^

ção de campo central o potencial percebido por cada elétron passa

j a ser central, e os momentos angulares orbitais de cada elétron

. passam a comutar com a nova Hamiltoniana. Assim sendo, na expres-

' são (5.2),. referente à expansão da função de onda como produtos
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áe spin-orhizais onde assums-se c modelo âe campo centrai, o sim-

bolo v^ passa a representar o cor.junto âe números quânticos

{n^j.jr.^s-^jS^,). o monento angular üotal J será portanto construct

do a parrir de acoplanentc vetoriai do conjunro dos momentos angu

lares orbitai, {1^} , e de spin, ísk}.

Uma vez que estamos construindo uma teoria com sucessi-

vas aproximações, a forma com a çuai são construídos estes acopla

mentos numa aproximação de campo central depende de seu sucesso

na descrição dos fatos experiroentais.Fara átomos leves (Z<50) mos

trou-se cue acooiando inicialmente os momentos anculares orbi -

tais, L = ' £,., e ce spin, S = s. , e posteriormente J = L+S
1=' r. - i

consegue-se, considerando a in-era;ão spin-órbita como- perturba-

ção, una boa descrição do espec-rc a-cõr.ico. Fica entãc ircplíciro

que o termo referente ã interação spin-órbita é muito menor que os

termos referentes às interações Cculo-bianas considersic-s r.s H& -

miltoniana, e que constitui uma b.̂ i aproxi-açãc considerar o nóâu

Io dos momentos angulares tocais orbital e de spin como cor.stan -

tes de movimento.

Os estados atômicos fica-T então caracterizados peic con

iunto de números cuãr.ticos a = tn,Z,S,ZtK,) , onda i-i_ é o valor da

projeção de J no eixo z, e n indica os outros números quânticos

necessários a especificação do estado, t usual descrever os esta-

dos através da notação de Russei-Sanders — : *" T LT, onde as
w

letras S, ?, D, J, etc, represer.-az., rsspectiva.T.ente 1=0,1,2,3 ,

etc,

Neste trabalho abordanos apenas alves compostos de áto-

mos alcaiir.os. £s-es átomos si-ua-.-se na tabela periódica uma co-

luna apôs os gases nobres, sendo portar-o -aracterizados como pc£

suindo uma camada fechada mais ur. elétron de Valencia. Como exec-
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pio os três átomos riais ieves deste série sãc representados no es

tado fundamental como: Li - I s 2s ; Na - Is 2s 2p 3s; K - 1s~

2s2 2p6 3s2 3p6 4s.

Uma forma de escrever a função de onda (5.2) para áto -

mos alcalinos é:

vU r..v Klr r..r N) = A $c(v1...vN_1Írr..fN_l)iv(vv|fN) , (5.4)

onde <sc(v... .vN_1 jr1...rN_1) é um produto simples dos N-1 spin-

-orbitais dos elétrons do caroço atômico e 6 (v ;£„) o spin-
' V V ' N

orbital associado ao elétron de Valencia.

Para átomos de camadas fechadas os auto-valores de L «

= ; i. . e S = ; s . serie r.uios dado ao cancelamento des

s.'.to-valcrss da projeção dos momentos angulares orbitais e despir.

de caca elétron m, e s.,. ürr.a vez cu= -L i K i L e -S i S_ -: S ,

os mõúi.ioâ do momento angular orbital total, L, e de spin total ,

S, tambéir. serão nulos. Desta forma os momentos angulares totais

orbital e de spin de ura átomo alcalino, no contexto das aproxi-

mações consideradas, serão iguais aos do elétron de Valencia. Ex
— -j. -*• -r —

outras palavras, L • i. e S * s onde representamos agora por l ,

e s respectivamente os momentos angulares orbital & de spin dc

elétron de Valencia. Da mesma forma teremos a equivalência entre

os números guãnticos: (L,MT,S,S_) e (í.,ir.,3,s_), sendo o primeiro

conjur.to referente ao átomo complete e c segundo ao eiétron de v«i

léncia. 0 nomento angular total J será dado por: J » L+S * I+s.

As funções de onda expressas na forma da equação (5.2)

não são obrigatoriamente auto-funções dc J e J,.. Para torr.á-las

é necessário, eir. certos casos, to-ar combinações lineares de auto

-funções daquele tipo. Para o caso de átomos alcalinos é bastante
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fácil construir auto-funções de J~ e J a partir daquelas fun -

ções, bastando acoplar os momentos angulares orbital e de spin

do elétron de Valencia í e s.

Desta forma, podemos reescrever as equações (5.2) ou

(5.4) como:

A <?

(5.5)

onde vv = (n,£,m,s,s ) são os números quãnticos associados ao ele

tron de Valencia. Para obter auto-funções de J e J a partir des

tas funções, utiliza-se a seguinte relação:

«í>(nf£,sfJ,MJ|r1...£N) = ..£„), (5.6)
ntr

onde os siiriolos <í., srm, ,ir. jj,KT> são os coeficientes de Clebsh-
~ s c

—Gordon referentes ao acoolamento vetorial de í com s.

5.2 - ORBITAIS DO TIPO SLATER

A parte radial dos spin-orbitais <?(*>>*],) ® obtida nume

ricamente ou como combinação linear de funções analíticas. Neste

trabalho opt&nios pela segunda forma escrevendo a referida parte

radial como combinação linear de orbitais hidrogenoides na forma

proposta inicialmente por Slater*—. A parte orbital dos esta -

dos com número quântico principal n e t - 0, referidos como ris,

são dados pela expressão;
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B" ti
u(r,ô,<|>) = 2. ( I a-i^ exp(-a.-D) r-"' Y(5,ç) . (5.7a)
ns j=1 d=1 -»a 3 a 00

Os orbitais com núraero guântico principal is, £ s 1 e

a. * 0, z 1, referidos como mp , são dados por:

*Mr,9,<|>) = I ( I b. exp(-S. r)) r*"1*^,?) , (5.7b)
*p m k=2 g.i k5 kg ^

sendo Y(S,ô) harmônicos esféricos, os números d. e g, determinara

o número de combinações lineares por potência de :, e os coefici-

entes a. .j e b, bem como a ., e £. , são determinados através do

método Kartree-Fock na forma inicialmente porposta por Roo-

thsan — , procedimento conhecido como método Hartree-Fock -

Roothaan.

O método Kartree-?ock-Roothaan utiliza-se dcs mesmos

conceitos físicos expostos na seção anterior pars, o método Hartree

-Fock, ou seja, considera a Hair.iltoniana não relativistica expres_

sa na equação (5.1) aliada a uma aproximação de campo central, e

a função de onda total é expressa como um produto antissimetriza-

do de spin-orbitais na forma da equação (5.2). Os spin-orbitais

sãc expressos na forma acima colocada ou através de outro tipo de

expansão analítica. Para um determinado cor.juntc de parâmetros

{a..} determina-se, através do método variacional, o conjunto

de coeficientes {a..-} que minimiza a energia total <K> sujeito

ao vínculo da ortonornalidade entre os spin-orbitais. O conjunto

de parâmetros ^^AA^ ® determinado através de um processo de oti-

mização.

A qualidade dos spin-orbitais depende do número de com-

binações lineares por potências de x dadas nas expressões acima pe
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los números d. e g, , bem como da tentativa inicial oaxa os parâme
j K —

tros -Ca.,} e {Sĵ — ̂ - Trata-se de um estudo que depende do bora sen

se aliado a um trabalho sistemático, cujo mais conhecido foi rea-

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

Na literatura se encontram orbitais do tipo Slater para

os estados 2s, 2p, 3s e 3p do átomo de litio — ~ — , 3s e 3p do
Í78 79 83)

átomo de sódio—'—'— , bem como 4s e 4p do átomo de potás-
/78 79 83 \

sio — ' — ' — . Na-Tabela 5.1 colocamos as referências de onde se

encontram estes orbitais e suas formas, sendo que chamamos de SZ

("Single Zeta") aos orbitais onde se usou apenas urr. termo por po-

tência de r, ou seja d^ = ç. = 1; j,k = 0,1... Chamamos DZ ("Deu

ble Zeta") quando são considerados dois termos por potência de r

e de VZ (Vários Zeta...) quando são considerados mais de dois ter

mos per potência de r. Dispomos também implantando o programa ori

gir.aimente escrito por Clex.enti e colaboradores — ' e otimizacs

posteriormente por diversos pesquisadores. Este programa entreta::

te, sò permite o cálculo de apenas um orbital por simetria, ou se

ja, o orbital de energia mais baixa para cada simetria. Uma vez

que só nos interessa orbitais do tipo s e p em átomos alcalinos ,

es~3 programa só nos fornece orbitais do tipo Slater para o esta-

dc fundamental e primeiro estado excitado dos átomos de lítio, sS

die e potássio. Dado que estes estados foram estudados detalhada-

mente por diversos pesquisadores (vida Tabela 5.1), só utilizamos

o programa para analisar alguns óeralhes cos mencionados orbitais,

e usamos em nossos cálculos os orbitais colocados na literatura.
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5.5 - APROXIMAÇÃO DE NÃO RELAXAMENTO DOS ORBITAIS DO CAROÇO

ATÔMICO

I Quando se compara o cálculo de um átomo no estado funda

mental com um em que o elétron de Valencia está num estado excita

I do, observa-se obviamente mudanças em todos os spin-orbitais do

l átomo. 0 orbital referente ao elétron de Valencia será mais "difu

so" no cálculo de estados excitados que no caso do estado funda -

I mental. Uma vez que os orbitais referentes aos elétrons do caroço

atômico possuem, na sua determinação, um termo de interação Cou -

I lombiana média com o elétron de Valencia, estes tendem também a

ficar mais "difusos", em outros termos, os orbitais dos elétrons

do caroço "relaxam". Como conseqüência, uma vez que se estará ob-

I tendo spin-orbitais de Kairu.ltonianas diferentes, os spin-orbitais

gerados no cálculo era que o átomo se encontra no estado fundarr.er.-

I tal não serãc mais ortogonais aos gerados no cálculo para urc esta

| do excitado.

Tal fato cera dificuldades adicionais na determinação

1 de seções de choque diferenciais através de diversos métodos de

aproximação, uma vez que a condição de ortonormalidade entre spin

-orbitais reduz drasticamente a complexidade do problema teórico,

I e consequentemente, o tempo de computação necessário aos cálculos

numéricos. Por outro lado, é razoável supor, na maioria dos ca -

I sos, que o efeito ,0o relaxar.e-to do caroço atõr.ico é desprezível

face às aproximações adotadas nos diversos iritodos.

I
5.4 - APROXIMAÇÃO DE CAROÇO INERTE

I , Introduzindo na expressão para a amplitude de espalha -
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mento na aproximação de Glauber (eg. (3.34)) a função de onda da-

da pela equação (5.2), e utilizando orbitais do tipo Slater,ê pos

slvel reduzir analiticamente a integral de (3N+2) dimensões d ague

f 84J
Ia expressão a uma soma de integrais unidimensionais (Franco —

1971, Thonas e Chan 1— 1 1973).

Ocorre, entretanto, que o cálculo das várias integrais

unidimensionais que aparecem na expressão resultante é extremamen

te trabalhoso. Isto é verdade já para o caso da excitação do ãto

mo de IItio (que possui apenas três elétrons) do estado fundaraen-

2 2

tal 2 S ao primeiro estaco excitado 2 P. Para outras excitaçõesdo

átomo de lltio o problema é mais trabalhoso, no que concerne ao

cálculo numérico, uma vez que o número de termos qua aparecem na

expansão dos orbitais áo tipo Slater (eq. (5.7)) aumenta quanto

mais excitado for o estado atômico.

Quando pretendemos tratar do segundo ãtorp.o áa série dos

alcalincs, ou seja, do átomo de sódio que possui 9 elétrons,o tra

balho numérico envolvido já parece ser inviável. 0 fato é que uti

lixando "apenas" as aproximações apresentadas até o momento sô fo

ram obtidas seções de choque diferenciais na aproximação de Glau-

ber para a excitação do átomo de lítio do estado fundamental ao
primeiro estado excitado (Castro^2* 1977, Kunar ez ai.'—* 1976).

Visando contornar esta dificuldade, alguns autores in -

troduziram uma aproximação adicional no que concerne à descrição

aos elétrons do caroço no processo de colisão, cor.hecida como apro

ximação de caroço inerte. Esta aproximação consists era supor que

além dos orbitais dos elétrons do caroço atômico não relaxarem can

a excitação do elétron de Valencia, estes não são afetados duran-

te o processo de colisão coro o elétron incidente. Nesta aproxima-

ção a interação entre o elétron incidente e os elétrons do caroço
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I
atômico é descrita através de un potencial médio esfericamente sji

I métrico, V (jfN - | ) , dado por:

í

I
I

• X ,-
Í5.8)I

sendo <j>c (r^. ..rN_1> o produto simples dos (K-1) spin-orbitais dos

j elétrons do caroço atômico, -(N-1)/|rN -| a interação Coulombia

l na entre o elétron incidente e (N-1) cargas nucleares e £ 1/

'' ~ r.í a interação Coulonbiana entre o elétron incidente e
I os elétrons do caroço atômico.

0 potencial de interação entre o elétron incidente e o

1 alvo é então dado por:

senão T/iíN -j I
 a interação Coulonbiana entre o elétron incidente

e uma carga nuclear e V|r N .i-rN| a interação Coulombiana entre"' " " -N+1 *N

| o elétron incidente e o elétron de Valencia.

(141

Em 1973, Walters — calculou com a aproximação de Glauber

| seções d.e choque âiferenciais para transições ao primeiro estado

• excitado dos átomos de Li, Na e K, considerando ainda uma aproxi-

' mação adicional as já citadas: ele desprezou em seus cálculo» o

I termo <V (r)>, afirmando que a contribuição áos elétrons do caro-

ço atômico, cescrita de forma aproxir.aâa por este temo,seria des_

prezível em energias de impacto altas, e pequena em energia de im

pacto intermediárias. Neste trabalho não estão contidos os argu -
' mentos que o levaram â tal afirr^ção, que veremos ser discutível

dependendo do átomo considerado, bem como da energia de impacto e
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ânçulos de espalhamento considerados. Este ponto será analisado ei

detalhe na medida que discutimos nossos resultados.

A grandes distâncias do átomo, o potencial de interação

Coulombiano do elétron incidente com os elétrons do caroço e

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

Yukawa*— * dado por:

V Y(r N + 1) = A •XP<-x|rK+1|)/|rH+1l , (5.10)

j
sendo as constantes A e X respectivamente a profundidade e alcan \

ce do potencial, determinadas pelo comportamento assintótico do !

potencial V c(|r N + 1|). • !

Em 1980, Lins de Barros e Brandi— propuseram repre - ;

sentar o potencial V (r) pela expressão acima para quaisquer dis-

tâncias atônicas. Com esta aproximação foi possível reduzir a in-

tegrais unidiitiensionais, as integrais em (3N"+2) dimensões da ex

pressão (3. 30) referente ã amplitude de espalhamento na aproxima-
2

ção de Glauber. Foi abordado o caso de transições do tipo n S.,-"*

-*• m S. I-' A expressão obtida apresentou entretanto algumas incor-

reções .

Neste trabalho utilizamos esta aproximação, representa-

do, portanto, o potencial v
cll* N •, I) poi um potencial do tipo

Yukawa. Não devemos esperar que o potencial de Yukawa represente

bsro o potencial v c U ^ N + i ! ' para quaisquer distâncias atômicas

|r« -|. Mostraremos, por outro lado, que trata-se de uma boa des-

crição do mencionado potencial para certas faixas de distâncias

atômicas, ou seja, para valores de í^N+1! entre determinadas eis

tâncias atômicas r e rfa. Veremos que para cada estado atômico é

possível obter diferentes conjuntos de parâmetros A e > referen -
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tes ao potencial de Yukawa (eq. (5.10)). Cada um destes conjuntos

I de parâmetros faz o potencial de Yuk ^a descrever de forma satis-

fatória o potencial v c0* N + 1l) P
r • determinadas faixas de distân

cias atômicas (*a,r,).

I Mostraremos no Cvítulo VIII que este fato não consti-

tui uma séria limitaçã' '. utilização do potencial de Yukawa em

| nosso modelo. Discut amos o comportamento dos resultados cano fun

cão da variação do potencial de Yukawa, ou seja, resultados obti-

I dos utilizando diferentes conjuntos de parâmetros A e X. Será pro

I posto um critério para a escolha, em cada átomo alvo, de um deter

minado conjunto de parâmetros A e \.

I Os conjuntos de parâmetros A e À para um determinado es

tado atômico é obtido da seguinte maneira: Inicialmente ê gerado

• um potencial numérico referente aos elétrons do caroço atômico e

1 (N-1) cargas nucleares através do método Hartree-Fock-Xa. Para tal,

I f 87í

foram feitas modificações no programa HenruT.an-Skillman — , que

I utiliza a aproximação Xa ao termo de troca, para que o referido

, potencial numérico fosse também gerado no cálculo de um determina^

' do estado atômico. A seguir os conjuntos de parâmetros A e X são

obtidos a partir do potencial numérico através de um programa que

utiliza o método de mínimos quadrados. Neste programa são realiza

j dos diversos ajustes entre o potencial numérico é o potencial

( de Yukawa para diferentes regiões de distâncias atômicas (r -r. ),

com o qual determinamos os conjuntos de parâmetros A e A,cada con

| junto referente a um ajuste numa determinada região de distân -

cias atômicas.

I Para estimar se o potencial numérico estava adequadamen

. te representado pelo potencial de Yukawa, este programa gera tam~

' bin o erro percentual entre o potencial de Yukawa e o potencial
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numêrico para cada conjunto de parâmetros A e X em diferentes dis

tãncias atômicas r.

Os parâmetros A e X, bem como os erros percentuais, es-

tão apresentados nas Tabelas 5.2, 5.3 e 5.1. A Tabela 5.2 tratado

átomo de litio, referente ao cálculo do estado fundamental 2 S,do

primeiro estado excitado 2 P e do segundo estado excitado 3 S. A

Tabela 5.3 trata do átomo de sódio referente ao cálculo do estado

fundamental 3 S e do primeiro estado excitado 3 P, e a Tabela 5.4

trata do átomo de potássio no estado fundamental 4 S .

Podemos observar por estas tabelas que o potencial de j

Yukawa representa/de forma satisfatória,o potencial V (|rN 1|) em •

largas faixas de distâncias atômicas, desde que se escolha de for

ma adequada os parâmetros A e X.
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conforme expressões (5.7a) e (5.7b).
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ESTADO
ATÔMICO

REGIÃO DE
AJUSTE(u.a.)

RFIN

PAR&ETROS DIFERENÇA PERCENTUAL ENTRE OS POTENCIAIS
NUMÉRICO E YUKAWA PARA R (u.a.) «

R-O.5 R-1.2 R-2.5 R-4.5 R-7.0

2*

2s

2s

.28

2s

2s

2p

2p

2p

3s

3s

3s

TABELA

0.5

0.5

0.5

1.5

2.5

4.5

0.5

0.5

2.5

0.5

C.5

2.5

5.2:

1.5

2.5

5.0

5.5

7.5

7.5

2.5

5.0

7.5

2.5

5.0

7.5

16.289

12.899

9.074

4.983

3.079

2.20o

13.130

9.300

3.170

13.552

10.03?

3.729

Parâmetros A

5.129

4.866

4.573

4.385

4.262

4.208

4.900

4.613

4.304

•v.950

4.700

4.414

e >. do

9

21

49

146

274

409

20

47

270

18

42

231

1

9

10

31

82

138

9

9

83

8

a

74

potencial âe

91

23

17

6

11

35

23

16

12

20

14

12

Yukawa

823

252

32

2

6

3

244

32

6

193

26

7

para os

8566

1631

217

54

•

1

1563

215

5

1152

192

7

estados

2s, 2p e 3s do átomo de l i t i o . Cada conjunto A e \ é re

fereirte a um "fitting" entre o potencial numérico e o

de Yukawa nas distâncias (RINIC/ ^-pm^ • E s tâo coloca-

das as diferenças percentuais,! (VIR) -V{R) )/V(R)
NÍMÊRI00 YUKAWA Nl*ÉRIO>

x 100, para várias distâncias ?..
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ESTADO
ATÔMICO

REGIÃO DE
AJUSTE(u.a.)
RINIC *FINAL

PARÂMETROS DIFERENÇA PERCENTUAL ENTRE OS POTENCI
AIS NUMÉRICO E YUKAWA PARA R(u.a.) «

R-0.5 I R-1.2 | R-2.5 j R-4.5 j R-7.0

3s

3s

3s

3s •

3s

3s

3p

3p

3?

TA3ELA

0.5

0.5

0.5

1.5

2.5

4.5

0.5

0.5

2.5

5.3 :

1.5

2.5

5.0

5.5

7.5

7.5

2.5

5.0

7.5

79

59

36

16

8

5

61

38

9

Parâmetros

.643

.620

.924

.321

.400

.672

.500

.972

.236

A e

4.393

4.063

3.670

3.428

3.262

3.197

4.110

3.736

3.341

X do

7

21

61

223

477

727

20

57

442

1

11

10

52

141

230

10

10

136

po tenc ia l de

113

24

25

8

18

49

22

24

18

Yukawa

1583

400

35

2

7

3

363

34

7

para os

—

4352

343

80

8

1

3688

322

8

esta -

dos 3s e 3p do átomo de sódio. Cada conjunto A e X é

referente a ura "fitting" entre o potencial numérico e

o de Yukawa nas distâncias ÍRJN-IC'
RFINAL^ ' E s t*° cox-

eadas as diferenças percentuais,

|(V(R) - V(R) )/V(R) | * 100, para várias
NUMÉRICO YUKAWA NUMÉRICO

distâncias R.
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REGI AO DE
AJUSTE (u.a.)

*INIC

PARÂMETROS

A I X

DIFERENÇA PERCENTUAL ENTRE OS POTENCI-
AIS NUMÉRICO E YUKAWA PARA R(u.a.) -

R-0.5 I R-11.2[ R-2.5Í R-4.5Í R-7.0

0

0

0

1

2

*
-t

.5

.5

.5

.5

.5

.5

:LA

1.5

2.5

5.0

5.5

7.5

7.5

5 . 4 :

88.039

83.174

68.908

48.315

28.670

19.828

Parâmetros A e

3.103

3.041

2.890

2.777

2.644

2.584

4

7

20

61

154

255

>. do potencial

0.1

2

1

23

76

136

de

18

7

•
12

5

14

42

Yukawa

144

94

18

1

6

3

para o

799

509

153

63

7
i

I

estado

4s do átomo de potássio. Cada conjunto A e X ê referen

te a um "fitting" entre o potencial numérico e o de Yu

kawa nas distâncias ( RTKIC / RFINAL* * E s t^° colocadas as

diferenças percentuais,

|(V(R) -V(R) )/V(R) | x 100, para várias dis
NUMÉRICO YUKAWA NUMÉRICO ""

tancias R.
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CAPÍTULO VI

EXPRESSÕES ANALÍTICAS PARA A SEÇÃO DE CHOQUE DIFERENCIAL

I Neste capitulo são obtidas expressões'analíticas, numa

• forma adequada aos cálculos numéricos, para a seção de choque di-

* ferencial na aproximação de Glauber em processos onde o elétron

| de Valencia é promovido a estados do tipo s ou p.

A expressão para a amplitude de espalhamento na aproxi-

] mação de Glauber, eq. (3.30 ), contêm integrais em 3N+2 dimen-

. soes.

' Em 1973, Thomas e Chan — propuseram um interessante

| método de redução na ordem das integrais para o caso do átomo de

hélio. Neste trabalho introduziu-se a função de Loircnel estendida

I no cálculo das amplitudes de espalhamento.

. Em 1980, Lins de Barros et ai. — , partindo da forma

I de redução na ordem das integrais proposta por Tomas e Chan — e

f utilizando as aproximações referentes aos alvos descritos no

tulo anterior, obtiveram uma expressão analítica para a amplitude

j de espalhamento que permite abordar quaisquer transições do tipo

2 2
• nS 1 / 2'*

I n S
1/2

 e m apomos axcalinos.

' Neste capitulo ê apresentada uma versão corrigida da ex

I pressão obtida por Lins de Barros et ai. — , comportando,alán dis

to, uma melhor descrição das funções de onda do elétron de valin-

| . cia. Ê deduzida também uma expressão analítica para transições



-92-

onde o elétron de Valencia é promovido a estados do tipo p, sendo

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

6.1 - FASE DE GLAUBER

No Capitulo III foi obtida a expressão para a amplitude

de espalhamento na aproximação de Glauber (eq. (3.30)) que repro-

duzimos abaixo:

j d 2 f a e^*S <*0Cr1...rH)[l-«xp{ix<Ê»rr..r1I)})

•a(r1...rK)> , • (6.1)

sendo lĉ  o momento do elétron espalhado; ç = (kQ-k-) o comento

transferido e xtb/í.... rN) a fase de Glauber (eq.(3.31)) dada

por:

X(b,rr..rN) = I Xj e Xj = - jf-

(6.2)

onde r- - = (x» -i»yN I> 2M I)
 são as coordenadas do elétron espa

lhado; % é a projeção de rN . no plano perpendicular ã direção

de incidência z (parâmetro de impacto clássico); r. as coordena

das do j-ésimo elétron atômico e V. (x~ ., lY^+y / ZN+I '^^ ° P°tencí

ai Coulonbiano de interação do elétron incidente com o j-ésimc

elétron atômico e uma carga nuclear, dado por;
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Podemos reescrever a expressão (6.2) como:

N-1
+ Xv - Xc + X (6.4)

onde X- representa a fase de Glauber dos elétrons do caroço, e

(N-1) cargas nucleares, dada por:

N-1
I kfl

N-1 -1

- I: +1

V c(r v CN-1'J )d2N+1
(6.5)

Conforme mencionado no capitulo anterior, trabalhamos

no contexto da aproximação de caroço inerte e utilizamos um poten

ciai do tipo Yukawa para representar a interação do elétron inci-

dente com os elétrons do caroço atômico e (N-1) cargas nucleares.

Assim sendo, teremos:

-Ar,
A e

N+1

kN+1

Xe s IT"
A e 2A (6.6)

onde KQ(Ab) é a função de Bessel modificada.

O termo X V ^ M / ^ V + I Í / referente à fase de Glauber do ele

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

-1

rN+i"rN

(6.7)

onde s é a projeção de r« no plano perpendicular ã direção do elé

tron incidente 2.
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6.2 - EXPRESSÃO ANALÍTICA PARA A SEÇÃO DE CHOQUE DIFERENCIAL EM

TRANSIÇÕES DO TIPO NS * MS

Com transições do tipo ns •*• ms nos referimos a transi»

ções onde os estados inicial e final do átomo são descritos,res -

2 2
pectivãmente, pelos termos espectroscopicos n S-,~ e m si/2' c o m

excitação do elétron de Valencia de um estado ns a um estado ms.

Neste caso o elétron de Valencia terá como números guân

ticos nos estados inicial e final, respectivamente, (n,£ = 0, m»0,

8 » 1/2, s, = m_) e (m,£ * 0, m » 0, s « 1/2, s_ = ±1/2). Desta

forma, J = L + S = S.

Os auto-estados de J e Jz, conforme a equação (5.6),3e

rão descritos apenas por um termo:

(6.8)

sendo M, = m'. Para o estado inicial k = n; 1 = 0; s = - x ; J » i ;

M • 0 e m' « ns, onde m é o estado inicial de spin. Para o es-

tado final k » m; m^ « mg, permanecendo inalterados os outros nú

meros quânticos.

A seção de choque diferencial é dada por (eq.(2.17b)):

d 0 o . - < M ) k. 2

A expressão (6.1) para a amplitude de espalhamento se anula ao re

alizarmos a integração nas variáveis de spin quando mg t mg. Des-

ta forma teremos apenas um termo contribuindo no somatório em a

na expressão acima, referente ao estado final |o> coir. J * 1/2 e
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Conforme vimos na seção 1, a fase de Glauber, no contex

I to das aproximações consideradas, não depende das coordenadas dos

. elétrons do caroço atômico. Neste sentido podemos integrar a ex -

• pressão (6.1) para a amplitude de espalhamento nas coordenadas

| dos elétrons do caroço. Uma vez que supomos a aproximação de não

relaxamento dos orbitais referentes aos elétrons do caroço, estes

I formam conjuntos idênticos para os estados inicial e final, orto-

• normais entre si. Utilizando esta aproximação, inserindo as fun-

* ções de onda dos estados inicial e final, na forma da equação

j (6.8) na expressão (6.1) e integrando nas variáveis dos elé-

trons do caroço, a expressão (6.1) reduz-se a:

I
f 2 rN • (n,i,nt£,s,m5|rN) exp(iq.E)

$v (m^m^s^Jr^ , (5.10)

I sendo P, = 1/kQ, e <(>v Jir.,£.,m ,s,m |rN) o spin-orbital do elétron

• de Valencia no estado inicial, ns, ou final, ms.

' Conforme mencionado no capitulo anterior, a parte espa-

I ciai dos spin-orbitais é representada através de orbitais do tipo

Slater, na forma:

* (rN) = I í

> b,. r k" 1

I *v V - KI1 ^
 bkg

I ms

I onde Yoo » M/VT.. Inserindo-^os na expressão (6.10), e integrando

nas variáveis de spin, esta toma a forma:
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Of •!i dii Ji = 1 * & b j c * Í d 2 b expu(iq.È)

exp(
2iAX0 (Ab)

d3r (6.12)

onde Y « o j d • 6kg.

A parte entre colchetes na expressão acima, a que chama

remos de I, pode ser escrita como:

I = (6.13)

sendo I n a integral dada por:

I2TT (2in f £ dz #{6.14)

e tomamos d r = s ds dtf>_ dz e r « s +z

A integral I. é resolvida analiticamente. Para tal inte

grasse inicialmente em dz:

l'£^L± dz = 2Kn(Ys)

o que fazendo uso de:

n - (1 • (|)2-2(|)cos<j>g)
in

(6.15)

e inserindo na expressão (6.14) resulta:

I o . 2 í s K0(Ys)ds í (1 • (|)2-2(|) cos*g)
ÍT1 d$a (6.16)
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Fazendo na expressão (6.16) a transformação de varia-

I veis s •+• sb, obtemos

I 2n
In = 2b

2 f s Kft(Ys)ds f (1+s2-2s cos$ ) i n d* . (6.17)
° Jo ° ia s s

A parcela acina é igual a 4irb M(x), sendo M(x) dado por:

2 (ix)-2in-2 Mix) ' (6*18ÍI M(x) = x-2
 + (2in)* (ix)-""-" L(ix)

1 ' 2in-i/0

I onde x • Yb e Mix) ê a função de Lommel modificada definida
(85) 2in-i, o

j Mix) = S(ix) - expl^] 2»-' r(-^p^)ni^p) Iv(x) , (6.19)
V,v y,v

sendo r(x) a função garoa; S(iz) a função de Lommel e Iv(z) a

função de Bessel modificada.

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

I
47rb2M(Yb) * ^ + 167:n2 e^ y"

2ÍT^"2 b " 2 i n Lilyb) . (6.20)
2 1 0

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

1

logo.

L(iYb)
2in-1,0

(6.21)

2in-i,o• Y í

"• (6.22)
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A amplitude de espalhamento ê então escrita como:

kft n j m 9k .. .. , t1 ,!, J, Ji «ii •* b» ÍSS* í
2iAK0(Xb) 2ik n dj m

A ortogonalidade entre os spin-orbitais do estado inicî

ai e final do elétron de Valencia nos dá a seguinte relação:

" ° - -G \ *ms(í)*nst?) ̂  dr âÇl ' í5

Utilizando a expansão (6.11) e integrando em àD. tere -

mos:

d

3»i fl«1 k=1 g»1 J

(6.25)

Integrando em dr obtemos a relação:

d, g, v 12 J. » .n j m 'k a,. b._(i+j)!

I I I I 3 \*\^ » 0 . (6.26)
j«1 d-1 k»1 g«1 Y

1 +J + 1

Isto significa que o primeiro termo do lado direito da

expressão (6.23) é nulo.

Para desenvolver o segundo termo precisamos obter uma

expressão para as derivadas nele contidas que chamaremos de D, da

dai por:

í(iyb) ;
2in-i,o i

(6.23) í



I -99 -

D . ££L M 1J*-1 Y2in-2 _
3 * * " 1 2in-t,0

Chamando x « Y*>» terenos:

D . ^ (, x

I ax3*16"1 2in-i,o

* O cálculo das derivadas em relação a x pode ser feito

I diretamente, usando as propriedades de L(ix) ,onde para reduzir
2in-1,0

a notação fizemos a = -2in-2 e L(ix) = £ . Desta forma:
2in-i,o

a Xa"1

I

I 3 ( x
2
£ ) = a(a-l) xa"2 L * (2a+1) xa (̂  L') +

j 3 ( x
3
L ) = a(a-l)(a-2) xa"3I + 3a2xa"1 |ii«)

s vX

I
0 ultimo termo acima pode ser escrito na forma:

1

Í6.29)

{*\L)'m Ci33)x&~3L + CO^Jx 3 ' 1 ^ l-ü) • C(3,1)xa+1

X *"

3 x ) 3 i ' ( 6 ' 3 0 )

Podemos então escrever de uma maneira geral:
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C(n,£)x (— -g£i i 16.31)

n « 6.

Na Tabela €.* estão cclocaâos os coeficientes C(n,£) até

A expressão acima está numa forma em que podemos utili-
- (BC )

rar a relação*»'

4 íxV

u v

m

?=0
(v+v*l-2p) . (€.32)

Considerando na eq. (6.31) a = -2ir(-2 e n * j*k-1, e

na eq. '.32) v s 0, u = 2ir.-l e m = n-1, e inserindo a eq. (6.32)

na (6.28), terenos:

j+k-1

(2ir:-2p)x"

Ifena vez que x * YC, tenos

(2in-2?) Kiyb) (6.34)

c^b s b az õ:-v a integrarão ex diw na equa-

ção (6.23) pode ssr riâiirada analiticânente, ou seja:

2' Jn (qb) ( c . 3 5 )

ondê 3Q[CS) ê a função se Sessel.
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Com o resultado (6.35) e inserindo a expressão (6.34)

no segundo termo do lado direito da equação (6.23), obtemos final

mente a expressão para a amplitude de espalhamento em termos de

integrais em b:

__ n dj m sk j+k-1
f0 (9,0) = - 2 T * 0 •"» I I I I a b l C(j+k-1,l)

j=1 d=1 k=1 g=l 3° x g 1*0

p=0

2iAKrt (Xb)
Jn(qb) L(XYb)

(6.36)

A expressão (6.36) consiste basicamente num somatório

de produtos de coeficientes, potências de y e integrais unidimen

sionais em b, apresentando uma forma adequada aos cálculos nunéri

cos. A especificação na expressão (6.36) do particular processo

abordado, é feita através do conjunto de coeficientes a.., b. ,

k., AEQ./ Y S a-\A+^va
r A e ^ • Neste sentido, com apenas um pro -

grama numérico pode-se abordar quaisquer transições do tipo ns-»ms

em atemos alcalinos.

O efeito dos elétrons do caroço atômico é expresso atra

vês do termo exp[2iAK_(Xb)/k0]. Variando-se os parâmetros A e X

no estudo de um particular processo de colisão, pode-se inferir

alguns aspectos relacionados com o efeito dos elétrons do caroço

atômico no processo de colisão. Em particular, se tomamos A * 0 ,

estaremos desprezando a contribuição dos elétrons do caroço, num

(14)
procedimento semelhante ao utilizado por Walters — no estudo
da primeira transição oticamente permitida em átomos alcalinos.To
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mandc A = O obtemos tambéni a expressão para a amplitude de espa -

lh amen to para transições do tipo ns - ms em átomos de hidrogênio.

8.3 - EXPRESSÃO ANALÍTICA PARA A SEÇÃO DE CHOQUE DIFERENCIAL EM

TRANSIÇÕES DO TIPO NS • MP.

Com transições do tipo ns ~»mp nos referimos a transi-

ções onde o átomo é descrito nc estado inicial pelo termo n S. .y,

e no estado final pelo conjunto de termos ns P. ;_ e ia P3/2»
 caa e*

citação do elétron de Valencia de estados ns a estados mpQ _..

0 elétron de Valencia no estado excitado será descrito

pelo conjunto de números quân-icos (IR; l = 0, '•; s = 1/2; m' -

* ± 1/2). Utilizando a fíamiltoniana dada pela eq. (5.1), aliada a

una aproximação de carr.po central í?rored:_i?snt.o utiliraãc r,: .-r.étc-

do Kartree-Fock, conforme descrirc no capítulo anterior,* esz.es e£

tados apresentam níveis de enerçia degenerados. 0 acoplamento spin

—órbita levanta parcialmente a degenerescência destes níveis,açru

-pando-os en dois sub-níveis, auto-eszados de J" e J_, um destes

com J s 3/2 {v = :3/2, ±1/2) e o ourro com J « 1/2 |M_ = í 1/2) .
J vi

.-. cifersr.ça de energia entre estes deis sub-níveis, de-

terminados r.ultipletes, é possível de se detectar err. experiências

âe espectroscopia ótica. Nas experiências ce colisão azô.Tiica çe -

ralroente não se cor.segue resoluçis s-jficier.̂ s r.i.ra re'scionar con

tagens no detector coir, o particular r.ultipLsice ao ̂ ual o ácoix» foi

excitado. 2s outras palavras, cs elitror.s espslhaács após excita-

ra" átemes para estes ntultipletss, sãc so~ar.es ns contagen do nú-

rerc âe elétrons que chegam ac ieterter. Ass^r. sendo, para cor.ee-

rar os resultados teóricos ccr. os experimentais, teremos cue so -
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?>ar na expressão (6.9) referente ã seção de choque diferencial to

dos os estados finais |a> com J = 3/2 e M, * ±3/2, t 1/2 e con

J a 1/2 e K_ = ±1/2.u

A função de onda para cada estado excitado ja>, àuto-e£

tado de J e J
z> será cada por:

(6.37)

onde utilizamos os mesmos símbolos que na equação (5.6).

Utilizamos na expressão (6.1), referente â amplitude de

espalhamento, a função de onda acima colocada para descrever ur.

estado |a>, a função de onda dada pele equação (6.8) para descre-

ver o estado fundamentai J0>. utilizados tanbsr. a aproximação

d= caroçc inerte aliada à una descriçâo da interação elétron inc^

dente com os elétrons do caroço e (N-1) cargas nucleares através

de um potencial do tipo Yukawa. Considerámos da mesma forma que

na seção anterior a aproximação de caroço rígido, ou seja, o mes-

mo conjunto ortonormal de spin-orbitais para os elétrons do caro-

çc, no estado fundamental e nos estados excitados. Neste contexto,

podemos integrar a expressão (6.1) nas coordenadas dos elétrons

do caroço, obtendo;

f(c,c) = -J^- í d2b dr.. çw.(n,.G,C,^,iacirK)
0. 2. i h ns - S N

2iAKr(-b) '
•exç; A ) c. (x^^/J/Kjlrj. ) . (6.38}

seção dé choque diferencial será dada palc so-atório
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do módulo ao quadrado da expressão (6.38), para todos os estados

finais |a>. Vejamos agora como expressá-la em ternos aos auto-es-

2 2 •

tados de L e L (|£,mf>) e de S e S ({s,m >). !

Calculados os coeficientes de Glebsh-Gordon para o aco-

plamento entre os momentos angulares £ (£=1) e S (s = i ) , pode - ;
2 '

sios expressar os auto-estados de J e J , i
>\i.,m >|s,ms> ,

como:

> = \/^
»3

/2

-í- Í1.0>ii.- l > . (6.39)
\ J>

Para facilitar a ãiscussãc que se segue, chagamos, sem

associar nenhum significado físico, de ternos a cada produto âo

tioo í £.,ir.,> • s,r. >
A ' S

Ã O integrarmos a expressão (6.38) nas variáveis de spin,

se anularão todas as integrais contendo termos er:, çue o estado de

spin do elstron no estado excitado (jS,m'>j for diferente do esta

cc de spin do elétror. no estado fundamental. ("S,- -) .Consideramos

o caso que no estado fundamental c ei error, de valincia está no»

auto-estado de spin •jz-j'* •

Aiéir. disse, mostraremos a seguir que ao integrar a e>: -

pressão (6. li) nas coordenadas espaciais r̂ ., se anular, todas as
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integrais contendo termos com m^ = 0 para o estado finei. Darão,

portanto, contribuição não nula apenas integrais com termos do

tipo |i»1>|-̂ »-̂ > e 11 ,-1>|-=,-j>. Estes termos aparecem nos estados

finais ÍJ,Mj>=|^f^> , I^'T*
 e ^1' ""5>/ contorne pode ser observa

do pela expressão (6.39). Nestes auto-estados de J e J os menĉ L

1 2 2

1 onaâos auto-estados de L , L . S e S aparecem respectivamente

I com os coeficientes 1, /1/3, e /2"73.

Mostraremos também que a contribuição na expressão

| (6.38) de termos com m. * +1 é a mesma que aquela com os ter-

mos com ir., = -1. Chamando de f' (£,©) â uma destas contribuições,

• esta será dada oor:

-j^- | d2b dfK ç c ( r . ,C ,0 , ^ ,4 ; r K ) expt ic .b}

ex?{ r̂  >c . .(n, * , - , -^ ,^ ! r . . ) , (6.40)

senão a parte angular e de spin do spin-orbital 4>v(m,*i ,1 ,-j,-j|rN),

os auto-estados de L , L2, s , Sz: |i,1> e I-jz-j** Desta forma ,

teremos:

. - - tf -

(6.41a)

o eus fornece finalr.ente:

* 2 J. |£» (e,;)!2 . (6.41b)
•f

Passemos então â dedução da expressão analítica para
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A parte espacial do spin-orbital do elétron de Valencia

ê descrita como orbital do tipo Slater,na forma:

n dj . .
K írM> •• I I aid r exp(-a.-r) Y(6,<f>) ; ¥(6,0) * 1//4Í
Js

 N j«1 d=1 Ia D G 00 00

* m 9 k vi
•w(rN)« I I b r ^ 1 exp(-£. r) Y(6,4») (6.42)
J k=2 g-1 xg K9 i,mi

Inserindo na expressão (6.38) e integrando nas coordena

das de spin, a amplitude de espalhamento para um termo com m. qual

quer será dada por:

-ik n»^ n d j ia 5 k f ,

f (9,0) = Ç — I I I I aid b I d2b exp(iq.b)
ns-^mp 4TT" j = l d=l k=2 g=1 3-a * 9 •»

* i
2iAKn(\b) f , . . 2 it ri

exo { è ) i 6 r r:+>-"2 expt-yr) i - ^ i ) ^ 1 ' ¥(£,$) , Í6.43)

sendo

Chamamos I. como:

ft = ; d
3r e" Y r ( i ^ i ) 2 1 ' y(5,<{>) . (6.44)

0 j o .

A última integral do lado direito da expressão (6.43) ,

a que chagaremos de I, pode ser escrita cono:

T
I 0

(6.45)

. - + -.C xç
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a) Caso em que m£ = 0 .

2 2 2 3
Uma vez que Y(6,$) = cos8 * z/r ; r = s +z e d r

« s ds â$. dz, teremos:
s

* * _ aSB i . . I A D

f a , S
J _ c oJo io

I (6.46)

[I
II A in tegra l em dz tem um integrando ímpar e, dado os l i -

I mites de integração, será nula. Desta forma, f' (ô,c) = 0, f ican-
ns^mp0

do portanto áenionstraão que os termos com iar ~ 0 para o estado f i

I nal -ião contribuem na expressão (6.38).

I b) Caso em que rc£ = ± 1.

~ * t ' í ' -

Uma vez que Y(r,ci = - v3/6: e a ssr.i =-/3/c- s -̂

teremos:

.-*- .-" 0 ,27 ±iá. it; ""I ->• '°° expf-v/s-z2)
I = - , -^ ' d s s ' ! dc_ e s {-^i}* 1 CJ

3

j (6.47)

•' • / 2 2' ' 3 r
( o n d e , dz e x p ( - v Vs +z ) / V s +z * 2 K . ( Y S ) . E x p r e s s a n d o :.

b T= -2íbscos(c -ç . J
, iD—S; . L i r .

v—g—> s l \>

I
I

, b-s V2ir , / w g **" " w s ^ ' . 2 1 - , . -s.2 - . * . _ . . , ^ u i -

(6.48)

onde ç e ç. são respectívar.er.te os ãr.gvles aurautais de b e s „

obtentos:

" "K C Í Y S ) • d c s e
' 0

C •
" j C . . . . ' • - 0 ( 6 4 9 )
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Pazenào na expressão (6.49) as mudanças de variáveis

e s s sb, temos:

f 2 [2t *ií- 2e d s s KQ(sbY) j d$s e
 s(1-s-

(6.50)

Chamaremos a última integral do lado direito na expres-

são (6.50) de I . , ou seja:

±Í6
1- • I e s (1+s2-2s c o s è j l n d$ . (6.51)

1 JO s s

Poãe-se então utilizar a relação — ;

.' ,̂  ,.-21^ d_ r 6
«. - 1 .) # .

Integrando por partes, obtemos:

,x
I, = -4rir,(2)2ír Ü!!*^! t"21""1 J. (st) J. (t)dt (6.53)

Levando este termo na eç. (6.50) obtemos:

i 0 -0

- _ " 2 i " " ' J . í s t í J . I f . ( € . 5 4 )

I n v e r t e n d o a ordem de i n t e g r a ç ã o na e x p r e s s ã o (6.54) e

, (st) « - ±
S

utilizarão a relação J, (st) « - ± ̂ - J, (st), obtemos:
S 5 C — ta
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I J ^ t X i t l c j s K0(Ysb)J0(st)cs . (6.55)

I Podamos utilizar na última integral do lado direito da

• expressão (6.55) a relação:

I f t J s K0(Ysb)J0(st)ds = | ^ U^-MYb)2}-1 = -2t(t2*(Yb)2)Q u u a t
(6.56)

Desta forma, chamando x = yb, a expressão (6 .55) reduz-

-se a:

x0
3' 4 7 r i n 22in HUia) b3 e

± Í $ b 2 f t -2 i
< ( t
•

(6.57)

Uma vez crue:

1 ( t 2
+ x 2 ) - 2 » - ^L | _ ( t 2 ^ 2 ) - 1 (6.58)

teremos:

x0 . . , / g 4»An 2 J4íi|af b , 1 1 ;
(6.59)

I
I
( (ix)"**""1 * *'"*"; 2"'x" L(ix) , (6.60)

| logo:

(85)A integral na relação (6.59) é dada por—':

-2in-i
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4 7 r i n b 3 e " * llh t^)"2 1""1 i«ix) ] . (6.61)
x ** 2in,i

Utilizando a relação Al 3 do artigo de Thomas e Chan — *

(1973), para realizar a derivada na expressão (6.61), teremos ,

após algumas manipulações:

iHnh J n <2in+2)
3? 4"inb e * x {

• i2in Liíx) } (6.62)
2^,-1,0

Agrupando os termos, obtemos para I Q a expressão:

1 - 2 i n +V 2 i^ t- 2 Z (xx)
t»0 2in-1+t,t

(c . 6 3 5

Inserindo a expressão (6.63) coin o auxilio da equação

(6.45) na expressão (6.43), teremos:

d cink- n j m *k 1
f (S, + ) = /17T — £ X I I I *id bkC I

, v A [(x) i(ix) 5 , (6.64)
?%-' 2ir;-1+t,t

o n d e ainda x * yb * 'Ct-íd+^kg'b "

Para obter as derivadas do lado direito da expressão aci

m* utilirar.oe uir. procedijnento semelhante ao realizais r.s. sesunda

seção deste capítulo. Chamando agora estas derivadas de Dl, ou se
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!
I D 1 s : LT^r? [W"""" t ' tI| ix) ) . (6.65)
| 3YD 2in-1+t,t

I Chamando agora a' = -2in-2-2t, teremos:

D 1 = —.t^i *i ix lx L(ix) } 1 . (6.66)
ax 2ir,-1-t,t

Repetindo o procedimento realizado para a obtenção da expressão

| (6.31), obtemos:

D1 = fC(j+k-l,H,t) x j (l )
x d x 2in-1*t,t

(6.67)

onde os coeficientes C(n,£.,t) estão apresentados na Tabela 6.1

utilizando a relação (6.32) obremos:

• ' • -> ¥ . j+k-2-í, j+k-2-í

~* Cx I ( i x ) ] * 2M { Tl

2i7i-1*t,t ( Z 1 2 w ) p«0

x t - j -k + 2 + í .

IND

j onde IND = 2ir,-j-k+i+t+1/ j+k-i.-t-2.

Inserindo esta relação na expressão (6.67), e tonando

' a s -2i-.-2t-1, temos:

' D1 ,
 j+r"2 C{J+k-2,L,t) ĵ k-2-i. -2ir-2-t-;

j*k-2-t
I(ix) : (2i--2t-2p) . (6.69)

. IND p*0

Tomanâo á*c = b db d;. , a intecração angular da expres-

I
I são (6.64) pode ser realizada, uma vez que:
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exp(iq.b)e Q*. « 2: e J (qb) =z2riJ^. <qb;=2riJ.(qb) .
J o • -' •' '

(6.70)

Utilizando esta. relação e inserindo £ eq. (6.69) na eq.

(6.64), obtemos, finalmente, a expressão final para a amplitude

úe espalhainento,dada por:

n "*j m *k j+k-2 1 ,. . . . .

1 j=1 d=1 k*2 ç=l i=0 t«0 •' 9

-fc-t c(j^2,£,t) [ *E X (2ir + 2t-2p}j
D=0

_2-i+k-£-~ 2iAK.{).bi
áb D -'•' • - exo[ : ] J. (cc) L (xyò) , (6.71}

>C KC * IKD

con y * a-4<3+£ke e I N D * 2in+t+£+1-j-k, j*k-£-t-2.

Podemos observar que, de face, os termos cor. n. = -' ~ r.. =-" ázz

•a nesma contribuição na expressão (6.3Si. Podemos oeservar zam -

±âsz que a expressão (6.71) apresenta ur.a forr.a bastan-e serelhan-

te i expressão obtida para transições do -ipo r.s - ms. Isco faci-

lita sobremaneira a elaboração dos prcgrar.as numéricos, una vez

que se utilizará de procedimentos conpuzecionais parecidos no cál

cuic das duas exoressõss.
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Processo ns •* es - a »-2i^-2

Processo ns •+ TLZ - a »-2i"-2-2t, r

Cú.JL.t)

1

i

2

2

3

1

£

1

a ( a - 1 )

:>

5

5

0

1

2

1

5a+10

10a%20a+i5

3

3 a(a-!)(a-2)

~~ \JZ~•••'.0a.

' .a-2; «s-3')

-t.'i va-2 • ia-3) 'a-4} ia-5"'

TABELA 6. 'i; Coef ic ientes C(n,*,z) r e fe ren te s às expressões para a

anc l i tude de esDaiharr.entc.



CAPÍTULO Vil

DETALHES DOS CÁLCULOS NUMÉRICOS

Neste capitulo descrevemos os procedimentos adotados no

cálculo numérico das seções de choque diferencieis, através das

expressões (6.36) e (6.71).

A obtenção de resultados numéricos envolve una série de

programas compuzacionais que poder: ser classificados eic dois ti -

pos:

*) Programas relacionados cor. s descrição cos a-.̂ ros no

processo de colisão, assunto que já foi 'abordaãc nc Capitule- V .

São estes, o programa Hermman-Skiirunan modificado para gerar um

potencial numérico referente aos elétrons do caroço atômico e (N-1)

cercas nucleares; o programa de mínimos quadrados çue gera, a par

tir deste potencial numérico, as constantes h. e À referentes ao

potencial ás Yukawa, e c programs, eus determina os orbitais do

ripo Slater.

2) Programas referentes ao cálculo numérico das expres-

sões (6.36) e (6.71). C cálculo numérico cestas exprsssões esbar-

xa nua sério problema, no que concerne ao tempo cs corioutaçãc ne-

cessário à obtenção do conjunto da resultados requeridos.Este pro

blema é csraôo basicamente por quatro íarores:

a) o ter:pw casto para o cálculo de cada ponto de mzégrandc é ion

go. Isto decorre de que a função de Lommel modificada M i x ) , é
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demorada no que concerne ã obtenção de se;, valor para cada. pon

to de seu argumento, ix, para cada conjunto de indices (y v)

Este assunto será abordado em detalhe na primeira seção.

b) As integrais tem convergência lenta. Este problema foi enorrae-

mente minorado com a obtenção de una expressão analítica para

a região assintótica do integrando, e será discutido em ceta -

lhe na segunda seção.

c) 0 grande número de integrais que aparecem no cálculo da seção

ce choque diferencial para uro determinado ãnçuio de esoaihamer.

to, num determinado processo, com uma particular descrição dos

elétrons do caroço atômico e com ur.a particular enersia cs im-

.pacto. Este fato decorre do riú-erc d= so-.itórics axie 2-ãre-eir

nas expressões (6.36) e (6.71 J.

z) .-.-.• ri£csssiaac;€; ce calcular uir £_"2.r:á5 nurisrc cs contes de S2~ão

cs choque diferencial no estudo de um determinado orocesso de

colisão, ou seja, com um determinado átomc alvo e envolvendo

uma particular excitação do elétron de Valencia. Este fato de-

sorre, inicialmente, ca necessidade de obter resultados com di

ferentes energias de impacto. Para cada particular energia de

inparto reaiizanos geralmente -rês conjur.-.cs de cálculos, onde

variamos a descrição dos elêzror.s do carolo atômico. Finalmen-

te, para cada caso acima citad;, é r.eccssírio calcular um mini

r.iO de 2£ pontos ás seção de cr^z-*1- cifsrer.rial cn vários ângu-

los ds espalr.arr.ento, para obter s seçâc cie choque integral.

Podemos dar ur.a idéia quantitativa zo problema analisan

ic c case se procazsc e~ T sa{3s) - e~ » ííaíip). Zzte caso nos dá

U7.a idéie r.édia de problema, uma vez çue é mais rápido na obten-

ção de resultados que quando o alvo é composto de átomos de K, e
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mais lento que guando tratamos de alvos coir, átomos áe Li.

Vejamos inicialmente o número de vezes que necessitamos j

de calcular expressões do tipo (6.71). Estudamos este processo pa
j

ra 6 diferentes energias de impacto. Multiplicando es-̂ e número '
i

por 3, referente às várias descrições dos elétrons do caroço atô-

mico, e por 25, referente aos vários ângulos de espalhamento, che j
i

gastos ao número 450.

Neste caso, os orbitais do tipo Slater são tais que pre '

cisamos calcular cerca de 325 integrais para obter um ponto da se
!

çâo de choque diferencial. Multiplicando este número pelo numero :

de pontos de seção de choque diferencial, estimado no parágrafo

anterior, chegamos â necessidade de calcular um total de 146.25C

integrais numéricas.

Para cada integração numérica consideramos urr.a média de

600 pontos do integrando, mesmo utilizando a ir.üegraçãc analítica :

para a região assintótica do integrando (os motivos serão discuti

dos posterior/nente). Multiplicando este número pelo número de ir- •

tegrais a calcular, chegamos ã necessidade de determinar cerca de ,

85 milhões de pontos do integrando para o estudo do referido pro-

cesso de colisão. j

Para tornar os cálculos viáveis, introduzidos um proce-
i

dinsnto computacional referente a função de Lomnel modificada que í

reduziu o tempo de computação em cerca àe duas ordens ce grandeza, :

introduzindo uir. erro estir.ado er. inferior a 0.5-í, assunto que se- •

r£ abordado na próxima seção. I

No final deste capítulo colz>zs.r.<.zs ur: fiuxoçrama dos di- • '

vsrs:s programas computacioriais ut:ll-:sá--s tcs cstslhss ics prc - '

çrar.ss estãc descritos no decorrer ào texto).
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7.1 - A FUNÇÃO DE LOMMEL MODIFICADA E PROCEDIMENTOS VISANDO À RE

DUCÂO DO TEMPO DE COMPUTAÇÃO

A função de Loramel modificada é definida como — :

= S(ix) - i e i U U / 2 2V~1 F (l±^)r<I±^)I ix) , (7.1)
y,v y,v

onde S (z) é a função de Lommel definida por

S(z) = > _ ?_ £^ 2 2 2 2
y v m=0 rt-̂ y - -jv + ia + j)Ti^ + ̂ v + m + |)

e I (z) a função de Bessel modificada dada por:

,z.v+2m

As expressões acima mostram a dificuldade, em termos nu

méricos, na determinação do valor da função de Lonunel modificada

para um ponto do argumento x, e um conjunto de índices (y,v).. A

questão é que temos de somar duas séries cuja convergência em m

cai na medida em que x aumenta. Ê então necessário realizar, para

cada ponto, uma série de testes de convergência em m para detenta

nar o valor de m, onde se cortarão as séries.

A função de Lommel modificada admite as seguintes rela-

ções de recorrência —^ :

Mix) * L(ix) se v = 0,1,2,...
V/V u,-v

LiLx) - iív + v-1) Liix) - ^ liíx)
y,v p-1,v-1 x y,v

(7.4)
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ix)

Se analisarmos as expressões (5.36) e 16-71) ,podenias ob

servar cue aparecerão apenas os seguintes Indices (;.,-) dê fun -

çio õe Lommei modificada: iv,v) = (2ir;,-1), (2ir.-1,0), (2ir.-2,'i),

(2i~-3,2), — , (2ir--k,k-1), onde k é ux número inteiro que depen

de ôc processo em estudo.

Utilizando as relações de recorrência acima colocadas ,

podemos gerar todas as funções ds Lommel que necessitamos a par -

tir das funções I»(ix) e Líix) . Es-= orocedimento s mais
2ir;,-i 2i'.-1,0

rápido,em termos computacionais,que çerar zs funções diretanante

da expressão (7.1).

Para valores pequenos de x, o cálculo r.úir.ero das fun-

ções S(ix) e I. (x) é feito cor. relativa facilidade, U K vez que
-'v 2- 2

sstas series converger. co~ x ''/(ni) . Para valores grandes s= :•:

estas funções comporta-:-se assinro-icãmente com e "/»'X~ . Isr.o ir

pli'sa que para x >> 1 a função de Lor.Tiel modificada envclva a ei

xerença entre funções fortemente divergentes, o que, numericamen-

te, exige uma precisão extremamente çrands (Casrrc 157 7) '— .

Desta forma, é convenisnte utilizar, s^-pre que possí -

vei, a. forma assintótica para as funções 1 (ix) , dadas per:

-fix! - -> (tx)- ^ { : t-^-i) f-^^; í|) -n} - Oíx — ")
•„,-. y.foc Ti-0 " n " r.

(7.5>

or.c* ia) é c símbolo cs Porrhr.a-rsr, íef-r.iáo corio:
n

• » a !a-1)... it-r.-M.- s ! = ,, = ' .

0 valor de >: 2 partir de qual já se pcáe utilisar a for
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a»& assintõtica da função de Lommel modificada é determinado compa

rando resultados numéricos obtidos a partir das eqs. (7.1) e (7.5) .

(321
Castro — (1977) observou, para alguns índices. (u,v)

utilizados em seu trabalho, que havia uma concordância progressi-

vamente melhor entre os resultados numéricos obtidos com as duas

expressões a partir de x = 10 até x * 20. Para x > 20, a concor -

dincia é progressivamente menor devido ã precisão limitada do com

putador. Resolvemos também utilizar a forma assintõtica no cálcu-

lo da função de Lommel modificada a partir de x = 20.

Convém ressaltar ura pequeno detalhe: conforme menciona

do, para x < 20 calculamos as funções Mix) e Zl±x) direta
2in,1 2in-1,0

mente da expressão (7.1), obtendo as outras funções de Lonanel a

partir das relações de recorrência (7.4). Para x > 20, todas as

funções de Lommel são calculadas diretamente através da expres -

são (7.5). Obtivemos boa concordância para todas as funções de Lo

mmel em x = 20, entre seus valores obtidos nas duas formas acima

mencionadas. Isto indica que a obtenção numérica das funções

L(ix) com v > 1 para x < 20 através das relações de recorrência
V/V

(7.4), fornece bons resultados.

Para reduzir o tempo computacional utilizamos o seguin-

te procedimento:

Inicialmente armazenamos os valores de L(ix) referentes

a um número discreto de pontos do argumento x para todos os indi

ces (y,v) utilizados nos cálculos. Estes valores são armazenados

em matrizes, uma para cada energia de impacto considerada. Ao ini

ciar o cálculo da expressão (6.36) ou (6.71) para um determinado

processo de colisão, chama-se os valores armazenados na matriz

referente a energia de impacto considerada, e obtém-se no decor-

rer dos cálculos os valores L (ix) interpolando valores contidos
U/v



nesta matriz.

Chamamos estas matrizes de L(IND,nx) onde IND referen-

cia os índices (».,v) e nx os pontos do argumento. Escolhemos o

conjunto de pontos discretos do argumento x visando ter uma maior

densidade de pontos onde a função £(ix) variasse mais. Após ana-

lisar vários gráficos destas funções, bem conto os erres percentu-

ais introduzidos nc processo de interpoiação, optamos em dividir

0 eixo x eir. cinco.intervalos, com espaçamento entre os pontos L ,

dados por:

1) 0.01 Í X Í '..51 L = 0.01 3) 1.51 < x < 20.01 L = 0.C5

2) 2C.01 < x í 100.01 L = 0.5 4) 100.01 < x < 160G.0T L = 5

5; x ; 16O0.O'. L = 2C

Cora esta escolha, as matrizes L(IND,nx}, que anr.azer.ar.

r.úrieros complexos e áe áupla precisão, o-upair. •-ur.a ares de ir^róriã

do computador çue não causa problemas ao sis-ema.

Esta escolha cor. uma grande densidade de ponros en: y.

nos permite utilizar uma interpoiação linear para ce.erninar um

particular valer de Z (ix> a partir de dois valores 2<ix_) e

1 (ix.) , onde >:_ s x_ são cs pontes discretos do ar rumen to mais

próximos de x. Poderíamos escciher uma r.enor densidade de pontes

er y. se utilizássemos polinômios para interpelar, entretanto o tem

pc de computação necessário ao cálculo das expressões (6.36) ou

16.71) cresceria bãstants.

Em resume, ao ír.iciar o trabalho escclhsr.os ÇULÍS OS

átonos alcalires abordados e as e/:ĉ .ra-5f3 cor.sicaradss. Cor. isto

íi-:íros cs í-.dioes (•-..••••• recessáries aos cálculos. Calculamos,atra

véí de ur çrcrrãma auxiliar, as -atrizes L(-N*D,nx/ refersntes ht

srercias de iroacto abordadas s jrrrasena^os estas .r.atrizss er. d-s
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co ou fita. Cada matriz é então sv-ficientemen-e çeral para ser

] utilizada, para uma determinada energia de impacto, ncs cálculos

• para ambos os tipos de processos r.s •• IRS e ns * np. e para

• codes os alcalinos abordados.

I Coiu este procedimento, o tempo de computação necessário

aos cálculos numéricos tornou-se viável. Por último, cabe comen -

I tar que, apôs uma série de testes, estimamos o erro introduzido

I nos cálculos por este procedimento como inferior a 0.5%.

7.2 - A INTESRACÃO

Conforme mencionado, as integrais çue apareças nas equa

ções (6.36J e (6.71) caem lentamente com b. Isto pode ser observa

de cr-paranãc o valor dssprerado ao ir-srrc.r.p=ri?os z crsresso âs

integração numérica num determinado valer grar.de d~ z cor c valor

da integral numérica-até aquele ponto. Observamos, ao comparar es

tes valores, que eir. certos casos não é possível simplesmente des-

prezar •; restante dê. integral. Iszc ocorre,geralmente, para gran-

dss angule? da espal-.£.7!er.-c, onde s seção de choque diferencial ê

exzre-âr£:-.-£; caixa. ííestes casos, z.eríamos c;̂ = ir, T.L integração

numérica., a~é valores extremamente grandes de b, c que consome tes*

pc se computação.

Buscamos er.tãc ur.£ expressão ar.alltica feste. integral,

para. a região assir.-:õ-ica do integransc. Lesta íerna, a integra-

ção í f&itã de forr.a nuríérica até ur : = .--.; vilor b , a partir do

qual sst£ é realizada ar.aii-icar;.-.-».

Vs-arics, . líiicialmer.ir, s. =;:prersão analítica para pre -

ztsscs ác tipo r.s-ns. As ir.tsçr-sis que apareçam na expressão
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-t6.26) têm a forma

2iAK0(Xb)
exp[ ^ ]J0(qb) LUyb) àb

*0 2 i r i j k + £ j + k i -
<7.6)

Para valores grandes do argumento a função de 3essel mo

dificada Kg(Xb) tende a zero, logo, o termo referente aos ele -

Irons do caroço atõmicc tende â unidade, ou seja:

2iAKnUb)
lia exp[ ^ ] = 1 . (7.7)
b-*« x0

Fizemos testes numéricos variando A, kQ bem corno Àb, e

.concluímos que podemos, eir. boa. aproximação, considerar este termo

como unidade para b > 30, ou seja, para b > 30/..

A expressão (7.6), tonando u = j+k-i, reduz-se e:

l j
1 " IÍNL1MÊRICO) ! * i tf-2^' j (gb) I(ivb) db . (7.8)

-; 0 'b. 2i--•-,>-1

Para b > 20/y utilizaraos a relação assintótica (7.5)

para a função de Loianel modificada, dada por:

Ter.os assiir urr.a segunda condição: b. - 20/>.

Desprezando os termos em ordem l/b", e charân

C. = (ÍV;2Ír"-"1 ; C- - -4 f(2Í----1Í2 - (--1>2J , (7.10)
v -

a exoressâo (7.8) se reduz a:
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-iba '" J0'~~'
1 (NUMÉRICO)] * *C1 L b *** * C1 C2

0 ba "a " (7.11)

O segundo termo do lado direito desta expressão forne-
(89)

ce l—'

1 (ANALÍTICO) | * lC1"!.-2qb J0(qb)S(qb) - (qb)J(qb) S(qb)

+ C-C,{-4qb Jn(qb)S(qb) - qb J(qb) S (qb)} ]! , (7.12)
1 * ü -4,-1 -f -3,0 !'

onde b. = « e S<ab) são funções de Loranel. A exoressão (7.12)

é simples de obter resultados n-xt\éricos, desde eus se possa utili

zar a forna assir.tõtica para a função de.Lonur.ei S (cb). A D Ó S ai -

çur.s testes,concluímos ser apropriado utilizar a relação assintõ-

::ci para q'z '- í, o çu= nos d£ ur.i t.erceira. =Dr.ii;á.o r_ - S/q.De£

ta forma, o oonte b_F a partir do cual a integral é calculada de
"* a. "

for~a analítica, será cado pelo r.aior núnero dentre o/q, 30/> e

20/Y.

Ob&ervarics que a integração nuaérica entre dois

oontes b, e b. da exoressão (7.6) ter.is ao valor calculado atra-a o

•fés da expressão (7." 2), na cedida er. que reduzidos o passo da in

teçral numérica, e obviamente b satisfaça as condições acia;a co

locadas. Coni isto, concluímos que c procedimento está corre

to.

Para transições do tipo ns - zip as integrais que apa-

recei:, r.a expressão (6.71) teir. a forr.a:

2iÀi:Q
1 = d e i - ^ ** i(i>b) J, «crbi expl ^ ] , (7.13)

-'0 21-.-;: +1,3.-2 r*0
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sendo y • j+k-£-t.

Seguindo passos semelhantes aos descritos no caso de

transições ns -*• ms , obteraos:

-jbb p C J0(qb)
1 (ANALÍTICA) * [ * C1C2{-2qbJ1 (qb)S (qb) -

J b a

*1bK
gb Jfl(qb)S(qb)}

 b , (7.14)
-2.1 > a

sendo agora

e C2 « -ÍJ-[(2ÍP.-W)2-(ÍÍ-2)2] .

O número b ten de satisfazer às mesmas condições que nc caso

anter ior , e de novo o procedimento f o i checado comparando integra

ção numérica com anal í t i ca para um determinado intervalo (b ,b. ) .

a o

Quanto ao método de integração numérica, utilizamos o

método dos trapêzios. Este método apresenta a forte desvantagem

áe ser mais lento que outros métodos de integração numérica. Apre

senta porém a vantagem de ser bastante transparente quanto â con-

vergência das integrais numéricas, sendo portanto, adequado à fa-

se de elaboração do método. Trata-se de um procedimento que pode

ser melhorado visando uma redução no tempo de computação gasto.

Quanto ao passo Ab, utilizado na integração numérica via

método dos trapêzios, dividimos o eixo b em alguns intervalos.Nos

intervalos onde o integrando varia mais fortemente, utilizamos

passos ib menores. Além disto, os passos àb em cada região fo -

ram colocados como função do ângulo de espalhamento nos programas

que calculam as expressões finais (6.36) e (6.71), e consequente-

mente, a? seções de choque diferencial e integral.

Para realmente nos garantirmos com relação ã questão
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dos passos utilizados,no program que calcula e ss;âc âe choque

diferencial são sempre realizaâos cru2t.r0 testes, para quatro angu

los diferentes, onde as expressões fir.ais são caiculadas con pas-

sos de integração bem pequenos. Com isto, podemos saber se no cal

eu Io de seções de choque diferenciais para cada processo e ener -

gia de impacto considerada, as integrais numéricas convergiram

cons o conjunto de passos utilizados.

/.$ - iESTES

Cri-parar.os nossos resultados nurérieos cor. os resultados

ds iivsrrDí autores. Convém salientar que nesta ca~paraçãc de re-

sultaãcjs utilizamos as rP2Sir.as funções de Oüda que as utilizadas ,

•=n ZÍLLC. C2.SC, nos diversos traça lhes ;cr.p=.rrdCE. .-. c_~pcra»ac. cs

resultados foi feita dentre das mesmas 2prD:-:i->a;55í r.z ;ue ss re-

fere a descrição dos átomos alvos. Alar. disto, p.di-os cerr.tarar re

sultadcs para quando o alvo é composto cs átomos de hidrogênio ,

bastando para isto nãc considerar, ros cáicuics r.ur.éricos, o ter-

mo referente aos elétrons do caroçc.

.-. mencionada co.Tparaçãc ê~-.rs nossos resultados a c de

outros autores, está represer.iada na Tabela '..'.. \=. priceira colu

na estão os processos comparados. *:s secunda ccluna cs autores

~os tribal.-:•= cor.paracos. A terceira e quirta cci_-2s, referem-se

r.z zhhz cri? Ci^pâranos resultados r>&ra a seçãc c= choque difere:.

z;al, .r----- -̂c- colocados, respertivar er.tfe, as energias de ir.pactc

i;.í r:-s-l~ = ÍDS cor.parados e c r.úrerc de portos dí seção de choque

i:í-sirr: =i:ís.irr: = l co-paracc'* (reier=r.zss ÍC= c.varsos ârjulcs âe

• .':.?."•?'.iz;i . h. quinta coluna se r*:ers ao caso onde c^r.para^os as

I
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serões de choque integrais, constanão o núinero de energias de impac-

to comparadas. Finalmer.ce, na sexta coluna, está a diferença per-

centual entre os nossos resultados e os resultados comparados.

Foram comparados uir. total ôe 1*2 resultados diferentes

er. diferentes processos de excitação e obtidos por diferentes au

tcres. A diferença percentual média entre todos os resultados

comparados foi áe 8 %. Convém salientar que os resultados dos

diversos autores foram tirados, na maioria dos cases, de gráficos

iorarítmicos, o que introduz una razoável faixa de incerteza nes-

ta comparação. Além cis-o, a seção de choque diferencial varia cer-

ca de 5 ordens de grandeza com a variação do ângulo de espêlhasien

te. sende portante razoável uma pequena diferença entre os resul-

thic-í obtidos coir diferences ;̂Ê̂ odos nunêrisc-s.

Acreditamos que a diferença percentual entre os resulra

úts cor.paradcs é intsirar:en-e compa-ível coir. o =ri-.a e>:pc~-.z.r e

concluímos que as expressões analíticas bar. conic o riétodc r.uméri-

cc estão corretos.
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Program.» Hnrtree-Fock-Xtt que

gora o potencial numérico pa_

ra o caroço atômico e (N-1)

carp,as nucleares.

Programa que determina os p£

rãmetros A e A do potencial

de Yukaw.i.

L

Programa !1artree~Fock-Rootha:mi
que determina os orbitais do
tipo Slater.

Programa que determina fr
o O| nas aproximações do
ber IFC e Glauber YFC.

Programa que gera as matri
s?es L(nx,IND), referente
às funções de Lommel modi-
ficadas L(íx), uma matriz
par.i cada energia ele im -
pacto.

I

IO

I

Programa que determina do/dli
e o. nas aproximações de Glau
ber IFC e Glauber YFC.

FIGURA 7.1 - Fluxograma dos programas u t i l i z a d o s .



CAPITULO VI! I

RESULTADOS

Neste capítulo estão apresentados e discutidos os princi

pais resultados obtidos neste trabalhe.

Na primeira seção anaiisanos se nessa descrição da inte-

ração do elétron incidente com os elérrons do caroço a-omico &

(K-1) cargas nucleares, através cc potencial de Yukawa, produr re-

sultados fisicamente consistentes, Ê discutida a maneira cor. çue

cet-rrTir.imos cs p~rãn.e-rcs referenrec ac ^^-encial de Yukawa.

&s seções que se seguarr. reí = rs.--s£ caci uma c uir: dererr.i

nade processo de excitação abordado r.sste zrabalro. Desta fersa/as

se~5es 2, 3 e 4 reíeren--se respectiva-ente ã £>rrî aç3c acs eszados

2p, 3s e 3? do átomo de lítio. A seçãi 5 traza di excireçãc do á^£

;̂c de sódio ao estado 3p e a seção 6 da excitaçãc de áiono de po -

-ássic ar estado 4p.

En csia una deszas s=;ôes discutimos inicialmente a es-

coll-.á Siàzzaáê. par= as funções de or-iá referentes sn~ estados inic^

ai s fir.si, ber. cone analisa-cs c corporta-ente dos resuizados a:

"àriar, =s-as funções d£ onda.. Os resul-r.-':os orr-dr£ sâc zor.parados

-0~ os resultados experimentais e discuiims o rodeio adotado para

úescrevír os elétrons do caroço nc processe de cclisâo. Os resulcis

eis ssc ccr.paràdos con. ou.ros result-rsir* -.eóriOis sendo discutidos

i-r-aVr:*s concerner.ies â aproyin-.açãc õs Gla'-b5r e sua ad.eçuaçío na

riç2C do proessac abordado r.a seção.
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8.1 - ANÁLISE DA DESCRIÇÃO DOS ELÉTRONS DO CAROÇO ATÔMICO

Conforme discutido no Capitulo V, representamos a inte-

ração do elétron incidente COR OS elétrons do caroço atômico e

(R-1) cargas nucleares através de um potencial do tipo Yukawa, da

de por:

Vtr^.,) = A exp(-A|rN+1|)/|rN+1| . (8.1)

Pretendemos, nesta seção, analisar se esta descrição ge

ra resultados fisicanente consistentes, ou seja, se o modelo pro-

posto é adequado.

?era facilitar a discussão char.arsmos de I.?.C. ilr.ert

Frozen Core) â aproximação que despreza inteiramente o efeito

ces elétrons õo caroço stcmi.ee ne cescriçlo de processo de coli -

sâc, c que é equivalente a tomar k = C ns. expressão ad-.c.. Chama-

remos de Y.F.C. (Yukawa Frozen Core) ao modelo que propomos, uti-

lizando o potencial de Yukawa para representar o efeito ázs elé -

trons do caroço atômico e (N-1; cargas nucleares no processo às cc

l^sio.

Lr.s forma de analisar este nodelo consiste s~ comparar

resultados obtidos com as aproximações I.F.C. e Y.F.C., cuja cife

rença está relacionada con a nossa descrição do efeito dos elé-

trons do caroço ator.ioo e (N-1} cargas nucleares.

Esperamos aiçu-as tendências r.̂ s resultaics para a se-

ção de choque diferencial relacionadas -o- efeitos dos elétrons

do caroço, z. saber:

s.) C efeito dos elétrons de caroço deve dspender cc nú

r.irc de slítror.s nel3 contido. Assim sendo, na r.sdida eir.- rue cor.-
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siceramos átomos mais pesados, o efeito cos eiérrons do caroço

nos resultados deve ser mais importante. Esta tendência pode ser

observada em nossos resultados comparando, por exemplo, os resul-

tados nas aproximações I.P.C. e Y.F.C. contidos nas Tabelas 8.1

e 8.4. Estas tabelas referem-se, respectivamente, a excitações

dos átomos de litio e potássio em várias energias de impacto. Pc-

demos observar nestas tabelas que para a mesma energia de impacto

os resultados na aproximação Y.F.C. apresentam, de uma maneira ge

ral, uma maior diferença percentual dos resuitaãos na aproximação

I.F.C. para o átomo de potássio gue para o átomo do Iltio.

b) Os elétrons espalhados er. grandes ângulos de espa -

lhamente representai* classica:?.sr»te u-a situação c£ grande peneira

ção do elétron incidente no átorao, o inverso ocorrendo para elé-

tror.= espalhados air, peçuencs angules cs espalr.a~er.--c.

b.i) - Como conseqüência, os elétrons espalhados a pe -

quenos ângulos de espaihamer.to não dever, interagir sensivelmente

com os elétrons do caroço atômico, o inverso ocorrendo para elé-

trons espalhados a grandes ângulos cs espaihansntc. Desta forssa,

devemos esperar que a introdução de uma descrição dos elétrons do

caroço altere significativamente os resultados para a. seção de cho

que diferencial apenas para elétrons espaihaacs a grandes ângulos

cs esoalhamento. De fato, analisando as Tabelas S.I a 8.4, obser-

vamos quê a diferença psrcencual nes resultados par=. a seção ze

choque diferencial nas apro>:i~açôcs I.F.C. e V.F.C. é desprezível

para pequenos ângulos de espalhamentc, creàrindo na medida eic que

considerarr.es ângulos âe espalhar.encc r.z: orss.

b.ü) - Os resultados obtidos na aproximação I.F.C. re-

fererr-se â descrição de uni processo se colisão e"+átomo hidroge -
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nõiáe. Na medida er. eus iniroduz^mcs o potencial âe Yukawa o ele-

tron incidente passa a "perceber" a existência de um átomo mais

pesado. Como conseqüência os elétrons incidentes passam a ter irai

or probabilidade de seres desviados, ou seja, com a introdução

de uma descrição do caroço a seção de choque diferencial ceve crês

cer para grandes ângulos de espalhamentc e, consequentemente, ei-

niinuir para pequenos ângulos de espalhamentc As Tabelas 6.3 e

8.4 mostram gue de fato esza tendência se verifica, uma vez . que

cs resultados para a seção ds choque diferencial na aproximação

Y.F.C. estão maiores que cs na aproximação I.F.C. em grandes angu

los de espaihamentc, o inverso ocorrendo para pequenos ângulos de

espaihantenio.

:) Para uir determinado processo de excitação esperamos

cru£ cs els^rcns cie caroço dí ssrosnrsrr uir. r»a73sl tanto mais relevar.

te., quando r.aior fer a e-=rçi= às ir-parce cor.sii.e-ada, uir.ã ver

que, classicamente, a probabilidade de psr.ezraçãc. do eiécror. no

2É~oaio cresce com a energia de impacto. Desta forma, cs elétrons

do caroço passair. a ser ssis importantes r.a mediria er. que s. sner-

-.çia de ir.pacco cresce e o anĝ ilo de espalharcento diminui.Esta ter.

dência foi observada, como mostrait», as Tabelas 8." a 8.4. Observa-

mos que, fixando ur. dsteminado angule de espalhamento, a ciferen

v& percent-al enrrs os resultaãcs nas aproximações I.F.C. e Y.F.C.

é, de uma rar.eira çsrãl, ~ = icr para energias de ir.çactc maiores .

.-.I err disse c carere t.í.ssâ a ccrtribuir sirrificativ=rsr^e 3 pir -

"ir de ãr;rules de esçslharentc r.enores, quando ss considera er.sr-

ç:'2S âe irracto maiores.

Vr.â ou^ra rir.eira ce ar.slisar c r.ctzlz prepasto consis-

te er. ccr.t-ardr cs rssulzaâos para a excitaçio co átome ce lltio



ac ssiaào 2p com os resultados ob-icos na aproximação âe Glauber
<3?)

por Cas-ro —- (19/7), onde os elétrons òo caroço foram considera

dcs explicitamente nos cálculos numéricos. Ocorre, entretanto,que

por ser c átomo de iltio uni átomo lave e os dados de Castro cobri

rer aper.as até ângulos de espalhamenro de 40°, a diferença entre

cs resultados para a seção de choque diferenciai incluinão ou nãc

una descrição dos elétrons de caroço é pequena, por vezes nenor

que a diferença devida a problemas numéricos.

Castre —-' tamhair. obteve resuiraces .- = aproximação

I.F.C.. A diferença entre seus resultados ac considerar explicita

mente os elétrons ão caroço atômico e r,a aproximação I.F.C. repre

senta, de forma exata, o que pretendemos descrever de forma apro-

xi-.ada com c poter.cial de Yukawa. Desta maneira é interessante ecr

parar £ tencência nos resultados de Castro com a tendência de nos

ses resultados, íars facilitar a discussão cra-arenos cs T.Z.

íFrczer. Core) ã 2pro:i~ação utilizada por Castro ao considerar ej:

plicitar.ente os eiérror.s de caroçc nos cálculos.

Na Tabela 8.5 apresentados os resultados r.as aproxima-

ções ?.C, Z.F.C. e Y.F.C obtidos por Caszrc'—; e nc preser.ee

trabalho, para 3 seção da choque diferenciai de processe de exci-
->

ti.;Sc de átono de litio aos estados 2"?, env er.erçia de iir.pact.o de

122.4 eV. Observados que os resultados obtidos ao se descrever os

eléirDr.s do caroço através do potencial de Yukava apresenta a mes

r.s -.-: íêncis dos resultados obwlüos rjz.-ic zi e"é-rtT.s da caroço

shz explicita.-.ents tratados.

Apesar âã concordância i-r.-re c>£ ro.-.portõ.~entcâ cos re .-

5vl::^'=. cs resultado? na =pro:ir = zS: Y.7.Z. T.&O sâc idêr.ticcs

acs crtidos nâ aprcoci.T.ãçic F.C., i.-ü-Cdr.dc- q,s a dsserição dos e'A

tzor.s áo caroço via -.T potencial de ti-.c Yu'-.•;•*a corrige apenas par
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ciaimente os resultados obtidos na aproximação I.F.C.

h escolha dos parâmetros k e > que surgem no potencial

ãe Yukawê <eo. (B-1)) constitui ua< ponto delicado, uma vez cue

se deve escolher um critério para selecionar um centre os diver-

sos conjuntos de parâmetros para u^. determinado alvo. Estes parâ-

metros slc obtidos ac aiuszar o potencial de Yuksva com um poten-

cial numérico referente aos elétrons do caroço e (K-1) cargas nu-

cisares gerado por U E programa Hartree-Fock-Xi. São . realizados

diversos ajustes para diferentes intervalos de distâncias atom -

cas (r , r.,.}, cada usr. reranào um cor.junte de parâmetros A e .-..

Ve;.aüios ir.ciaimente o comportamento dos resultados p=.-

rs a seção de choque diferenciai come função ãsstes parâmetros.:>a

Ttiela i.i apresent&r.oâ resultados referentes ac processe d= ey.c_i

tarao de átomo de potássio aos estados 4"? r.a energia ce ir.pactc

de óC eV, obtidos ecr âois cor.;.ur:tos de psrSrctrss .:. 6 • , r=r. re-

me na aproximação I.F.C.. Cs dois cor.jur.toã cs p=rân^e^ros ferarr.

•escolhidos ac ajustar o potencial ce "fu>:avs com c nuiriériec er. du-

as reçiòes de distâncias atõiriicas b.ar; diferentes, a primeira ( de

C.5 u.&. £ 5. C u.&.i uir.a região da •p^z^ír.a.s e nédias distânc_i

HS atõricas, ~ ssg^ndí 'ó= 2.5 u.s. a 7.5 u.a.,- u.-= r«g-ão de

distâncziã --.édiss e grandes.

.-. tsriãêuris nos resultados so introóurir c potencial

ús Yukava cara cs deis conjuntos de parâmetros é semelhante. Os

rssultsdes ::•::. cs p^râretros ajustados er.trs 0.5 e l.í u.a. apre

sentam ur.a r.sior dif-rrença percentual dos resultados r.s 3pro>:im.£-

çãc I.F.C., çue aqusL-.'S ones os rarSmetros fcrsm ajustados entre

2.5 e 7.5 u.a. . Este iate é esper = cc -r.i vs: ç-= as densidades

cs carga reíírsnts =es elêtrs.-s de r.arc»7- =̂ ôrriicc é r.aior na rs

ciâo de distâncias accr.icss ds 0.5 a 5.C -.a. q-2 ns regiio ds
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Sste mesmo tipo de comportainento foi observado para to

das 2= =rareias ãe ir.pactc e processes abordados, or.de obtivemos

senpre resultados na aproximação Y.F.C. cor. no irínxmo dois conjur

•cos de parâmetros ciferenres.

C fato da tendência nes resultados nãc se alterar con. re

Iação ã mudança nos parâmetros A e > (desce que o potencial de

Yukawa represente bem o potencial r.uniéricc eir. largas feixas de eis

tãncias atômicas) e importante. Isto persue £ escclr.e de un deter

ninado cor.junto de parâmetros introduz ser.ors uir cerre grau de

arbitrariedade. Keste sentido poder.os confiar que nesso modelo cor

rigs, de forma cor.= i5-e-nte, cs resultados r.£ aprexi-ação I.F.C. na

direçãc carríiê., er±;ora o r.esrio nic possa ser dito de for—.a cate-

górica roír relação ã correção eni termos quar.tits-eives.

Escolhemos un. derer~i"adc cor.jur-c i-6 r:.r£reirc= :.Í = Í;Í-

dos e~, çue consistentemente os resultados, co~. a ir.croducãc de JTÍ

descriçic dos elétrons do caroço, se sirerar ser.sivelT-.ents =.ps -

nas para ângulos de espalhamento não muito pequenos, ou seja, pa-

ra regiões da parâmetro de ir.pactc pequenas e médias. Desta r.ane^

ra, apsr.as nas regiões de distâncias atônicas pequenas e rédias

•deve s=r ir.portante uir.a boa descrição do potencial gerado ceies

elitror.s cio caroço atômico e (K-1) cargas nucleares, nãc trarende

-.aicres conseqüências una dsserição poire des-e etr rsgiões de gran

des dis-âncias atômicas.

Devemos &r.t.ão utilizar -.-ter-ei a is it Vu<av£ cor. os pare

r.atros ajustados err. regiões ce pequer.i= iistincias atônicas, des-

ds cue c ootencial ce-rade roores=r.:.í bsr. c ooterrial nur.éricc D = -

ri lirga? faixas de distâncias êzir.zss. ?c-ier-.es ei server atrs -

vês das Tabelas 5.2 à 5.4 que cs «;.-stes rsalizados c-ntre- as eis-
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tãririas atômicas õe G.5 a S.C atender, zer. à esta condição, rende

sLào utilizados para gerar os parâmetros A e '.-. que serviram para

a obtenção co conjunto de resultados apresentados rests trabalho.

Eir. alguns casos, utilizamos conjuntos de parâmetros A e

cbriôcs a partir de potenciais gerados em cálculos de estados

atônicos excitados. Os resultados para a seção de choque diferen-

cial obtidos utilizando estes parâmetros não apresentarem mudan-

ças significativas coir. relação aos resultados onde utilitários cor.

juntos de parâmetros obtidos de potenciais gerados d= cálculos do

estado atômico fundamental, desde que se compare cálculos onde se

ajustou os parârsetros na mesma região de distâncias atômicas. Is-

z.c pode ser ir.z.erprerado con ur.a pequena indicação de que o efei-

-c. de relaxanenüo do= spir-orbitais, quando da exci-a;ãc de eié-

cror. áe Valencia, não deve ser fundainentai r.= descri ;ãc do proces

se i~ colisãc. Deve-se salientar entrsiar.cc r_= •.:Í:Í-:-Í de uir. ̂_i

•pz ze infor-=çâo bastante questionável, u-=. :sz ç-.e er pr-meiro lu

zãx é duvidoso que este nodelo dê con-= de explicar este efeito ,

e er. segundo iusar porque em principie não é consistente utilizar

parLT.errcs tirados de cálculos onde os spin-orbitais dos elétrons

co caroço atc.rr.ico relr.xsran, e utilizar num forir.alis.TiC onde se

partiu ãa condição de que estes spir,—orbitais não relíxãir..

lha it

V2jcJTiC3, inicialmente, s. ::.i-zhc relac.^r.aca cor a esco

furçSíS de or.âa utii^zaiss pir: descrever cs estados 2s e

1c do elé-.-sr. sé Valencia. lar.1. i~ã-rev&r est-ss £.stsi;s exists-

na literatura diversos orbitais do tipo Slatêr, cor.fovr, poãe ser



observado r.s Tabele 5.1. C comportar-ento cos resultados para e se

ção de choque diferencial e total como função do orbital utiliza-

dc p£ra descrever c es-aõo 2s está colocado na Tabela £.7, onde

utilizados a ntesiaa no~ação pare descrever estes orbitais çue no

Capitulo V. energia de impacto de 122.4 eV e aproximação I.F.C..

Os resultados obtidos con os dois orbitais inais con: -

pietos VZ (vários termos por potência de r) estão praticamente

idênticos, embora estes orbitais sejas bastante diferences. Istc

indica unva consistência no çue concerne à aplicação da. aproxima-

ção de Glauber a este caso. Os resultados obtidos con; os dois or-

bitais -pais resumidos SZ (um orbital por potêncic zs r> apresen-

tam ur<= diferença percen-ual média cor relação aos resultados ob-

tidos cr-rr. os orbitais mais completes VZ ce spe-as 5%. Os orbi -

tais DZ fãcis orbirEis por potência t<= r) zprsí.zr-*- resultados

zzr. ur.í áiferer.ça percentual récie dos resultados obiidos corr os

crbitais VZ de 10%, acxna de esperado, un» vez aue de-.-eriar. rsore^

sertar u~= cescriçãc melhor áz es tad c 2= cru; ̂ s orbi.-ais SZ.

Cbservar.c-s uci cor.portame-rc nos resul-ados semelhante

ao acir.2 descrito ac variar a função de onda para c estado 2p,be~

co~c ac u~ilizar a aproximação V.F.C. e cor.siderer outras enerç_i

as de impacto ac variar o orbitai 2s do elénro- de vôlência.

UÍT.3 ver çue os resultados obtidos ao utilizar orbitais

S3 estiveram bes: próximos des resul-sdos en çue utilizamos orbi-

tais na is corr.pl stc-s ~:Z. e c t=.r.po de co.-.p-̂ açãs r.ecssssric para cc

cer resultados co~ crbitais S2 £ rr.ui-o rrs'.̂ r çue ao utilisar orb_i

eais VZ, utilizanos os orbitais SZ da Vfcsslov'— para obter o

cor^u" te cs resultados apreser. _5dc= r.ísts s-sçâc.

£ste processo íci 'zas-.ar.-.z sszudsac, tax-;tc teórica çua^

te expsriner.talmsr.te. Cor. a aproximação de Glauber já for an1, otti-
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dos resultados tanto na aproximação I.F.C. — ' — quanto ccnsicê

rando exolicitamente os elétrons do caroço nos cálculos — . Nss- |
I

te sentido nossos resultados não chegam a representar uma contri- '.

buição importante ao estudo deste processe.

Nas Figuras 8.1 a,b,c e d apresentamos nossos resulta- j

(37 38) í
dos bem como resultados experimentais — ' — ' e resultados obtidos >

i

com outros métodos de aproximação -'— , respectivamente para as '

energias de impacto de 10, 20, 60 e ICO eV. Na Tabela 8.1 estão os ,

resultados nas aproximações Y.F.C. el.P.C.

Dado que o átomo de li tio possui apenas dois elétrons

no caroço atômico, a diferença nos resultados com as aproxima -

ções I.F.C. e Y.F.C. não é perceptível nos gráficos logarítraicos

apresentados, excetuando-se a região de grandes ângulos de espa -

lhamento para energia de impacto de 100 eV. Neste sentido não é

possível, neste caso, tecer considerações a respeito do modeio

proposto para descrever os elétrons do caroço atômico a partir

.dos resultados experimentais. Deve, entretanto, ser salientado que

os resultados apresentaram as tendências mencionadas na primei-

ra seção deste capítulo ao introduzir o potencial de Yukawa.

Conforme pode ser observado através destas figuras, os

resultados com a aproximação de Glauber apresentaram um excelente

acordo com os resultados experimentais — ' — para pequenos ângu-

los de espalhamento. De uma maneira geral, um razoável acordo com

os resultados experimentais é alcançado para maiores ângulos de

espalhamento na medida que consideramos energias de impacto maio-

res. Podemos observar que os resultados experimentais para a se-

ção de choque diferencial variam, cerca de 3, 4, 6 c 7 ordens de

grandeza respectivamente para as energias de impacto de 10, 20,

60 e 100 eV entre os ângulos de espalhamento de 0 o a 60°. De uma



maneira geral, os resultados cor 2 aproximação de Glauber fornece

ram estas ordens de grandeza.

Core relação à comparação coir. os outros resultados teórl

cos, os resultados core as aproximações de Glauber e üDWPO II —

(Unitarizec Distorted-Wave Polarized Orbital) estiveram, de uaa

r«âneira gerai, bastante parecidos para ângulos de espal.hair.ento pe

queues e médios, estando os resultados cox a aproximação üDWPO II

para grandes ângulos de espalhanento bastante superiores que os

obtidos coir a aproximação de Glauber.

Os resultados com a aproximação de acopiasento-forte — '

apresentaram um boir acorde corr. os resultados experimentais para

ângulos de espalharr.ento médios e grandes, superiores aos obtidos

eoir. as aproximações de Glauber e UDWPO II. ?~ra ângulos cs espa -

Ihanento muito pequenos, estes resultados estão, entretanto, abai

xo des resultados sxpenrr-er.tais e ios resultiirs c-ctiios con. as

aprcxirr.ações de Glauber e UD;v?O II. 0 S-csssc de xétodo de acopla

mente— íerte nc estudo deste proc = £2o r.5.~ energias de inpacto con-

sideradas, se deve, conforme exposto no Capítulo IV, ao forte

acoplap.ento er.tre os estados inicial e final,c que irir.imiza cs

efeitos decorrentes da não descrição dos outros canais abertos de

srspalhãn-.entc na expansão da fur.;ão de onãa c: r.étoio.

Estão colocados tairben resultados cz~ a. apro:-:ilação de

3orn para a energia de inpacto de 10 eV. Estas resultados foram

obtidos por Walters e publicaõoi, a título cs jwrur.icação pessoal,

por Vuskovic et si. — ' (1982), nãc t-inio ?ico comentados em deta

lhe. Estes resultados apresentar, ux razoável acordo com os resul

tades ej-perir.entais pare psç-jsr.es Inrulcs de espâlhânento, apasar

ds estareffi eir. pior cor.ccrcância que cs resultados 00 tia os cox os

outros rátodos mencionados. Dado que a energia de impacto conside



-140-

raãa é de apenas 10 eV, este fato vai de encontro ao que se espera

com relação ã região onde a aproximação de Born deve fornecer re-

sultados razoáveis, ou seja, para energias de iir.pactc altas.

Os resultados para a seção de choque integral estão apre

sentados na Figura 8.2a, juntamente com os resultados experimen -

tais e resultados de outros trabalhos teóricos. A ssção de

choque integral ê basicamente determinada pelos valores da seção

de choque diferencial em ângulos pequenos, onde a contribuição dos

elétrons do caroço atômico ê desprezível. Neste sentido os resul-

tados para a seção de choque integral nas aproximações I.F.C. e

Y.F.C. são praticamente idênticos.

Os resultaãcs na aproximação às Glauber apresentar, um ex

celente acordo coro os resultados experimersais, superior ao oazi.

do COZE os outros métodos teóricos. Este fato já era conhecido en

1973 ccrr. o zrsbaiho de Waiters1— , cujos result-aios íorair. obti -

dos na aproximação de Glauber I.F.C. Nossos resuiracos estão en.

acordo com os resultados de Walters.

3.3 - PROCESSO e-- LÍ(2S> - e-+ L I O S )

Para o estado 3s do átomo de lítio encontramos na lite-

(92)
ratura apenas o orbital do tipo Slater de Weiss'-:— , que possui

varies termos por potência âe r ou, seçrunco nessa r.c.-=nclatjra,co

tipo VZ. ?ara testar a consistência dos resultaãcs e escoi.ner um

particular orbital do tipo Slater para c estado 2s, cetivercos ur.a

série is resultados psra a seção de choriue diferenciai variando o

oriitai 2s. Observanics usa diferença r.écia de 2Ci entre os resul-

tados obtidos utilizando para o estado 2s orbitais ao tipo SZ e
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VZ. Optamos então em utilizar os orbitais ir.=.is conpietos VZ de Cie
(79)

menti ̂ ^ para o estado 2s.

Na dedução âa expressão para a amplitude de espalha-

men to (Capítulo 6) utilizamos uma relação decorrente de con -

siderar funções de ondas atômicas ortogonais. Devemos então ,

em principio, ortogonalizar a função de onda do orbital 3s

com relação ã do orbital 2s. Se este. procedimento fosse impor

tante deveríamos esperar resultados bastante diferentes ao uti-

lizarmos diferentes funções para o orbital 2s não ortogonais ao

orbital 3s no cálculo da seção de choque diferencial. Isto por-

que, neste caso, estaríamos considerando funções de onda do es -

taco 2s com diferentes valores não nulos para o somatório

(6.26), que seria nulo caso considerássemos funções ortogonais.Con

forme mencionamos no parágrafo anterior, cs resultados para a

seção de choque diferencial variaram pouco em cálcuios onde utî

lizamos funções de onda para o orbital 2s bastante diferen-

tes, o que indica que, neste caso, não é fundamental ortogona -

lizar as funções de onda atômicas. Por estes motives não reali-

zamos esta ortogonalizaçao.

Este processo foi pouco estudado canto teórica quanto

experimentalmente, sendo nossos resultados pioneiros no que

concerne à aplicação da aproximação de Glauber ao estudo deste

processo. Nossos resultados, bem como outros resultados experi-

mentais — ' e teóricos— , estão apresentados nas Figuras

8.3, 8.4 e 8.5, respectivamente para as energias de impacto

de 10, 20 e 60 eV. Na Tabela 8.2 estão colocados os resulta-

dos nas aproximações I.F.C. e Y.F.C.
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A diferença entre os resultados nas aproximações I.F.C.

e Y.F.C. ainda é relativamente pequena como conseqüência do áto

mo de lírio ser leve, porérc bem maior que a diferença obtida

para o processo de excitação do átimo de litio ao estado 2p.üma

vez que as Figuras 8.3 à 8.5 contêm gráficos logaritmicos, a

diferença entre os resultados nas aproximações I.F.C. eY.F.C.

só é perceptível para a energia de impacto de 60 eV em ângulos

de espalhamento acina de 50°.

£ interessante comparar nossa estimativa do efeito

dos elétrons do caroço atômico para este processo e para o

processo abordado na seção anterior. Colocamos na Tabela 8.8

a diferença percentual entre os resultados obtidos nas aproxi^

nações I.F.C. e Y.F.C., para os dois processos mencionados, nas

energias de impacto de 1C, 20 e 60 eV. k Tabela nostra que

c efeito dos elétrons do caroço atômico é beir. maior para a exci

tação do elétron de Valencia ao estado 3s çue quando este

é excitado ao estado 2p.

Acreditamos que este fato decorre da transição ao

estado 3s ser oticamente proibida, ao contrário da excitação ao

estado 2p que ê oticamente permitida e muito intensa. Desta

forma, a excitação ao estado 2p é basicamente determinada pe-

lo forte acoplamento entre os estados inicial e final do elé -

tron de Valencia, o que não ocorre para a excitação ao estado

3s, onde a interação entre o elétron incidente e os elétrons

do caroço atômico já deve ser percentualmente mais importan -

te.

Pelas Figuras 8.3 â 8.5 observamos que, de una ma-

neira geral, os resultados na aproximação de Glauber estão
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parecidos com os resultados na aproximação de ondas distorci -

das (UDWPO) obtidos por Winters e Vanderpoorten — (1982)

Nos cálculos de Winters e Yanderpoorten são considerados

efeitos relacionados com eszados intermediários, poiarizaçãc

do átomo, beir. como com o termo de troca. O termo de troca,

que não é considerado em nossos cálculos, é estimado como

sendo muito pequeno para as energias de impacto de 20 a

60 eV.

Vejamos, inicialmente, os resultados referentes à

energia de impacto de 20 eV, apresentados na Figura 8.4. Os

resultados nas aproximações de Glauber e ondas distorci -

das — apresentar, um bom acordo com os resultados experimen-

tais para ângulos de espalhamento acima de 40 , estando abai-

xo dos resultados experimentais para ângulos nenores. Winters

e Vanderpoorten — , baseados no espectro de perda de energia

a zero graus de Shüttleworth et ai. (1979), sugeriram um valor

experimental para a seção de choque diferencial a zero graus

entre 23 e 44 a«sr~ , estando o valor obtido na aproximação

de ondas distorcidas em 29.4 a^sr" , na aproximação de GlaU-

ber em 43.6 aQsr~ , e o valor experimental extrapolado de

Williams et ai. em 82 aQsr~'. Este fato coloca em discussão

(38)

os resultados experimentais de Williams et a i . — , cuja di-

ferença com relação aos resultados teóricos não pode ser atrj.

buída simplesmente a questões de normalização dado que a forma

da curva experimental para a seção de choque diferencial é bas-

tante diferente da-quela obtida com os métodos teóricos. Es-

ta questão é levantada por Winters — , e os resultados com
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£ aproximação de Glauber introduzes uma nova variável à es~ca

questão. Isto porque se a aproximaçãc de Glauber forneceu bens

valores para a seção de choque diferencial em grandes angu -

ios de espalhamsnto, os resultados obtidos para pequenos ângulos

de espalhamento deveriam ser ainda melhores, pois é justamen-

te nesta região de ângulos que espera-se um bom desempenho da

aproximação de Glauber.

Ainda com relação a seção de choque diferencial na ener -

gia de impacto de 20 eV/ podemos observar um mínimo em torno de

30 , tanto para os resultados obtidos na aproximação de Glauber ,

quanto na aproximação da ondas distorcidas. Os resultados experi -

mentais, er.-retanto, não apresentam este mínimo, ficando uma outra

questão em aberto.

Para a energia de ir.pacto de 10 eV, os resultados na

aproximação de Glauber estiveram be ir. abaixo do= resultados experi -

mentais, apresentando UD bom acordo cox os resultados obtidos con

o método de ondas distorcidas. Trata-se, entretanto, de iraa ener -

gia de impacto mui te baixa para que se possa tirar conclusões

na comparação entre os resultados experimentais e teóricos, da-

do que tanto a aproximação de Glauber quanto a aproximação de onáas

distorcidas devem apresentar bons resultados para energias de in: -

pacto intermediárias, sendo 10 eV considerada uma energia pertencen

te ao limiar entre baixas energias e energias intermediárias para o

,átomo de litio.

Para a energia de impacto de 60 eV os resultados experi -

(38)

mentais de Williams et ai. cobrem até ângulos de espalharento

ds 30°. Nesta região de ângulos os resultados na aproximação de

Glauber e ondas distorcidas — estão abaixo dos resultados experi
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Í3S)men-=is — . Da mesma rcrma que para a energia õe impacto de 20eY,

o valor estimado do espectro de perdas de energia a zero graus de

Shuttleworth et ai., assim como os resultados nas aproximações de

ondas distorcidas e Glauber, estão abaixe de valer extrapolado de

espectro experimental de Kiiliams et ai.. Além disto, os resulta-

âos experimentais não indicam uma oscilação r.2 seção de choque di-

ferencial em torno de 2C°, çue pode ser observado nos resultados

nas aproximações-de ondas distorcidas e Glauber.

Seria, portanto, interessante un rr-ior esforce experiner:

tal com relação a este processo de exci-.£çãc, para elucidar as di-

vergências er.zre os resultados teóricos e experimentais.

Conforme vimos, a aproximação de Glauber deu conia de

descrever de forma satisfatória este processe ce exci-ação, que é

oticarne." te oroibico. Tra~a-se de um ele~er.ee novo, cois até o mo -

men to s. soroxinaçac de Glauber não hav^í sid; ar-licaia a processos

c-.ic=.mer-̂ .e proibidos er alves méis pesados que r r.élic.

Os resultados 32.ra z seçãc de c'r:?~'~i: ir.tserrai estão acre

í 331
sentados na Tabela 8.5 j.untanente com resultados experimentais —

Í f )

e resultados na aproximação cs B o m '— .

A discordância entre cs resultados r.£ aproximação de Giau

ber e os resultados experimentais é devida a discordância apresen-

tada para os valores ds seçic de choque difsre — ial em ãnçrulos â&

tsealhârentc oequenos, que basicar.entc- ĉ r̂ rr.ir.a e Te~ãc ce choque

. interrai.

í.t~ - : ? : : E S S C =~- -- •-$> - &" - '--'•?•

Para o esiaic 3p de ki'jrz ãs lícic an cor rri.T.25 ap£.-"5 o



orbi-cai co tipo Slazer de Weiss —=-' , que segundo nossa classifica -

ção, é do tipo VZ. Ao contrário do ocorrido com os outros proces -

sos abordados neste trabalho, os resultados para a seção de choque

diferencial com diferentes funções de onda para o estado 2s apre -

sentaram significativas diferenças entre si. Obtivemos resultados

u-iliza.ndo para o estado 2s as funções de onda SZ de Vaselov — ,

(79) (B2)

VZ de Clementi — , bem como VZ de Weiss — , para as energias de

iiapacto de 10, 20, 60, 100 e 200 eV. Para a energia de impacto

de 10 eV, os resultados com as diferentes funções de onáa para o

estado inicial apresentaram, ce uma maneira geral, ciscoráâncias

entre si. Para a energia de impac-cc de 20 eV, os resultados con as

diferentes funções de onda para o estado 2s apresentaram um razoa

vsl acordo enrre si a partir do angulo de espalhazr.ento de 20°. Pa-

ra a energia de impacto de 60 eV, este a-ordc é obuido a partir

de '.z.", e para as er. erg ias d= irparzo ds ". J! £ 20; eV, respaciiva-

msnte a partir de 5"' e 7".

Ka ir.ediáa err. que consideramos er.erçias de inpacco niaio -

res, os resultados se apresentar:, consistentes, corr> relação a varia

çãc ca função de onda para o estado iniciai, a partir ce ângulos

de espalhamento caca vez menores. Levando em consideração que a

prooabilidade de penetração do elétron incidente no áior.o crests

cor. c aumenco da energia de impacto, es-Les resultados indicar, pro-

blsr.as na descrição da região de grandss psrãnetros de impacto.

Os problemas acirra *encior>sdoõ rrcír^sr j^correr cos se-

guintes fatores:

1) Inadequação da aproximação cs C-l-;--•.=:- p?ra dsscrever aste pro -

cesso; 2) Erros na dedução das expriâsõss ár.aiíticas ou r.os progra

mas numéricos; 2) Problemas nas ru.-?lss d= onda urilirsdís parí. des

crever o estado 2s; 4) ?roble~ias r.a função de onça ce v; = iss u^iii-
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zada para descrever o estado 3p. Podemos descarnar as hipóteses 2

e 3 pois tanto as expressões analíticas e programas numéricos ,cuan

te as funções de onda utilizadas para descrever o estado 2s,foram

utilizados no estudo de outros processos de excitação estando os

resultados obtidos inteiramente consistentes. Seria estranho con-

cluir, a partir destes resultados, que a aproximação de Glauber ê

inadequada para descrever este processo. Isto porque os problauias

se apresentaran para pequenos ângulos de espaihamento, justamen-

te uma faixa angular orce a aproximação de Glauber é aplicada de

forma irais consistente cox seu formalismo.

Acradiramos que estes problemas se devsrr., provavelmer. -

te, a uma ma aescriçao da função de onda de Weiss ——' para o orbi

tal 3p de elétron de Valencia. Como função da análise, era termos

de parânetros de impacto, dos problemas ocorridos nos resultados,

estaríamos tentados a localizar o problema d= função de onia de

Keiss na cauda, ou seja, uma possível na descrição de ccmportaiae::

to assintótico 52 função de onda.

Apesar dos problemas acima mencionados, comparamos os

resultados na aproxiir.açâo I.F.C. coir os resultados experimentais

para as regiões angulares onde cs resultados estiveram consisten-

tes. Isto porque, ao que nos conste, trata-se da primeira vez que

esta processo é estudado teoricamente com uir.3 aproximação diferen

(4)

te da primeira aproximação de Bom — . Os resultados sao compara-

dos CO.T os resultados experirrantais —' y^re. ss energias de impa£

to de 20 e 60 eV r.as Figuras 8.6a e t.cb, respectivamente.

Para £ energia ãs ir,p20t.o is 2C eV, os resultados com a
£z-ro>:i~= zâc c= Glauber apresentaram, ur.s diferença percentual r.s -

dia cor: relaçâc aos resultados exx-erir-sr.tais ~ , er.tre os angu -

los et espalhar.eritc cs 20° e 4Cr, de 2Crs. Para a energia de ia -
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pacto de 60 eV esta diferença percentual nêdia, entre os ângulos

de espalhamento de 15° e 40°, esteve em torno de 40%.

Para que se possa obter unia informação conclusiva a re£

peito da adequação da aproximação de Glauber ao estudo deste pro-

cesso seria necessário a obtenção de resultados com outras fun -

çces de onde. para descrever o estado 3p, o que infelizmente não

foi possível neste trabalho. O razoável acordo apresentado pelos

resultados teóricos com relação aos resultados experimentais nas

reriões angulares onde estes são confiáveis, serve como uma pri -

meira indicativa que esta aproximação pode ser útil ao estudo ces

te processo.

Não colocamos resultados para E seção de choque inte -

gral para es~e processo pois esza é basicamente determinada peies

valores ca seção de choque diferencial em pequenos ângulos ãe es-

palnamentc, região ende nossos resultados não sío czr.í_í\ •:.;. Dâ

mesma maneira, não utilizamos a aproximação Y.F.C. pois põra estu

dar um efeito mais fino relacionado com a interação do elétron

incidente com os elétrons do caroço atômico, é necessário antes

resolver os problemas apresentados pelos resultados.

8.5 - PROCESSO e~ - Nans) •* e~ + x

Para descrever o eszado 23 err-nrrarr.-se ~a literatura or

bifais do tipo Slater de Satz —'' e cs Clemer.ti — , arbos do t̂i

pz VZ. para o sstsdc 3ç er.contrerros aparas o orbital do tipo Sla-

ter ds Szzz '—' . nus é do tipo V2. lorr.pêrandc cs resultados para

e seção de cheque diferencial utilizar.de para o esrado 3s o orbi-

tal ce Satz com os resultados obtidos utilizando o orbital de Cie
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mer.il, observamos uma diferença percentual média inferior a 5%

Unia vez que estes orbitais são bastante diferentes,concluímos que

os resultados estiveram consistentes coic relação a este teste.üti

(83)

iizamos os orbitais de Satz — para obter o conjunto de resulta-

dos apresentados nesta seção.

Os resultados obtidos nas aproximações I.F.C. e Y.F.C ,

beir. como diversos outros resultados experimentais — ' — e teóri-

cos -'— estão apresentados nas Figuras 8.7, 8.8, 8.9 e 8.10, re

ferentes respectivamente às energias de iispactc de 54.4, 100, 150

e 217.7 eV.

Comparando os resultados nas aproximações I.F.C. e Y.F.C

observa-se que, neste case, a interação de elétron incidente COITL

os elétrons do caroço atônico e (N-1) cargas nucleares já desemp£

nha importante papel. Este fato é esperado urr.2 vez que o átonto

do sódio possui 10 elétrons no caroço atõicicc. !'.est£ caso já pode

mos obter informações a respeito do modelo adotado para descrever

este efeito a partir da confrontação dos resultados teóricos com

os resultados experimentais.

As aproximações I.F.C. e Y.F.C. geram resultados subs -

tancialirente diferentes para ângulos de espaiharr.ento acima de 50 ,

3C°, 25° e 20° respectivamente para as energias de ir.pacto de

54.4, 100, 150 e 217.7 eV. Estes resultados indicar, que, na medi-

da ST. que considerados energias de impacto r.aiores, os elétrons

do caroço atômico passas a desempenhar ur. papel i-portante em ân-

gulos de est-aihar.ento caãa vez menores, tendência &sta coerente

con; o exposto na seção 1. Para angules íe espalhar.ento renores qus

os acima nencior.ôôos, a diferença entre cs resultados nas aprexi-

r.açces I.F.C. e Y.F.C. não é perceptível nos gráficos logarítmi -

rcs. "ira mestrar c csniportc.T.èr.co àc& resulteâos nas aproximações
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I.F.C. e Y.F.C. para pequenos ângulos de espaih.ar.en te, colocamos

na Tabela 8.3 os resultados para a seção de choaue diferencial ob

ridos com estas duas aproximações nas energias de impacto de 54.4,

100, 150 e 217.7 eV.

Para pequenos ângulos de espalhanento, os resultados na

aproximação de Glauber apresentam urt excelente acordo com os re -

sultadcs experimentais — ' — nas energias de impacto considera-

das.

Para as energias de impacto de 100, 150 e 217.7 eV po

demos observar nas Figuras 8.8, 8.3 e 8.10 que, a partir dos angu

lcs de espalhamento acima mencionados, os resultados na aproxima-

ção I.F.C. subestimar, demasiadamente a seção de choque diferenci-

al. ?or outro lado, os resultados co:r. a aproximação Y.F.C. apre -

sentair um bom acordo com cs resultados experimentais até ângulo?

de espalhamento de 80 . Desta maneira a introdução de une descri-

ção da interação do elétron incidente com os elétrons do caroço

«atômico e (N-1) cargas nucleares através do potencial de Yukawa,

coloca os resultados na aproximação de Glauber num bom acordo com

os resultados experimentais para ura faixa de ângulos de espalha-

mento bem maior que no caso da aproximação I.F.C.

Ê interessante comentar a respeito de um erro de inter-

pretação cometido nc artigo de Buckr.an et ai. — onde são obti -

dos os resultados experimentais. Neste artigo é comentado que os

resultados na aproximação de Bom só dão conta de descrever os re

sultadcs experimentais até ângulos de espalhamento de 20 , princi

palmente porque nesta aproximação não é levada em conta a intera-

ção entre o elétron incidente e os elétrons do caroço atõmico,que

é importante para ângulos de espalhamento maiores. A seguir eles

comentam que os resultados na aproximação de Glauber obtidos por
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(14)
Walters — descrevem os resultados experimentais até ângulos de

espalhamento um pouco maiores, cerca de 30°, porque neste caso es

ta interação é levada em conta. Segundo estes autores, a aproxima

ção de Glauber não dá conta de descrever os resultados experimen-

tais para ângulos de espalhamento maiores devido ao fato de se

assumir, em seu formalismo básico, uma trajetória retilinia na in

tegração das coordenadas do elétron incidente.

Ocorre que os resultados na aproximação de Glauber obti

(1 ̂ )

dos por Walters —- não levam em conta a interação do elétron in-

cidente com os elétrons do caroço atômico, ou seja, foram obtidos

na aproximação I.F.C.. A partir dos resultados na aproximação

Y.F.C. fica claro que, neste caso, o problema está principalmente

relacionado com o fato ãe Walters não ter aescritc a interação de

elétron incidente com os elétrons do csroçc atõmicc.

Para a energia de impaetc ãe 54.4 eV, cu;.:= resultados

estão apresentados na Figure 8.7, a aproximação ce Glauber sc for

nece resultados em bom acordo com os experimentais para pequenos

ângulos de espalhamento. O desacordo apresentado nesta energia

de impacto, para ângulos de espalhamento intermediários, não está

relacionado com as questões discutidas ant.eriorrr.ente. Ocorre que

neste caso os resultados experimentais apresenrar. ur. mínimo na

seção de choque diferencial por volta âo ângulo de -sspalhair.ento

de 50 , que os resultados na aproximação cie Glauber claramente não

dão conta de descrever. Os resultados na âproxir.âção de Glauber

Y.F.C. descrevem uma média dos resultados experirer.zais, estando

os resultados na aproximação I.F.C. b=r a'.,n>:o izz resultados ex

perirentais a partir do ângulo ãe srspal'r.c.:-c-r.tò ce. 5CW.

Na comparação r.ox os res-jl-ados de outros rátodos zsóri

cos é interessante considerar irâciair.ente a energia de irr.pacto de



ICw eV. Neste caso, cujos resultados estão colocados na Figure

6.6, dispomos tairiém dos resultaõos na aproxiisação de 3orr.f onças

distorcidas — e acoplamento-forte— . De maneire geral, os métodos

teóricos mencionados fornecem resultados err. ban; acorde core os re-

sultados experimentais para pequenos ângulos de espalhaniento.

Para angules de espalhamento maiores gue 2C , os resul-

tados na prineira aproximação de Born estão fortemente discordan-

tes des resultados experimentais e dos outros resultados teóricos.

Os métodos de acoplaner. to-forte e or.das distorcidas

iVDWPO) apresentam resultados err. razoável acorde coir. os resulta-

dos experimentais entre os ângulos de espalhanento de 20° a 80°,

es-ande os resultados r.a aproximação de Glauber Y.F.C. bastante su-

ç errores r. esza regiãc angular. Isro ressalta a competitividade d=

aproxiraçic de Glauber, uma vez que esta aproximação requer um es

-ícr-e s ondas distorcidas. C relsiivc ãucsssc da aprc::ir.2.çác de

•acoplar.ento-forte,para esta energia de irr.pactc, pode n̂ ranvente ser

a-rribuído ao forte acoplai?ento entre cs estados inicial e final

que ocorre nas transições ressona.ntes eir. ízc~os alcalinos.

?s.ra ãnçulos de espalhaniento superiores que 80 a apre—

xir.ação de Glauber fornece resultados discordantes dos resultados

experirenzais, estando os resultados na aproximação de ondas dis-

torcidas "-' com o comportamento qua li-ativo correio. Deve-se atr_i

eu ir a falha da aproxir.ação de Glauber para dos:rsvsr ãnçulos áss

:Í oras-.- principalr.er;-£ ac fa~c ô^ s-2 =s = u-.lr ur.ã ^ra^etóris rezL^

iír.iâ para c elétrcr: incicer.te -~r seu :::rralisr.c básico, t inte-

ressants, entretanto, analisar U.T. outre aspecto importante na dss-

rrição ca reçiâc de irgulos de esz-=i:-.ar.encc -ui-.-,- grandes. 1= elé

triT.s espalhadas no5---is âr.gulrs á& sspslhamsnto tir. ferte probab_i
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iidace de grande penetração nc alvc. Neste caso eles, numa visãc

clássica, "permanecem" mais tempo perto dos elétrons atômicos, de

vende portanto ser mais importante u.-.a descrição do efeito de tro

ca não considerada em nosso modele.

A co~»paração com os outros resultados teóricos para as

energias de impacto de 150 e 217.7 e" apresenta basicamente as

mesmas características das apresentadas para a energia de impacto

de 100 eV. Novamente, conforme pode-ios observar nas Figuras 8.9 e

8.1C, os resultados na aproximação de Glauber Y.F.C. apresentar, ur

nelhor acordo coir. os resultados experimentais na região de angu -

les de espalhaniento de 20" a 30w eus os outros resultados teóri-

cos.

rtra a e-ergia de ir.pacto de 54.4 eV, da -lesm- forna que

nos caso? tratados anteriormente, a primeira aproxinação de Bom

tecer comentários da comparação des resultados na aproximação de

Glãurer e ondas distorcidas para angu*os ce espalhanento interme-

diaries, u~\a vez que ainbas as aproximações não dãc conta da des -

orever corretamente o nínime aprese-tade nos resultados experi -

-.er.tais er. torno do ângulo de espalr.â~.sn".o de 5C . k aproximação

de CT.ZZS distorcidas, entretanto, dá conta de descrever, de fcrrr.£

qualitativa, os resultados para ângulos de espalhá~.ento superio-

res que 100°, o que não é possível ror. a apro;-ir.Hçâo de Glauber.

Os resultados para a seçãc de choç-s :.-.-:esrai estão ==re

sentados na Figura 6.2b, juntar.ente z:.~. os r-isultâãc-s experiner. -

tais s outros resultados teóricos. ';-£j;s resultados estão e~. açor

àz rr»r. cs resultados àe Viaiters'--̂ ' =. "or motivos já anterior -

sstãc ora ti car•:--•-- iiênticos.
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Assim como para a excitação ressonante no átoico de Ií -

tio, os resultados apresentam um excelente acordo com os resulta-

dos exDerimenzais.

S.ô - PROCESSO e - KUS) - e~ + K(4P)

Encontramos na literatura os orbitais âo tipo Slater pa

(79í í831

ra o estado 4s de Clementi *—' e de Satz — , a-r.bos do tipo VZ .

Para o estado 4p encontramos apenas o orbital VZ de Satz. Os re -

sultacos para a seção de choque diferencial obtidos ao utilizar -

nos cs orbitais aciir.a rrsrcionados para c estado 4s apresentaram -

-se praticamente idênticos, logo, cons is ten tes CO.T. relação a este
(83)

teste. Utilizamos cs orbitais de Satz — para obter o conjunto

de resultados apresentados nesta seção.

Nas Figuras 6.11, 8.12 e 8.13, apresentamos, para as

energias de impacto de 60, 100 e 200 eV respectivamente, cs re -

sultadcs para a seção de choque diferencial nas 2prcxir.3ções Y.F.C.

e I.T.Z.. cs resultados experimentais —•'— beir. como resultados

obtidos :orr, outros métodos de aproximação — . Os resultados expe-

rinentais tara a energia de impacto de 200 eV cobrem apenas até

ângulos de espaiharr.ento de 16W, motivo pelo qual não ccioca-os a

figura referente a grandes ângulos de espair.a.Tier.to. Na Tabela 8.4

estãc os resultados para a seção de choque c:,ítrf-c.âl r.is ener -

gias de impacto acima mencionadas, ob-iios ccrr. =s iproximações

I.F.C. e Y.F.C.

Podemos observar na Figura £.'•, referente â energia de

i-ípècto de 6C sV, qvs os resultados dos trabalhes experimentais cs

3uckr.ar. et a l . ( — } i'í/íi e Wiliia.-.s ez a i . 1 — 1 (1577) estão es:
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i

desacordo. 3uckrr.ar. et ai. atribuem urr. maior grau de conflabiiidc.

I de a seus resultados dado que, entre outros motivos, seu valor ex

trapoiadc para a seção de choque diferencial = zero çraus, coinci

I de coir cs valores obtidos nos trabalhos teóricos, ao contrarie de

| valor apresentado no trabalho de Williams et ai..

Os resultados nas aproximações I.F.C. e Y.F.C., apreser.

I tax diferenças significativas, o que é esperado pois o átomo de

potássio possui 18 elétrons no caroço atõmicc. Para pequenos angu

I les de espaihamento, conforme demonstrar, os resultados, o efeito

• dos elétrons do caroço atõrr.ico ê pequeno, h diferença entre cs

resultados obtidos nas aproximações I.F.C. e Y.F.C. se é percept!

vei, nos gráficos logarítmiccs, para angules de espaihamentc aci-

ma cs 3C~ e 2C~ para =s snerçias ce îr.pactc de óC e 10C eV respe£

I tivãmente.

I Os resultados para a seçac de choque diferencial r.a £?rç

xix^acãc de Glauber apresentam, uir. excelente acordo cor. os resulta-

I dos experimentais para pequenos ângulos áe espaihar.entc. Para ân-

gulcs de espalha.T>ento r.aiores aparece um mi rimo local nos resulta^

I dos syperinsntais por volta do ângulo de espalhaniento de TC na

I energia de ir.pacto co óC eV, e ó C r.= energia de impacto de 100eV.

Este riír.ixo local claramente não é descrito pelos resultados na

I aproximação de Glauber, a exemplo do ocorrido para os resultados

referentes ao processo de excitaçãc do átomo ce sódio ao estado

I 3p na energia de i-pseto de 54.4 eV.

Fará a er.ercia de i~.D2ctc de 6C eV cs res'Jl'.sacs na

aproximação I.r.C. cubestir.ã-. ct-isisdamer ..: -- vo;ão áe choque

dif erer.rial para ãr.ç-;los de espal:.r.r er.tc s.._: -r^cviís a 30°. Os re-

Süitadcs r.a aprcx-r.irãc Y.F.C. sstão e.~. r.tr ?::rij com os resul-

tados sxoerineniâis até âncr-.;lo5 ie s = c5li.-:-<:--rto cs 60", não dan-



âc conta áe descrever os resultados experimentais entre os ângulos

de espalham-nto de 60 e 80 por força do mínimo locai apresentado

nos resultados exp-srirentais.

Pars a er.erçia de imparão de 100 eV, a comparação dos rje

sui-adcs obridos coir. a aproximação I.F.C. e Y.F.C. -om os resulta-

dos e>.peri-e"2is é dificultada pelo mínimo local apresentado nos

resulcados experimentais. Os resultados na aproximação I.F.C. apre

ser.ran; um melhor acordo com os resultados experimentais çue os re-

suirados na aproximação Y.F.C. para ângulos de espalhamente inter-

mediários, acorde este que considerados ferruite. Istc porque os

resultados experimentais apresentam ur.a queda ac.-enzuada 2 partir

de ângulo ãe espsihar.enüc de 4C° por força de riínirno local aprasen

~aiC/ qus zz>~fo-z-.~ rir.cionõmos £ cproxinaçâo de Glauber úãc dá

coT.z-c. dr desrrever, Os resultados na aproximação de Güauber I.F.C.

a-ressr.iar =. rss-c. q.ídc per ou-ros r.:::vos, is~c í, pele :azz it

nâc descrever irceraçãc er.-re o sléiror. incicer.te s os ei4^ro^.s de

caroço atôrico. Nes.is sentido, acredir.arr.os çue cs rcsulr.ados r.a

aproximação Y.F.C., apesar de apresentarem ur. acordo r.ais pobre ĉ r.

os resultados experxr errais çue c obrido na aprcxir.s çao L.I.Z., es_

tãr mais ccerenres co- uma aplicação correta da «i-roxinação de Giau

ber.

Estas considerações são reforçadas pelo conjunto de re -

sultados obtidos z>zzz o átomo de sódio, onde est= .TÍ.-.I.T.O local s5

ocorreu de forma Siçr.ificativa para a í-nerçia d-í _r.p=-ic 54.4 eV .

.Ur outro íaror que contribui r.ssca ir.rerprstarâo dos resuizados con

sista ns ãr.álise feits psra o proessse C Ê axci*. = íão abordado nesra

se:?.: pare ?. enerçU ie irpact: de 6C eV. T: = ?r£ - r.'nimc local ss

enesntra cor. 'am̂  larçura nsrior, e r.;;:;:.:c fica - = is fácil de per-

ceber sua influência ros resultados.
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Conforme mencionado no Capí-ulc IV, este processo só foi

estuàaào com o método de acoplamentc-forte —*— i pera energias ce

impacto perto do limiar de excitação. Dests forsç, r.ãc é possível

comparar cs resultados na aproximação de acopla-ento-rorte e GIau

ber, dado que esta última não é adequada ao estudo de processos

nssta faixa de energias de impacto.

As Figuras 8.11 â B.13 mostrais que a primeira aproxima-

ção de 3orr. gera resultados em- razoável acordo coir. os resultados

experimentais apenas para ângulos ce espslhar-ento muito pequenos.

È interessante observar que, neste caso, os resultados na primei-

ra aproximação de 3orr. apresentam uir. razoável acorde coir. os resu£

tacos experimentais p=ra ãnculos de espalhanento menores que para

o processo de excitaçãc do ázomo de sódio aos estados 3 P, desde

?ue se ccr.pãre resultados na nesrr.a er.erçia de irr;pacrc. Este cor -

p:r-=r="-.c deve-se prsvavelner.te ÔC fate de que ne.SvE zprzy.L-açlc

r.êc é descrita a inzeraçãc entre o elé-ron incidente e o= elét:"r.=

do caroço atômico, que é mais importar.te para c áto-c ce potássio

que pira o de sódio, especialmente para energias de inpactc rr.stic-

. res onde ciassicai7.er.ee c elé^ror. pensz.r= na is no alve.

Os resultados na aproximação de ondas distorcidas

(5')
<US*A'?O) — apresentam uir. borr. acordo com os resultados experimen -

tais para pequenos ângulos de espaihanento, estando bastante pare

cidos co- os resultados na aproximação de Glauber. Fira angules

de esoâihanento maicres só dispomos de resul-ados T.Z. aproximação

de ondas distorcidas r.=rs a energia de ir.pactc de 54.4 eV. £ S Ü 2 S

resultados dão conta •:-: descrever qu£lii=-i--=.:.er.te os resultairs

experimen-ais r.esta faixa angular, sprasertanco inclusive cs r.Ini

-cs que ap=rerer nes r*3uitaács exp^nr.úr.•: = !£. 0 acordo com t-̂ ;-

r.cs quantitativos, entretanto, é pobre, estft.iio os resultados na
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aprcxiir.açãc ãe Glauber em melhor acorde até ângulos de espalhanen

to de 60° onde a presença do mínimo na seção de choque diferenci-

al começa a ser importante.

Os resultados para a seção de choque integral estão apre

sentados na Figura 8.2c, juntamente coir. os resultados experimen-

tais e resultados de outros métodos teóricos. Os motivos do exce-

lente acordo entre os resultados na aproximação de Glauber e os

experimentais já foram discutidos anterior-enre, e, novamente, os

resultados para a seção de choque integral -as aproximações Y.F.C.

(14)e I.F.C. estão praticamente idênticos. Os resultados de Walters —

só cobrem energias de impacto em torno de 50 eV, es-ando de acor-

de con: os resultados õeterminados neste trabalho.
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FIGURA 8.1 - Seção ôe choque diferenciai para 2 excitação do áto.Tio
— — — — — — — 2

de lítio aos estados 2 ?, nas energias ce impacto de: (a) 10 eV ,

(b) 20 eV, (c) 60 eV, (d) 100 eV. Linha cheia, presente trabalho ;

O , siêtocc U2WP0II - ; A , método de arsplamento-íorwê —- ; D ,

.próxima;âc de Borr.'—}; • , resultados experimentais ~ • Q ,
aproxixnâ
resultados experimentais '—' .
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10

FIGURA E.3 - Seção de choque diferencial para a excitarão do âtoiao

de lítio ao estado 3 S 1 / 2, na energia de impacto de

10 eV. Linha cheia a, presente trabalho; linha cheia

• , resultados expprimenb, método UDWPOII —
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FIGURA 8.4 - Seção de chooue diferenciai para a excitaçáo do átoaio

âe lítio ao estado 3*5^2' n a energia de impacto de

linha cheia20 eV. Linha cheia a, presente trabalho;

b, método UDWPOII — ; • / resultados experir.es
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FIGURA 8.5 - Seção de choque diferencial para a excitação do átomo

de lítio ao estado 3 S1/2' na energia de impacto de

60 eV. Linha cheia a, presente trabalho na aproxima

ção IFC; linha tracejada b, presente trabalho na apro

ximação YFC; linha cheia c, método UDWPOII ~' ; t ,
"5(35

resultados experinentais—
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FIGURA 6.6 — Seção de choque diferencial para a excitação do átom

de iítio aos estados 3 P, nas energias de inpactc de

(a) 20 eV, (b) 60 eV. Linha cheia, presente trabalho

O / resultados exoerinentais — ; .
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FIGURA 8.7 - Seção de choque diferencial para a excitação do átomo

de sódio aos estados 3 P, na energia de impacto de

54.4 eV, (a) - pequenos ângulos de espalhamento, (b)-

grandes ângulos de espaihamer.to. Lir.ha cheia a, pre -

sente trabalho na aproximação Y?C; , presente
(9)

trabalho na aproximação IFC; , ÜDWPOII - ; li -

nha cheia b, aproximação de Bom — ; • , resulta -

dos experimentais — ; X , resultados experimen -
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FIGÜRA 8.8 - Seção de choque diferencial para a excitação do átomo

de sódio aos estados 3 P, na energia de impacto de

7 00 eV; (a) - pequenos ângulos de espalhaisento, (b) -

grandes ângulos de espalnamento. Linha cheia a, pre -

sente trabalho na aproximação YFCr / presente
(9)

trabalho na aproximação IFC; , UDWPOII - ; — . — ,
(11)acoplamento-forte — ; linha cheia b , aproximação de

Bom — ; • , resultados experir.er.~ais — ' ; * ,

resultados experimentais — .
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FIGüRA 8.9 - Seção ds choque diferencial para a excitação do átoino

de sódio acs estados 3 P, na energia de impacto de

150 eV; (a) - pequenos ângulos de espalhamento ,

(b) - grandes ângulos de espalhaxnento. Linha cheia a,

presente trabalho na aproximação YFC; , presente

trabalhe na aproxiraação IFC; . —, acoplamento-íor

te (—'; linha cheia b, aproximação de Born — ; • ,
(53). „resultados experimentais —

rimentais

resultados expe
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FIGURA 8.10 - Seção de choque diferencial para a excitação õo átomo

de sódio aos estados 3 P, na energia de impacto de

217.7 eV, (a) - pequenos ângulos de esoalhamento ,

(b) - grandes ângulos de espalhamentc. Linha cheia a,

presente trabalho na aproximação YFC; , presente

trabalho na aproximação IFC; linha cheia b, aproxima-

ção de 3orn — resultados experimentais ~
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FIGURA 8 . 1 1 - Seção de choque diferencial para a excitação do átomo

de potássio aos estados 42P, na energia de impacto de

60 eV, (a) - pequenos ângulos de espalhaitiento, (b) -

grandes ângulos de espalhamento. Linhas cheias a, pre

sente trabalho nas aproximações IFC e YFC; linha che-

ia b, aproxinação de B o n 1 — } (54.4 eV); /JDWPOII1-*

(54.4 eV); • , resultados experiaer.tais(~)(54.4 eV);

resultados experimentais (66)
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FIGURA 8.12 - Seção de choque diferencial para a excitação do áto

mo de potássio aos estados 4 P, na energia de impac

to de 100 eV, (a) - pequenos ânçulos de espalhamen-

to, (b) - grandes ângulos de espalharoento. Linhas

cheias a, presente trabalho nas aproximações YFC e

IPÇ. e o , UDWPOII - ; linha cheia b, aproxi

maçâQ de 5orn(—]; • , resultados experimen-

tais — .
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FIGURA 8.13 - Seção de choque diferencial para a excitaçao do áto

mo de potássio aos estados 4""?, na energia de im -

pacto de 200 eV. Linhas cheias, presente trabalho

nas aproximações IFC e YFC; • , resultados expe-

rimentais (Í£> .



CAPITULO IX

CONCLUSÕES

A descrição âa interação do elétron incidente com os elé

trons do caroço atômico e {N-1) cargas nucleares, acravés do poten

ciai de Yukawa, gerou resultados fisicamente consistentes. Verifi-

carr.os que a parcela dós resultados para a seção de choque diferen-

cial, relacionada com este efeito, apresentou as tendências espera

das ao variarmos a energia de i-pacto, o nú̂ .erc de elétrons no cs-

roço atômico, os parâmetros que surgerr. neste potencial, ber. come c

processo abordado.

Uma vez que o átomo de lítio possue apenas dois elétrons

no caroço atômico, a interação entre o elétron incidente e os elé-

trons do caroço atômico representa uir.a pequena parcela dos resulta

ács para a seção de choque diferencial. Para a transição ressonah

te esta parcela é desprezível, pois este precasso i basicamente de

terminado pelo forte acoplamento entre os estados inicial e final

2
do elétron de Valencia. Para a excitaçac ac estade 2 3. - o s e^-e ~

trons do caroço atômico apresentam uria contribuído ujr. pouco maior

nos resultados, por se tratar de um processe oticamente proibido.

Para os átomos de sódio e potássio a descrição da intera_

çâc entre c elétron incidente e os elétrons do carojo atômico é is:

nts, pois estes possuam, respectivamente, 10 e 18 elétrons no
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!

caroço atômico. Isto se verifica especialmente para ângulos de es- i

palhamento maiores que 20°, onde, ciassicamente, o elétron inciden !

te penetra bastante no alvo. Os resultados para os processos resso

nantes na aproximação de Glauber I.F.C., em que se despreza a inte

ração do elétron incidente com os elétrons do caroço atômico, só

apresentam um bom acordo com os resultados experimentais para pe - '

quenos ângulos de espalhamento (até cerca de 20°). Com a introdu -

ção do potencial de Yukawa, os resultados, de uma maneira geral ,

passam a concordar com os resultados experimentais até ângulos de

espalhamento de 80°, aumentando enormemente a região angular des -

crita de forma satisfatória pela aproximação de Glauber.

Estes resultados indicam claramente que a falha da apro-

ximação de Glauber I.F.C. em ângulos intermediários se deve, nes -

tes casos, principalmente por não considerar a interação entre o

elétron incidente e os elétrons do caroço atômico. Carece portan-

to de fundamento a interpretação dada por alguns autores que es-

te fato decorria principalmente por se considerar uma trajetória

retilínea para o elétron incidente no formalisno básico da aproxi-

mação de Glauber. Convém salientar que estes resultados apenas es-

tendem a átomos alcalinos as considerações feitas para certos pro-

cessos de excitação do átomo de hidrogênio, onde os resultados na

aproximação de Glauber apresentam um bom acordo com os resultados

experimentais para ângulos de espalhamento intermediários.

Os resultados experimentais para a seção de choque dife-

rencial do processo de excitação ressonante do átomo de sódio apre

sentam um mínimo local na energia de impacto de 60 eV. Para o áto-

mo de potássio os resultados experimentais apresentam também um

mínimo local em energias de impacto maiores. Os resultados na apro

xinação de Glauber não dão conta de descrever este efeito, colocan .
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do uma limitação na aplicação da aproximação de Glauber ao estudo

destes processos.

Os resultados para o processo de excitação do átomo de

litio ao estado 3 S. .^ apresentam um bom acordo coc os resulta -

dos experimentais para ângulos de espalhamento intermediários. Pa

ra pequenos ângulos de espalhamento, da mesma forma que os resul-

tados na aproximação de ondas distorcidas (UDWPO), os resultados

na aproximação de Glauber estão abaixo dos resultados experimen -

tais de Williams et ai.. Concluímos, após analisar diversos as -

I pectos, que seria interessante um maior esforço experimental com

relação a este processo.

1 Para o processo de excitação aos estaâos 3 ? do átomo

| . de litio, os resultados corr. a aproximação de Glauber apresentaram

problemas na reaiao de pequenos ângulos de espalhaiaento, que acre

ditamos serem decorrentes da função de onda utilizada para descre

ver c estado 3p. Na faixa angular onde os resultados obtidos es -

tão confiáveis, entre 20° e 50°, apresentam um razoável acordo

com os resultados experimentais.

Trata-se, ao que nos conste, dá primeira vez que a apro

ximação de Glauber é aplicada ao estudo de processos não ressonan

tes em átomos mais pesados que c hélio. 0 bor. desempenho dos re -

tultsAos indica que, também para os átomos alcalinos, a aproxima

ção de Glauber é adequada ao estudo deste tipo de processo.

Para o conjunto de processos abordados, os resultados

na aproximação de Glauber apresentam um acordo bastante superior

com os resultados experimentais que os obtidos na primeira apro-

xíirAjào ds Born. Para ângulos de espalh&nento até 8C° os resulta-

dos TA aproximação de Glauber core o potencial de Yukawa apresen -

tae, de uma maneira geral, um acordo com os resultados sxperiaen-
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tais igual ou superior ao obtido com as aproximações de acopla:r.en

to-forte e ondas distorcidas (UDKPO). Considerando que o esforço

numérico ao utilizar a aproximação de Glauber ê bastante inferior

ao requerido para as aproximações de acoplamento-forte e ondas

distorcidas, concluímos que a aproximação de Glauber é competi ti

va com relação aos métodos atualmente utilizados no estudo de ex-

citações a estados discretos em átomos alcalinos.

Neste sentido, acreditamos que vale a pena investir nu-

ma aplicação ainda mais ampla da aproximação de Glauber em coli-

são atômica. Por exemplo, seria interessante abordar outros pro -

cessos de excitação a estados discretos em átomos alcalinos, estu

dar processos envolvendo íons, bem conto processos envolvendo áto-

mos alcalinos terrosos. Para alvos de alcalinos terrosos pode-se

utilizar um potencial do tipo Yukawa para descrever a interação

do elétron incidente coin os elétrons do caroçc atômico e ÍN-2) car

gas nucleares, o que, pelos resultados apresentados neste traba -

lata, deve descrever de forma satisfatória esta interação.
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