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Efeitos do Correlação do Alvo cm Espalliamcnto de Elétrons por Moléculas:

Aplicações do Método de Ondas Distorcidas

Ltx Mu-TtuJ, L.M.Brcscunsiii*, F.D.C.Mac.hado*, M.A.P.Lima', L.E.Machado*, c. E.P.LcaÜ
f UFSCar; * Unicamp; * IEAv

O espalhamcnto inelástico de elétrons de baixa energia por moléculas apresenta vários aplica-

ções importimtes, tais como modelagem de atmosferas dos planetas, lasers a gás, litografia por

plasma, etc. Recentemente, foram,desenvolvidas algumas novas teorias pura o cálculo das seções

de choque deste espalhamento.1""3 Estes métodos teóricos não impõem qualquer condição restritiva

de ortogonalidade entre as funções de espalhamento e os orbitais moleculares. Comparando-se os

cálculos realizados para a excitação AT'£Í —> b^T,* do H-̂  através destes métodos com os resultados

obtidos pelo método "close-coupling" a dois estados,1 observa-se urna significante discrepância

entre os primeiros c este último. Tal discrepância tem sido atribuída a condições de ortogonalidade

não físicas (ausência dos "termos de correlação") presentes no cálculo "close-coupling" a dois

canais, desde que neste método impõe-se ortogonalidade entre os orbitais do contínuo e os orbitais

moleculares lag c lcrM do II2. Por outro lado, quando a mesma comparação é feita com cálculos

realizados pelo Método de Ondas Distorcidas5'1' (DW), que é, em princípio, uma aproximação

mais simples do que o método "close-coupling", a concordância é muito melhor. Esta melhor

concordância pode ser explicada pelo fato de que no cálculo DW os "termos de correlação" são

parcialmente levados em conta, uma vez que o orbital do contínuo é feito ortogonal apenas ao

orbital lag.

Há alguns anos, foi constatado7 que o espalhamento inelástico de elétrons é sensível ao efeito

de correlação do alvo. Especificamente no caso do átomo de Ne, o fator de espalhamento inelástico

pode ser reduzido em até 25% pela inclusão deste efeito.

0 nosso objetivo é estudar o efeito de correlação do alvo nas seções de choque do espalha-

mento inelástico de elétrons por H2. Particularmente, neste trabalho apresentamos os resultados

do cálculo DW para a excitação X1^ —> i ' S j , levando em conta, primeiramente, apenas as

configurações que correspondem às excitações simples do estado / ^ E j . As seções de choque de

cxcitaçào para as energias do elétron incidente de 10.5, 20 e 30 eV são mostradas na figura abaixo,

cm comparação com outros dados teóricos e experimentais disponíveis.8"10

Os cálculos de seções de choque utilizando funções de onda de um Cl completo, tanto para o
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estado fundamental quanto para o estado excitado do alvo, estão cm andamento.
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