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RESUMO

A aproximagao de Glauber & utilizada no estudo de excita

¢oes a estados do espectro discreto de atomos alcalinos por impac

to
do
um
ra

ra

de eléetrons. A interacao do elétron incidente com os elétrons
carogo atomico e (N~1) cargas nucleares & descrita através de
potencial do tipo Yukawa. Sao obtidas expressoes analiticas pa-

2

\ ~ 2 -
excitacoes a estados m™S e m"P, bem como resultados numericos pa

diversos processos de excitagdo dos atomos alcalinos.

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 chag

ges is described through an Yukawa-like potential. Analitical

exppressions for m"S and m

2 2P excitations are obtained, as well as

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

INTRODUCAO

A espectroscopila atémica e molecular por impacto de elé
trons tem despertado crescente interesse desde o final dos anos
cinquenta(i). Um dos motivos que justificam este fato & que esta
técnica permite, sem mudanca nos equipamentos, o estudo de exXcita
cées de estados de valéncia e do caroco atémico, o que em termos
de espectroscopia por radiagao eletromagnética so fol viabilizado
recentemente com o emprego do equipamento sofisticado que gera ra
diac&o sinclotrénica. Além disto, esta tecnica permite o estudo
de transigées permitidas ou proibidas oticamente, bem como de
transigées onde os estados inicial e final de spin do alvo sao
diferentes. A obtengao de dados como fungao do éngulo em que oOs
elétrons s&o espalhados gera uma série de importantes informagdes
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 esPectrametros no Pals.

Esta técnica, entretanto, apresenta uma forte desvanta-
gem com relagao 3 egpectroscopia Otica, relacionada com a resolu
cio dos espectros obtidos. Neste sentido pode ocorrer que infor-
macdOes sobre dois ou mais estados excitados se encontrem mistura-
dos nos espectros por impacto de elétrons,sem o estar nos espec -

tros dticos. Convém salientar que avancos com relagdo a esta ques



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

Com relagao ao esforco teorico, este sofre de significa
tiva complexidade matematica decorrente da Hamiltoniana do proble
ma comportar, além do sistema em estudo, um eléetron adicional nao
ligado(z). Para contornar estas dificuldades, foi elaborada uma
série de métodos comportando diferentes aproximag§es na Hamiltoni
ana do problema, gue geram expressoes analiticas passiveis de ob
tengao de resultados numéricos. O surpreendente avanco ha area de
informatica, bem comoc a maior disponibilidade de resultados expe-
rimentais, tém gerado crescentes avangos com relagéo a abordagem
tedrica.

Pretendemos nos quatro primeiros capitulos deste traba-
lho, situar a questéo tedrica mostrando o formalismo basico e sua
relagéo com a exPeriéncia, descrevendo diversos metodos de aproxi
macéo, bem como apresentando uma revisao da pesquisa tedrica e ex
perimental de excitag@es para estados discretos em atomos alcali-
nos por impacto de elétrons.

Conforme sera discutido nestes capltulos a  primeira
aproximagéo de Born‘éﬂé), que requer um esforco numérico relativa
mente baixo, gera resultados em razoavel acordo com os resultados
experimentais para altas energias de impacto. Na regiao de baixas
energias de impacto,um bom acordo com a exPeriéncia e obtido com

(5,6)

o método de acoplamento-forte e métodos correlatos, gue se
baseiam na expans%o da fungao de onda como produtos antissimetri-
zados de orbitais atémicos e funcdes que representam  © eletron
adicional. Estes métodos,em principio, néo se adequam a pesquisa

em energias intermediarias, tendo sido feitas, nesta regiao de

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



- 2,7 , - . -
series de Born(—’-), aproximagac de Glauber, aproximagac de ondas
. , 8,9 . - , , 0 - -
dlstorc1das(u’—), aproximacao de Valnshteln(l—), extensoes ao mc
todo de acoplamento—forte(ll), etc.

A aproximaq%o de Glauber, oriunda da fisica nuclear, foi
aplicada em colisées atomicas inicialmente por Franco (1968)(13)
no estudo de alvos de hidrogenio e utilizada em seguida no estudo
de alvos de hélio(lé). Em 1973, Walters(lé) mostrou que a aproxi-
maqéo de Glauber & adequada ao estudo de transiqées ressonantes em
dtomos alcalinos na regiao de energias intermediarias. Seus resul
tados, juntamente com os resultados obtidos com © metodo de ondas
distorcidas(g), apresentaram bom acordo com os resultados experi-
mentais e estéo bastante superiores aos resultados obtidos com ou -
tros métodos.

0 trabalho de Walters, entretanto, & um pouco restrito,
uma vez gque foram abordadas apenas transigOes ao primeiro estado.
excitado dos atomos de litio, sodio e potdssio, e os elétrons do
caroco atémico nao foram considerados no modelo utilizado. Dada
a baixa disponibilidade de outros resultados nesta aproximacao, a
questao de sua adequagéo a uma aplicagéo mais ampla abordando ou-
tras excitagées em atomos alcalinos, bem como em alvos diferentes
dos mencionados, ficou em aberto.

Neste trabalho obtivemos resultados numéricos para di -
versos processos de excitaqao de atomos alcalinos com a aproxima-
géo de Glauber, num modelo onde os elé&trons do carogo atdmico sao
descritos através de um potencial do tipo Yukawa. Para tal fim de
senvolvemos expressées analiticas para processos onde o eléetron
de valéncia & excitado de estados do tipo s a estados do tipo s
e p, bem como elaboramos uma série de programas computacionais que

viabilizaram a obtencao de resultados numéricos.



Trata-se de uma aplicag?o mais ampla da aproximagac de
Glauber uma vez gue abordamos, por exemplo, transicoes oticamente
proibidas, bem como utilizamos uma descrigéo mais realista do étg
mo no processo de coliséo. Com isto acreditamos contribuir, entre
outras coisas, a uma mails ampla analise das potencialidades da
aproximagao de Glauber, a um malor entendimento dos processos
abordados neste trabalho, bem como ao estudo do efeito dos elé -
trons do carogo atamico nestes processos.

No Capitulo II descrevemos uma montagem experimental ,
abordamos alguns aspectos relacionados com a ligagéo entre o tra-
balho experimental e a formulagéo tecrica, e descrevemos o forma-
lismo basico da teoria de coliséo atomica.

No Capitulo III descrevemos alguns metodos de aproxima-
¢ao,utilizados na pesquisa tedrica de excitagOes a estados discre
tos de atomos alcalinos por impacto de elétrons.

Fazemos, no Capitulo IV, uma revisdo dos trabalhos expe
rimentais e teoricos referentes a excitagées a estados discretos
de atomos alcalinos por impacto de eletrons, discutindo alguns as
pectos ligados a estes processos.

No Capitulo V, discutimos as diversas aproximagées uti-
lizadas na descrigéo tedrica dos atomeos alvos.

Colocamos, no Caplitulo VI, a dedugao das expressées ana
liticas para a Segéo de chogue diferencial na aproximacao de Glau
ber, referente a excitagaes do tipo n281/2 > m281/2 e n2S1/2 >
> m2P1/2’3/2 em atomos alcalinos.

Os procedimentos adotados nos calculos numericos estao
descritos no Capitulo VII.
No Capitulo VIII, apresentamos os resultados deste tra-

balho. Estes resultados sac comparados aos resultados de traba -



lhos experimentais e outros trabalhos tedricos, e discutimos al-
guns aspectos ligados aos processos abordados. Fazemos uma anali-
se da adequagao da aproximagao de Glauber ao estudo dos processos
abordados, bem como da descrigao utilizada para os eletrons do ca
rogo atémico.

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

lho.



CAPITULO II

FORMALISMO BASICO DA TEORIA DE CoLISAO ATOMICA

Neste capitulo procuramos descrever o formalismo basico
da teoria de coliséo atamica, gue constitui o ponto de partida pa
ra os diversos métodos de aproximagac abordados no proximo capitu
lec.

Uma vez que a formulagéo tebrica pretende a descrigéo
dos resultados obtidos nos laboratdrios, iniciamos o capitulo com
uma descrig&o da experiéncia. Procuramos,no decorrer do texto,mos
trar como & feita a ligagao entre a teoria e a experiéncia, res -
saltando algumas aproximagées realizadas na formulagao tedrica ba

sica como funcac do procedimento experimental.

2.1 — DESCRIGCAO DA EXPERIENCIA

(1)

0 metodo experimental consiste basicamente -’ em inci-
dir um feixe de elétrons sobre um conjunto de atomoes ou moelécu-
las e contar, num sistema de detecgao, © numerc de elétrons espa-
lhados como fungéo da energia e angulo de espalhamento. Os compo-
nentes do alvo, ao interagirem com os elétrons incidentes, podem
ser excitados para estados do espectro discreto ou continuo, com
consequente perda de energia dos elétrons causadores destes pro -

CcCessSos.



Como exemplo do equipamento experimental mostramos, na
Figura 2.1, o esquema de um espectrometro utilizado no Laborato-

rio de Impacto de Elétrons da UFRJ(JE)

. A letra A representa um
canhao de elétrons basicamente composto de um filamento incandes-—
cente acoplado & uma lente eletrostatica, cujo campo elétrico ar-
ranca elétrons do filamento e os acelera até uma determinada velo
cidade. A letra B representa uma agulha pela qual & injetado um
gas de atomos ou moléculas que constituem o alvo. O feixe de elé-
trons colide perpendicularmente com o feixe que compae o alvo, e
os elétrons espalhados num certo angulo & com relacdo a direcao
dos elétrons incidentes passam por um sistema de fendas represen-
tado pela letra C. Este conjunto de equipamentos esta numa regiao
de vacuo da ordem de 10~  torr. Os elétrons que emergem das fen-
das incidem numa regiao de campo elétrico que os separa por traje
torias como fungéo de suas velocidades, equipamento denominado de
analisador de velocidades,e esta representado pela letra D. Os
elétrons que seguem uma determinada faixa de trajetdrias 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 © campo eletri-
co aplicado no analisador, varia-se a faixa de velocidades dos elé
trons que atingem o detector, viabilizando portanto a contagem
como fungao da perda de energia. Finalmente, a letra F representa
um conjunto de equipamentos eletr§nicos que armazena © numero de
pulsos gerados no detector como fungéo dos diversos campos eletri
cos aplicados no analisador, ou seja, como fungao da perda de ener
gia. Desta forma teremos armazenado um espectro de perda de ener-
gia para um determinado alvo, num determinado angulo de espalha -

mento e para uma determinada energia de impacto.



. (*)
Na Figura 2.2

colocamos um exemplo de espectro obti-
do no referido laboratdrio para um alvo de N,, dangulo de espalha-
mento de 2° e energia de impacto de 1 KeV. No eixo vertical estd
o nimero de elétrons que atingem o detector como funcac da perda
de energia, colocada no eixo horizontal. Podemos observar varios
picos de contagem, sendo cada um associado a um ou uma série de
estados finais da molécula. O primeiro pico, por exemplo, € asso-
ciado a colisoes elasticas, o segundo a excitagées da molecula ao
estado a1w (processo oticamente proibido), o terceiro a uma sé -
rie de estados finais da molécula com forte predominancia do esta
do b1ﬂ , etc.
u

Pela posigéo dos picos no espectro € possivel, sempre
que a resolugéo o permite, obter energias de transigéo. A area de
cada pico e relacionada com a probabilidade de excitagéo do alvo
aol(s) estado(s) a ele associado(s). Desde gue um pico esteja asso
ciado a apenas um processo, obtem-se a partir de sua drea um pon-
to da segéo de choque diferencial para este processo. A obtengéo
de egpectros para diferentes angulos de espalhamento gera uma sé-
rie de informagées adicionais sobre o sistema em estudo, gue cos-
tumam ser colocadas em graficos de segéo de choque diferencial.

A secdo de choque diferencial e definida como:

£9 (g,0) = ;_(_%,_@_) if (2.1)
i+f 0

onde I(9,#)dR & o nimero de particulas espalhadas por drea unita-
ria e unidade de tempo num angulo solido d@ , e 1,4 & o namero

de particulas incidentes por &rea unitaria e unidade de tempo. O

*
)Comunicagéo Pessoal, G.G. de Souza e C.A. Lucas, IQ-UFRJ, 1984,



simbolo i~f define o processo em estudo, relacionado com os esta-
dos inicial a final do alvo, ou seja, com a perda de energia.

Pela definigéo acima podemos observar que a segao de
choque diferencial relata a probabilidade de, num processo de co-
lisdo, um elétron ser espalhado num determinado dngulo sdlido dQ
tendo excitado o alvo a um determinado estado |f>. Neste sentido
ela & facilmente conectavel a formulacao tebrica, dado o carater
probabilistico da Mecanica Quéntica.

Ainda com relagéo a experiencia, pode-se melhorar a re-—
solugéo dos espectros acoplando um monocromador de eléetrons a sal
da do canhao. Com isto aumenta-se o numero de picos relacionados
com apehas um processo de excitagéo, logo, ha possibilidade de ob
ter secbes de chogue diferenciais para um maior nimero de proces-
sos. Tal procedimento, entretanto, reduz a intensidade do feixe
incidente, o que acarreta problemas de contagem, restringindo a
faixa angular viavel a obtengéo de espectros (o numero de ele -
trons espalhados cai rapidamente com o angulo de espalhamento } .
Convém salientar que a intensidade dos feixes deve ser sempre su-
ficientemente pequena para que se possa desprezar interagées en -
tre elétrons do feixe de eléetrons incidente e entre atomos ou mo-

léculas do feixe que constituil o alvo.

2.2 — ASPECTOS L1GADOS A FORMULACAO TEGRICA

A formulacdo tedrica comporta diversos niveis de aproxi
magdo, que vao desde sua relagdo com a experiéncia até os diver -
sos métodos de aproximagdo as equagOes fundamentais do problema.

Uma das aproximacgdes relacionadas com a questao experi-
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mental consiste em assumir uma onda plana para descrever o ele-
tron incidente. Trata-se de uma aproximagéo, uma vez que € impos-—
sivel experimentalmente construir um feixe incidente  'totalmente
monocromatico (o proprio principio de incerteza o proibe). Deveri
a-se,a rigor,considerar para a fungao de onda do elétron inciden-
te um pacote de ondas, tanto mais estreito em kK e difuso em ¥ ,
quanto mais bem definida a energia dos elétrons incidentes. Pode-
(16) _ - . -
-se mostrar —' que a aproximagao mencionada e adequada para o
problema de colisao atamica, excluindo-se certos casos onde ocor—
rem ressonancias.

Ao considerarmos uma onda plana para descrever o elé -
tron incidente, nosso sistema tera energia total bem definida e
estaremos apenas linteressados nas solugées estacionarias da Hamil
toniana. Por outro lado, considerar um pacote de ondas para des —
crever 0 eletron incidente implica na complicagéo adicional,de di
ficil solugéo, relacionada com a evolugao temporal do referido pa
cote de ondas.

Uma segunda aproximagao consiste em considerar o proces
so de coliséo como decorrente apenas das interagées Coulombianas
entre os elétrons do sistema e destes com o nucleo. Com isto esta
remos desprezando, por exemplo, as interagées magnéticas que con-
tribuem para as interagées finas e hiperfinas dos atomos. O efei-
to destes termos e levado em conta apenas na construgao das fun -
gées de onda atémicas ao utilizar, conforme veremos no Capitulo V,
um acoplamento vetorial adeguado para descrever oS estados atami—
cos.

Desta forma, a Hamiltoniana do problema e descrita em

unidades atomicas por:



-11-

. N§1 2 N§1 7 N§1 1
H{(f, ...T ) = - 5 Ve - — + -— (2.2)
1 N+1 2 5= ] 521 rj i>3=1 rij

onde ij representa o conjunto de coordenadas espaciais e de spin
- - . ~ > > -+
do j-ésimo elétron, ou seja, T. = (r.,s.) ; r. = |r.| : «r.. =
J 1 3] 3 J 1]
+> - = 11 ;
= |ri—rj] ; dado que a massa do nucleo e muitoc maior que a dos
elétrons, consideramos o centro de massa como coincidente com )
nucleo, 7Z & o numeroc atdmico, e N € o n? de eléetrons do atomo.
Os estados do sistema s3o descritos pelas fungodes de on

da 8(f1... ), que satisfazem a equag¢do de Schrédinguer dada

N+1’t

por:
HAT ...T. )0(F... .2 ,t) = 122 £ Lt) (2.3)
1...,N+1 _1.--_N+1' at _1..-_N+1’ - .

Uma vez que a Hamiltoniana nao depende explicitamente

do tempo, podemos realizar a separagdo de variaveis:
O(:1...;N;1,t) = w(x1...rN%1)exp(—1Et) ' (2.4)

o gue nos remete & procura das solugbes estacionarias qﬂf1“.iN”)

da seguinte equacgado de auto-valores:
BAE .. By I 0 Eg e By ) = B glEgenong g) (2.5)

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

gla, atende a relacgao:

k02 k;
E=cgg+ =5 = €, + 5 , (2.6)

onde e, e k;,/Z séo, respectivamente, a energia total do atomo
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no estado fundamental e a energia cinética do elétron incidente ;

7
e, © ku2/2 sao, respectivamente, a energia total do atomo no es
tado final |a> e a energia cinetica do elétron espalhado.

O sistema expresso pela Hamiltoniana (2.2) comuta com o
operador Pij gque permuta as coordenadas dos elétrons, refletindo
o fato destes serem indistinguiveis. Desta forma, podemocs encon -

trar solugdes estaciondrias que sejam também auto-funcbes  deste

operador, ou seja, que tenham simetria definida com relacao a tro
{(17)

ca de coordenadas dos elétrons (Mott e Massey (19271)) No ca-
so de férmions o principio de exclusao de Pauli exige que:
Pij w{:1...ri...;j..;;N+1) = w(;1 oIy .ri...rN+1)
= -w(r1..;;i...;j...FN+1) . (2.7)

Este fato traz importantes consequéencias na procura de
solucdes aproximadas & equacdo (2.5), que serdo discutidas no fi-

nal deste capitulo.

2.3 — FORMA ASSINTOTICA E SECAO DE CHOQUE DIFERENCIAL

A procura das solugdes da equagao de auto-valores (2.5)

& iniciada com a obtencdo de sua forma assintética. Para tal é

conveniente escrever a Hamiltoniana na forma(g):
HAE .. By, q) = By (B By« Ho(Bg ) + VIE . aBy ), (2.8)
onde
N N N
- - 1 2 Z ; 1
H (r,...r.) = = 5 E V., - E — + E —_— ’ (2.9)
&g 1 N 2 =1 | 521 rj i>521 rij
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€ a Hamiltoniana atdmica,

1

- 2
HOI(:.EN+1) = -3 VN+1 . (2.10)

& a Hamiltoniana do elétron livre, e

I§ 1 1 N - >
VAT, ...T . ) = [- + 1 = ) Volr.,r . .), (2.11)
S TN+1 =1 rN+1 rj,N+1 51 33 TN+
& o potencial de interacdo entre o elétron incidente e o atomo.
Podemos escrever a equacac de auto-valores (2.5) na for
ma:
[Hy (B, () + Ho(Fq. o B) + VIE B DI0(E B ) =
= E w(r1..;rN+1) . {(2.12)
Uma vez que estamos tratando de atomos neutros, o poten
cial de interacéao V(f1..;fN+1) se anula mais rapidamente Jue (o}

Coulombiano na medida em que o elétron adiciocnal se afasta do ato

mo. Dentro destas condicbes, pode-se mostrar que esta equacac ad-

mite a seguinte solugao assintética(a):

- _— B T S - - - -
w(r1...rN+1) = exp(lko.rj)xms(sj)u0(r1...rj_1,rj+1...rN+1) +
exp(ik r.)
@ d. £ (0.,0.)X20(s)u (F,...F, ,F Feo )
; _ 0a 3795 m! P (AR T Rk Y R %
aeml T a3 T3 e J-17"13 ¥
+ Termo de Ionizagao ' (2.13)

sendo u, as fungdes de onda atdmicas do espectro discreto, solu -

coes da equacao de auto-valores:

Hu = ¢ u . (2.14)
a O o o



Na expressao (2.13) X; (Sj)-é a fung¢do de spin do j-ési
s

mo elétron, o somatdorio em m; é referente aos possiveils estados
finais de spin do j-&simo elétron, o somatdrio em o refere-se a
todos os possiveis estados discretos gue o atomo pode atingir no
processo de coliséo, ou seja, aos estados discretos energeticamen
te acessilveis dados pela condigéo que k_  na equagao (2.6) sejam
numeros reais. Estes estados sao denominados canais abertos de es
palhamento.

Nos casos onde a energia do elétron incidente & mailor
gque o potencial de ionizagao, o atomo podera também ser ionizado,

e deve-se considerar na equacao (2.13) um termo de ionizacgao dado

pela seguinte expressao:

. - . 1 - - . -
Termo de Ionizagao = lim - e [ dk uk‘?1"‘¥j—1' j+1'.'FN+1)
Y > oo J
1k|r —r
dr az € ) ' 7 T 7
i R PN RN By F g P
Jj )

VAR o B )0 B g (2.15)

Os dois primeiros termos do lado direito  da equacao
{2.13) comportam uma visualizacao bastante clara. O primelro ter-
mo representa um elétron com energia bem definida k§/2', incidin-
do sobre um atomo no estado fundamental. Cada um dos termos do so
matorio em o e m; no segundo termo, representam uma onda espalha-
da radialmente, modulada angularmente pela funcao f£(8,¢), estando
o atomo num dos estados discretos acessiveis |a>. o

E facil perceber que estando o detector a uma distancia
macroscopica do alvo, o dado experimental estara relacionado com

a funcio de onda na reglio assintdética, logo com as funcgoes

£{8,¢), conhecidas como amplitude de espalhamento. Pela eguacao
O->a
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(2.13) pode-se intuir que esta fungao determina as probabilidades
relativas de excitagao do atomo aos estados acessiveis, bem como
sua correlagéo com o-angulo de espalhamento. E obvio que as ampli
tudes de espalhamento dependem do gque ocorre durante o processo
de coliséo, s0 podendo ser determinadas a partir do conhecimento
da funcéo de onda em todo o espaco.

A segéo de choque diferencial (eqg. (2.1)) e igual ao
fluxo de particulas espalhadas numa superficie esferica rzdﬂ(para

r +~ »), dividido pelo fluxo incidente numa area unitaria. Pode -
(16)

mos entdo expressa-la, no contexto da teoria gquantica ;, COmo:
. 2 . '
do = j,. r da/j, ' (2.16)
0+a
0+a

onde jr & a densidade de corrente de probabilidade -radial para
r -+ », relacionada com um determinado processo |0> + ]a>, e j0
a densidade de corrente de probabilidade incidente.

Calculando as densidades de corrente de probabilidade a
partir da fungéo de onda expressa pela equagao (2.13), teremos pa

ra o caso de excitacoes discretas:

f;é;iii _ | £ (8 ) |2 (2.17)
@ TR et '

A secdo de chogue integral para um processo |0> + [o> &

dada por:
do (0,9) K
0o o 2
o = | —2%__ _aq == |[f(8,4)]|" an (2.18)
0o E df ko { Ou' '

sendo dR = senfddodd .

Em geral, se a funcao de onda gue descreve O estado ini



-16—

cial do atomo néo & esfericamente simeétrica, a segéo de choque in
tegral,dada pela exPressao-acima,ainda & funcdo da direcao do fei
xe incidente, o gue nao corresponde, em certos casos, a situacao
experimental. Tal problema pode ser contornado ac tomarmos uma me
dia da expressdo acima em todas as dire¢Ses de incidéncia EO' na
forma:

1 -~ -
000& = ETT- J dko OOOt(kO) (2.19)

e notarmos a equivaléncia, com relacac a secgao de choque integral,
em incidir feixes de elétrons em todas as possiveis diregées de
incidéncia sobre atomos numa determinada orientagao particular(con
forme realizado na expressao acima), ou tomar uma média sobre to-
das as possiveis orientagées do atomo aoc incidir um feixe numa par
ticular diregao. Trata-se da Ultima guantidade que é efetivamente
medida no laboratdrio guando ¢ alvo esta no estado gasoso, ou com
poe-se de um feixe de atomos néo polarizado(g).

Conforme mencionado na primeira segéo deste capitulo, &
usual nos espectros de perda de energia ter um determinado pico
de contagem associado a diversos estados finais do atomo. Nestes
casos a area subentendida por este pico estara relacionada com a
soma das segées de-choque diferenciais aos referidos estados fi-
nais. Para gue se faca nestes casos a equivaléncia entre os resul
tados tedricos e experimentais, & necessirio somar na €Xpressao
(2.17) todos os estados finais do alvo subentendidos pelo pico de
contagem, o que fornece:

das(6,4) ,

oy 2 et (2.17b)
a 0 O0-a
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onde representamos por {f} o conjunto de estados finais [a> mistu
rados no particular pico de contagem. Da mesma forma, deve-se so-

mar nas expressbes (2.18) e (2.19) todos os estados finais.

2.4 — FORMA INTEGRAL PARA A EQUACAO DE AUTO-VETORES E PRINCIPIO
DE PAULI

A equagéo de auto-vetores (2.5) ndo admite solugao exa-
ta. Uma forma de se obter solugées aproximadas consiste em traba-
lhar diretamente com esta equagéo diferencial e impor as suas so-
lugées a condigéo ao contorno do problema expressa na eqd. (2.13}.
Uma outra forma de trabalho, consiste em transforma-la numa equa-
géo integral atraves do formalismo da fungéo de Green, onde neste
processo ja e imposta a condigéo ao contorno do problema ao esco-
lher a fungéo de Green apropriada. E entéo a partir da forma inte
gral para a equagéo de auto-vetores que se inicia a procura das
solugées aproximadas. Séo, evidentemente, duas maneiras formalmen
te equivalentes de se abordar o problema, sendo que a altima e ,
em muitos casos, mais apropriada no trato de diversos metodos de
aproximagéo,'tais como, Born, Glauber, ectc.

A equacao (2.5) pode ser escrita como:

[E-Hy (Fy, )“Ha‘?1““?m)]¢(?1"‘?m' ) o= VAR T VIE B )

+1
{(2.20)
Definindo a furicdo de Green Como:
- - -1 - 1 . - -
Gpg (Fq-- By, qiTqen By, q) [B-Hg (B ) -H (£ D)1 =
= §(F,-1)...6(F - Froa) . (2.21)

17%9 CN+1 T TN+
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Podemos colocar as solugdes da equagao (2.20) na forma:

YT eI q) = 0Ty g) o

-1 i - . ..-l -~ o I o -1
[ d?1 drN 1 0 (r1"'rN 1'r1 r )V(r "'rN+1)w(r1"'rN+1) !
(2.22)
onde ¢0(£1"'%N+1) Sao as solugdes da equacdo homogenea:

As equagées (2.20). e (2.22) s%o equivalentes, uma vez
que ainda nao se tratou da questéo das condigées ao contorno. Is-
to pode ser observado ao realizar o processo inverso, ou seja ,
aplicar o operador [E—HO—Ha] na equagéo (2.22) o que, utilizando
a definigao (2.21), gera a equag%o {2.20).

A solucdo da equagao homogénea que satisfaz as  condi-

coes ao contorno adequadas, quals sejam, de uma particula inciden

te de momento ﬁo e direcao EO e o alvo no estado u0{f1...iN), e
dada por:
> =+
ik,..x -
- - 3 0" "N+1 _s e -
b (Fq---Tyy) = © X Syeq o EqeeoBgd (2.24)
A funcido de Green, definida pela equacao (2.21) admite

infinitas solucdes. Apenas uma, entretanto, satisfaz as condicgobes
ao contorno do problema, ou seja, fornece o comportamento assinto
tico da funcio de onda na forma expressa pela equagdo (2.13). Po-

de-se mostrar(g) gque esta funcao & dada pela expresséo:
-+ >t
. , : . kBIrN+1'rN+1I
GOa(F1"'¥N+17r1"'rN+1) 5T L. E kX _ XmS(SN+1)
N+1 "N+1
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) uB(;1...fN)uE(f;...f§) ] (2.25)

Conveém salientar que o simbolo é denota ndo apenas uma
soma sobre todos os estados discretos, como também a integragao
sobre todos os estados do continuo, sejam estes energeticamente
acessiveis ou néo. Fm outras palavras, kB’ definido pela equagéo
(2.6), pode assumir valores reais e imaginarios.

Inserindo as expressées (2.25) e (2.24) na expressao

(2.22) obtemos finalmente:

.

- lkO'rN-H 5 1 1 1
WAy .y q) =€ XmS‘SN+1)uo‘r1°'°FN) - I f dry...dryg. 4
. - =)
kgl g, 1 ~Tige 1| "
7L xS (8 xS (Sh U, (Fyee D) uR (Ere. T)
3 m’ I; ! | . N+1 m N+1' "B 1" " "N""BR"71°°""N
s N+1 “N+1
- +|_ -t -1
V(r1...rN*1) w(;1...rN+1) . (2.26)
De novo, o somatdrio em B inclui todos os estados do es-—
pectro discreto e continuo. E apenas na expressao  assintotica

(2.13), que descreve excitacOes reais, que o namero de estados

(2)

possiveis,& limitado pela energia disponivel'=".

Ao tomarmos o limite em gue ;N+1 tende a infinito, veri
fica-se facilmente que a expressao acima cai na forma da ex-—
pressdo assintdtica (2.13), ac tomarmos na expresséo (2.13) j =
- N+1. Neste processo podemos identificar as duas expressoes ter-

mo a termo e obter a expressdo para a amplitude de espalhamento:

1 -1 w 'iiu';a s* *  al -1
£ (G,Cb) - H [ dr1...drN+1 e Xms(sj)ua'(ral--.:_fj_,l

0o " 73773

]

1 -~ -~ 1 - I -1 -1
i1 Tat! MACEEERESCD L ACIEEREN I d (2.27)
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Podemos observar pela expresséo acima que, conforme men
cionado, a determinagéo da amplitude de espalhamento para um de -
terminado processc de excitagéo do alvo depende do conhecimento
da funcao de onda em todo o espaco. No proximo capitulo descreve-
remos diversas formas de aproximar a fungéo de onda do problema ,
que viabilizam a obtengao de resultados numéricos passiveis de
confrontagéo com os resultados experimentais.

Consideremos agora a questéo dos elétrons serem indis -
tinguiveis, expressa através da func¢ao de onda ser antigsimétrica
com relagao a permutagéo nas coordenadas de dois elétrons.

Para que a expresséo integral satisfag¢a este fato ¢ ne-
cessario que a fungéo de onda,expressa pela equagéo (2.26), apre-
sente apenas uma troca de sinal ao permutarmos as coordenadas de
dois elétrong. Para facilitar a discusséo, reproduzimos abaixo a
expressao (2.26) bem como a expressao obtida ao permutar na ex -

pressao (2.26) as coordenadas N+1 e J.

ik, .¥
= = _ 0" "N+1 _s -
1P(:,C'I"‘:!TI\T+'I) =€ Xms( N+ 1)u (r "'?N)
Lk I—)- ) |
1 el ol TN+17TN+1 s
T 4 J d; -.-4F N+1 zm' EEE Xms(SN+1)
Grfllg TN+17 N+ 1
S* F I - ] -~y -1
Xp! Spaq) g By B Uy B e By IVIE - Bpg ) {Eq e By ) 12028
T T
| ) o i O'rj )
1‘U(:F1"'rj 1 N+1’Aj+1""rN';j) = © XmS(S )
. = i P 1
g (Bqe e By g o ByyqrTypqe By "4n[dr1“'drm1
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ik |r.-r!
y e 33 ) s* '
(S.) S.)u (¥,...r. r . ....F
a,m' |; _%;l XmS 3 XmS( ] a(.1 C3=-TTTN+T7 7+ N)
*{f" .El -1 fr ,.r)v(_.l - ) {-1 ~ 1 -~ 1 ~1
Uy Vrqeee =17 "N+17773+1° 'rN r1"'FN+1 Y 1°° rj-—1’rN+1’rj+1"'
rNrj) . (2.29)

Niao & em absoluto Obvio que estas expressoes difiram ape
nas por uma troca de sinal. Para tal, basta comparar o primeiro

termo do lado direito destas expressoes, que colocamos abaixo:

L >
lkO'rN+‘l s - -
exp. (2.28): e X (SN+1)uO{r1...rN)
s (2.30)
iﬁo.ij .
exp. (2.29): e me(Sj)uo{r1...rj_q,:N+1,rj+1...rN)

Para perceber a diferenca entre estes dois termos, basta pensar
em seus valores para valcores grandes de |rN+1|, e ter em mente
que as fungées de onda atdmicas do espectro discreto cacm rapida—
mente na medida em que uma de suas coordenadas cresce. Desta for-
ma, para as expressées (2.28) e (2.29) diferirem apenas poOr um
sinal & necessario gque o segundo termo do lado direito de cada ex
pressdo compense a diferenca apresentada no primeiro termo.

A diferencga entre estas expressées fica patente ac to -
marmos, em cada uma, O limite em que a coordenada espacial N+ 1
tende a infinito. Para simplificar consideramos © caso em dgue a
energia de impacto & menor que o potencial de ionizagdo, com o que
obtemos respectivamente:

—
= 0°"N+1 s 2 -
r Xo (Spidu (¥, ...
51 m, "N+17 70 1 °N o,

ik
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ik .r
o a TN+1 S _ _
gy féSNH"I’NH)Xmé(smﬂ)ua(rr"rN) (2.31)
¢;(r1+-0;-rj_1r?—"Nnrrjn---rmrrj’ i i - Jdkuk(r1”'rj—1rN+1
N+1 N+1
ik |z, -ri]
-~ - —- - [a J j X, - . -
T R U I R T e I S RARLE IS RS PR LS PR R
|r. - rl]
3 3
rN)V(r1...rN+1)¢(r1...rj_1,rN+1,rj+1...rN,rj) (2.32)

A primeira expressao € a expresséo (2.13), e a segunda
contem apenas estados atémicos do espectro continuo, dado gque a
funcac de onda do espectro discreto se anula na medida em que uma
de suas coordenadas tende a infinito.

Fica claro, a partir das expressées acima colocadas,que
para que as expressées (2.28) e (2.29) difiram apenas por uma
troca de sinal & necessarioc gque © somatoric em o englobe todos os
estados do espectro continuo e discreto. Em outras palavras, € ne
cessarioc que a expresséo integral para a fungéo de onda contenha
todos os estados at@micos, sejam estes energeticamente acessiveils
ou nao. Conforme mencionamos, & apenas ha forma da expresséo as -
sintdtica que o nimerc de estados é limitado pela energia disponi

vel. De fato, Geltman (1969)(3)

mostrou, para ¢ caso de alvos de
hidrogénio, que levando em conta todos os estados as equagées
(2.31) e (2.32) devem ser idénticas, o que forgosamente deve ocor
rer, dado gue na obtengéo da expressao integral para a fungao de

onda ndc foi feita nenhuma aproximacdo gquebrandc a descrigao da

indistinguibilidade dos elétrons do sistema.



-23-

Este aparente detalhe tem importancia fundamental na ana
lise dos resultados tedricos, obtidos com métodos de aproximacdo.
Estes métodos n&o conseguem levar em conta, de forma correta, to-
dos os estados at&micos na express&o para a funcao de onda (2.26),
e portanto, no calculo da amplitude de espalhamento dada pela ex-
pressao (2.27). Nao considerando todos os estados atémicos no so-
matdério se estarda tratando de uma equagdo que néo expressa, de for
ma correta, o fato dos elétrons serem indistinguiveis. O que se
faz € impor que as solugbes aproximadas sejam antigsimétricas, o

que pelo acima exposto nem sempre conduz a bons resultados.
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FIGURA 2.1 - Esquema do espectrometro utilizado no Laboratorio de

Impacto de Elétrons do IQ-UFRJ.
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CAPITULO T1I

METODOS DE APROXIMACAO

A equagéo (2.26), referente a fungéo de onda total do
sistema, néo admite solugéo exata. Os resultados numéricos sao en
tdo obtidos atraves de metodos de aproximagao.

Cada método, como decorréncia das aproximacgoOes contidas
e do esforgo computacional requerido na Obtengao de resultados nu
méricos, consegue descrever,de forma satisfatoria, alguns proces—
sos, dentro de determinadas faixas de energia de impacto. E da
soma do esforgo com os diversos métodos disponiveis, que se conse
gue uma descrigdo teorica mais ampla do problema.

Visamos neste capitulo principalmente descrever a apro-
ximagao de Glauber. Para uma compreensao mais ampla da aproxima-
gdo de Glauber e interessante analisar também alguns outros méto-
dos de aproximagéo. Neste sentido descrevemos tambeém, ainda que
de forma sucinta, a aproximagéo de acoplamento-forte, bem como a
aproximagao de Born.

0 conjunto das aproximagées descritas neste capitulo com
poe as ferramentas teoricas mais utilizadas no estudo de excita-

coes a estados discretos em atomos alcalinos.

3,1 - METODO DE ACOPLAMENTO-FORTE

Pode-se expandir a funcao de onda total na forma:
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PE . EgL ) =é Fo (g, dug (... F) (3.1)

sendo u8(£1...?N) as fungées de onda atémicas, o somatOrio em B
inclui todos os estados do espectro discreto e continuo, contendo
portanto infinitos estados e FB(?N¥1) forma uma base completa no
espago de um elétron.

Introduzindo esta expanséo na expressao integral para a

fungc@o de onda, eq. {(2.26), e utilizando fung¢Oes de onda atOmicas

ortonormais, determina-se a equagao integral que FB(EN+1) deve sa

tisfazer:
>
ik..r
= _ 0""N+1 s 1 1t
Fa'(¥N+1) = ¢ Xm (SN+1) 5@',0 T 4m L ' J dry, 1
5 B,ms
ik l-+ >t
) rN+1"rN+1l o - . _, »
I+ T Xmé (SN+1)Xmé(SN+1)Va‘B(¥N+1)FB(rN+1) , (3.2)
TN+ 17N+
onde
= _ ~ - * - - - + . .
Va'B(¥N+1) = J dxj...de uu.(r1...;N)V(r1...rN+1)uB(r1...rN) .
(3.3)

A equagao {3.2) representa um conjunto infinito de equa
¢bes integrais acopladas. Se fosse possivel resolvé-las, estaria-
mos obtendo uma solugéo exata para a equagao (2.26). A aproxima -
cao de acoplamento-forte consiste justamente em truncar a expan -
sdo (3.1), considerando apenas alguns estados atomicos, conforme
proposto inicialmente por Massey e Mohr (1932)(1§).

Uma primeira consequéncia deste fato & gue ndo estare -

mos mais considerando na equagao (2.26) todos os estados do espec



tro atomico discreto e continuo. Com isto, conforme discutido no
capitulo anterior, a funcdo de onda total nac apresentara mais a

simetria correta com relagao a permutagao das coordenadas de dois

(2)

elétrons . Procura-se entdo impor que a solucgao aproximada apre

sente a simetria correta, expressando a fungdce de conda na forma:

M
w(;1...rN+1) = A 321 FB(rN%1)uB(r1...rN) . (3.4)

onde A & o operador de antissimetrizagao definido como:

N
A=1- ) (3.5)

Py N+t ’

e P & o operador gue permuta as coordenadas do elétron j com

5, N+1
o elétron N+1. Introduzindo a expressdc acima na eq. (2.26) e pro

jetando num estado atdmico |a>, obtemos:

ik .7 M
= _ 0" "N+1 s ' ~
FOL' (rN+1) = € Xm FSG,I,O + N Z J dr.l .drN
s =1
- * -~ _ . . _-L 4 ,..I_
Fa-(r1)uu-(r¢---rN)ug(Fz---rm+1’ -5 L E, J dryiq
B mg
. -
elK | Typq™ N+1| s .
rN+‘| N+1
. i =3
K |rN+1_rN+1|
=73 | agg,, S S (s, .)
T Ay o SN+ l; 3 I Xmé N+1
B s N+ N+1
x;. ‘SN+1) J dr, Wa.B(r1.rN+1)F (r ) y (3.6)
. :
onde V(£ ;) é definido por (3.3) e W(r,, ¥ ) & o operador de

troca definido por:
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) = dez"'dfm (r ...r )V(r1...r ).

W (r1,r N1

o )uB(fz...r

N+1 N+1

(3.7)

Alem da questdo relacionada com a simetria da fungao de
onda total, o truncamento da série (3.1) acarreta outros proble-
mas. Uma detalhada discussao a respelto se encontra no artigo
de revisao do Bransden e McDowell (1977)(2). Vejamos estas ques-—
toes de forma sucinta:

Um problema ocorre sempre gue nao considerarmos na ex -
pansao truncada todos os possiveis estados atOmicos finais, ou se
ja, nao representamos explicitamente todos os canails abertos de
espalhamento. Com isto nao estara descrita a perda de fluxo dos M
canals abertos representados na exPanséo truncada, devido aos de-
mais canais abertos nao representados nesta expanséo. Em outras
palavras, a probabilidade de excitagao do atomo para um determina
do estado |a> & relacionada com as probabilidades de excitacao
do atomo para os demals estados acessivels. As equagées acopla -
das do tipo (3.6) descrevem apenas a interdependéncia entre o5 ca
nais abertos referentes aos M estados considerados na expansao
truncada.

Um outro problema refere-se a distorcéo do atomo duran-
te a colisao. Ao truncarmos a serie (3.1), a funcéo de onda total
ndo sera mals expressa numa base completa, ndo descrevendo de for
ma correta este efeilto.

Este método deve, em principio, apresentar bons resulta
dos para baixas energlias de impacto guando poucos canais abertos
estao presentes. Neste caso, se pudermos representar , na expan -
sio truncada, todos os estados finails acessiveis, néo estaremos
incorrendo no primeiro problema acima mencionado. O método pode ,

entretanto, apresentar bons resultados mesmo para energias inter-
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mediarias, quando infinitos canais abertos de espalhamento estao
presentes. Discutiremos no proximo capitulo o caso da excitacao
dos atomos alcalinos ao primeiro estado excitado. Neste caso, o}
método apresenta, de uma maneira geral, resultados em razoavel
acordo com a experiéncia para energias intermediarias,mesmo consi
derando apenas dolis estados na expanséo, ou seja, os estados ini-
cial e final.

0 numero de estados considerados na expanséo {(3.4) nos
diversos trabalhos realizados com este método varia como funcao
do processo abordado, da energia de impacto considerada e da dis-
ponibilidade de c0mputagéo de seus autores. No proximo capitulo
veremos alguns exemplos de calculos com este método de segac de
choque para excitag@es discretas em atomos alcalinos.

Existem diversas maneiras de procurar minimizar o efei-
to do truncamento da expansao (3.1)(2).

Uma forma de representar o efeito de polarizacdo do ato

mo no processo de colisao consiste em substituir os termos
r T....X d a :
FB(J_:N”)UB(;1 ;N) a expansao truncada por termos na forma

[0 (F,...5 ) + Ua(B,...F, By )] F (F, ) (3.8)

B'1°°°TN 31 N’ N+1 BN+ d

onde ug(f1...fNJfN+1) representa a perturbacao da auto-funcao

uB(f1...iN) do- alvo durante a colisaoc. Na forma mais simples

UE §1"'%N'%N+1) & determinado por teoria de perturbacao de pri

meira ordem, assumindo a particula incidente como fixa no ponto
>

TN+1”
& chamado de aproximacdo de orbitais polarizados, e constitui a

Este procedimento adicional ao método de acoplamento forte

base do mé&todo de ondas distorcidas com orbitais polarizados ('dis

torted waves polarized orbitals", DWPO)(é).
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Uma forma de representar a perda de fluxo para canais
2bertos de espalhamento nao considerados na expansao truncada con
siste em adicionar a esta expansao pseudo-estados correspondentes
a canais abertos de espalhamento ficticlos. As fungées de onda
que descrevem estes pseudo-estados séo escolhidas de forma a se-
rem ortogonais as func¢Oes de onda consideradas na expansdo trunca
da, poréem superpondo com orbitais néo considerados nesta expansao.
Desta maneira, com apenas alguns pseudo-estados, pode-se represen
tar, de forma aproximada, varios canais abertos de espalhamenhéét

Uma outra maneira de representar a perda de fluxo para

canais abertos de espalhamento nao considerados na expansao, con-

siste inicialmente em expressar a funcao de onda na forma:

M [+
PR By ) = A TR B e BB A ) Ty )
n=1 n=M+1
u (E,...2) : (3.9)

separando-a portanto em duas partes, uma relacionada aos M primel
ros estados, e a outra relacionada com os infinitos estados em
que n > M+1. Da mesma forma separa-se, nas equagées acopladas pa-
ra Fn, 0s termos rglacionados com 08 M primeiros estados, dos de-
mals termos assoclados ao segundo somatorio da eq. (3.9). A se -
grui trata-se de forma aproximada os termos relacionados com 0s
estados em que n > M+1. Existem diversas maneiras de aproximar es
tes termos; estando no mencionado artigo de reviséo do Bransden

(5)

e McDowell uma detalhada discussao a respeito.
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3.2 — APROXIMACAO DE BORN

A aproximacdo de Born & perturbativa com relagao ao po-
tencial de interacd3o entre o elétron incidente e o alvo, V(f1 “ee

"EN+1)' Vejamos como obter a fungao de onda nas diversas ordens
do potencial de interagao, partindo da solugao em ordem zero, da-

da por:

= e o (s 41}u0(f1...f } . (3.10)

Esta expressao corresponde a fungao de onda do sistema
na ausencia de interagao entre o elétron incidente e o alvo, ou

seja, ao considerarmos V(f1.. }) = 0 na expressao integral

"IN+
para a funcado de onda, eq. (2.26).

A funcgdo de onda na primeira aproximacao de Born € obti
da ao substituir, no lado direito da equacdo (2.26), a fungao de

onda total w(f1...f ) pela expressao acima, o que fornece:

“N+ 1
- -
ik . .r
B1 = - 0" N+1 s - N 1 s
VR By, q) = e XmS(SNH)uO(r'I'”rN) - In XmS(SNH)
1K ]3 _;]V I > >
Tl TN+1 TN+l ik..r
Vou (£,...5) | @’z - e O My )
5 O A A N+ I; ! 0,0 TN+1 !
N+1 "N+1

,N+1) dado pela expressao (3.3).

- . a ] v_}'
Tomando ha expressao acima o limite em gue TN+ tende a

o |
sendo Va,O(r

infinito e comparando com a express3o assintética para a fungdo
de onda, eq. (2.13), obtemos a amplitude de espalhamento na pri -

meira aproximacdo de Born, dada por:

e
ig.r,.:
B1 1 - N+1 .=
an(s’¢) - T ZE'[d;N+1 e va,O(?N+1) d (3.12)
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sendoc g = ko_ka o momento transferido.

Se considerarmos apenas a parcela Coulombiana do poten-—

cial de interagao V(£1“‘£N%1)' e utilizarmos a integragéo pro -

posta por Bethe(jg), a expressdo acima reduz-se a:

B , N ig.7,

Gale®) = - gy L [uh@gg ot ugE B0 Ay
i (3.13)

A forca de oscilador generalizada, gque & utilizada em
diversos trabalhos por reduzir-se a forca de oscilador otico  no

limite em que g tende a zero, & definida como:

. kg AEg, BE dog,  (8,0)
oo =% =z 4

. (3.14)

dn

sendo AEOa a energia de excitagéo do alvo do estado |0> ao esta
do |a>.

A analise da energia de impacto e processos onde deve-
-Se esperar que a primeira aproximagéo de Born fornec¢a resulta -
dos confiaveis & tarefa complexa, tendo sido objeto de inGmeras
discussées (Moisewich e Smith(~i} {(1968), Geltman(EL) {1969) .

(17 (1971), etc). Podemos entretanto ter uma ideia

Mott e Massey
sobre esta questao se observarmos que a fungéo de onda em ordem
zero & igual a fungéo de onda do sistema na auséncia de interacdo
entre o elétron incidente e o alvo, sendo esta interagao conside-
rada ao aplicarmos a equagéo (3.10) na equacéo (2.26). Pode-~-se
entéo intulr que esta aproximagao deve se tornar progressivamente
mais realista na medida em que a interacéo entre o elétron inci -

dente e o alvo seja mais fraca, o que ocorre na medida em que con

sideramos energias de impacto mais altas.



A fungao de onda na aproximagéo de Born néo apresenta
a simetria correta com relagéo a troca nas coordenadas do j-ésimo
elétron atdmico com o eletron N+1. Neste sentido a primeira apro-
ximagéo de Born nao descreve efeitos de troca, néo podendo ser uti
lizada nos casos onde os estados inicial e final de spin do alvo
sao diferentes.

Para que a solugﬁo aproximada apresente a simetria cor-
reta,Oppenheimer prOpas antissimetrizar a fungéo de onda em ordem

zero, 0 que fornece:

iﬁ0';N+1 S
¢($1...f ) = A e X

N+ m_ SN+ 1 r Iy o (3.15)

onde A &€ o operador de antissimetrizag%o, definido por (3.5).

Inserindo esta exPresséo na equagao (2.26), e adotando
um procedimento andlogo ao descrito anteriormente, obtém-se uma
expressao para a amplitude de espalhamento. A amplitude de espa -
lhamento contem, agora, um termo referente ao processo direto, da
do pela eqg. (3.12), e uma serie de termos relacionados com proces
sos de troca.

Esta aproximagao, conhecida como Born-Oppenheimer, in -
troduz uma seérie de problemas formais associados ao termo de tro-
ca, além de fornecer resultados piores que a 12 de Born. Isto re-
sulta do fato da antissimetrizagéo proposta por Oppenheimer intro
duzir termos esplUrios na expresséo para amplitude de espalhamen -
to.

Visando contornar este problema, Ochkur(zg) e Bomrmﬁzlh
independentemente, propuseram uma aproximagéo baseada na aproxima
géo de Oppenheimer que & coerente com uma teoria perturbativa no

potencial de interacdo. Considerando que essencialmente a aproxi-
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macao de Oppenheimer & correta, tanto Ochkur quanto Bonham, procu
raram identificar os termos espuricos da amplitude de troca atra-
vés da expanséo da amplitude de espalhamento na regiao de altas
energias. Retendo somente ©0s termos de mesma ordem em kO’ obtive-
ram uma eXpressao para amplitude de espalhamento que corresponde
ao termo perturbativo em primeira ordem no potencial de interacgao.
Este procedimento, conhecido como aproximacgao de Born-Ochkur, for
nece resultados em melhor acordo com os resultados experimentais
gque os obtidos na aproximagao de Born-Oppenheimer. Rudge(zz)(196&
propos uma pequena modificagao na aproximagado de Ochkur para que

(23) (1965) pro-

esta satisfizesse o principio variacional. Belly
pés uma modificagéo a aproximagéo de Ochkur para que esta satis -
fizesse o principio de balanco detalhado de energia.

Vejamos ainda uma questéo relacionada com a simetria
da fungéo de onda na primeira aproximagéo de Born. 0 efeito de
indistinguibilidade entre o elétron incidente e os elétrons atomi
cos deve ser importante em baixas energias de impacto onde, numa
viséo classica, o elétron incidente "passa mals tempo" perto dos
elétrons atamicos. De fato, a segao de chogue para processos onde
os estados inicial e final de spin do alvo 550 diferentes cai ra-
pidamente com a energia de impacto. Devido a ortogonalidade das
funcbdes de spin, estes processos néo sao descritos pela primeira
aproximagéo de Born. Da mesma forma para processos onde os esta -
dos inicial e final de spin do alvo sao idénticos, deve-se espe -
rar que o efeito da indistinguibilidade entre o eletron incidente
e 0s elétrom;atamicos seja pequeno para altas energias de impacto.
Esta questao pode ser analisada ao compararmos na amplitude de es
palhamento o valor do termo direto com o do termo de troca. Esta

comparacao foi feita para diversos casos utilizando o néetodo de
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acoplamento—fqrte(ll) bem como a aproximagao de Ochkur(—i) do ter
mo de troca, mostrando que de fato, em altas energias de impacto,
o termo de troca praticamente ndo contribui para a secdo de cho -
que total e diferencial, exceto na regiao de anqulos grandes.

Uma vez que a primeira aproximagao de Born sO e adequa-
da ao estudo de processos com altas energias de impacto, a ques -
téo da simetria ndo e fundamental quando se aplica esta aproxima-
gao de forma consistente.

A primeira aproximagao de Born €, dentre os métodos
usualmente utilizados, aquela que implica num menor esforgo numée-
rico. Apesar das limitagées impostas em sua formulagao ela & ex-
tremamente Util por diversos motivos. Consegue-se, por exemplo ,
para uma determinada disponibilidade de computador, abordar siste
mas mals complexos que em outras aproximagaes (atomos mais pesa -
dos, moléculas com maior numero de atomos, etc). Alem disto, ela
fornece, de uma maneira geral, resultados em razoavel acordo com
os resultados experimentais para altas energias de impacto. Como
consequéncia ela é utilizada muitas vezes para normalizar os re -
sultados experimentais.

A fungdo de onda na segunda aproximagdo de Born & obti-
da substituindo no lado direito da equagéo (2.26) a funcgio de on-
da total pela fungao de onda na primeira aproximagdo de  Born .
A correspondente amplitude de espalhamento, com o potencial de in
teragéo em segunda ordem, contém um somatdrio nos infinitos esta-
dos atdmicos intermediarios do espectro discreto e continuo, nao
admitindo solucao exata. E usual considerar apenas alguns estados
no mencionado somatdorio, obtendo-se soluc@es aproximadas.

A fungéo de onda na aproximagao de Born em terceira or-

dem e obtida de forma anéloga; ou seja; aplicando a funcao de on-



da em segunda ordem no lado direito da expressao (2.26). Repetin-
do este procedimento diversas vezes, obtém-se uma expansaoc da fun
ciao de onda total em séries de poténcia do potencial de intera-
¢do conhecida como série de Born, que pode ser representada na

formas:

) = 0 (W0) w0 V) w0, (00 ¢ 8500 v Ll
(3.176)

sendo ¢0(V) a fungéo de Born em ordem zero, dada pela equacgao
(3.10); ¢1{V) o segundo termo do lado direito da expressao
(3.11), gue contém o potencial de interagéo em primeira ordem ;
¢2{V2) o termo gue contem o potencial de interagéo em segunda
ordem, etc.

A convergéncia da série de Born @ muito dificil de ser

(17) (1971)). Pode-se, entretanto, mos-

analisada (Mott e Massey
trar que a série (3.16) converge no caso em que o alvo € represen
tado por certas classes de potenclal. De qualguer forma, traba -
lhar no contexto da terceira aproximagéo de Born ja implica num
formalismo matematico intratavel quando atribui-se graus de 1li -
berdade ao alvo, mesmo para o caso do atomo de hidrogénio. Convem
mencionar o esforco neste sentido realizado por Byron e Joa -
chaﬂ#gi) (1977), onde a contribuigéo do termo em terceira ordem
na amplitude de espalhamento & estimada através de um termo da
expanséo da amplitude de espalhamento na aproximacao de Glauber.
As séries de Born representam um esforgo de  aplicar
este tipo de formalismo em energias de impacto mais baixas gue as
abordadas pela primeira aproximagao de Born. A complexidade mate-

matica gque ocorre, ja no contexto da segunda aproxima¢do de Born,

aliada & dificuldade de inferir a respeito da convergéncia destas



series, parece resultar num esforgo reduzido nesta direcac, ac me
nos no caso de excitacgOes discretas em atomos alcalinos. Neste ca
so ao gue nos conste, 86 foi realizado um trabalho, referente a

aplicacac da segunda aproximacao de Born em excitagdes do atomo

(7)

de s50dio do estado fundamental ao estado 4s , que sera comenta

do no proximo capitulo.

3.3 - APROXIMACAC DE GLAUBER
A aproximacao de Glauber(gé), oriinda da fisica nucle -

(12)

ar, fol inicialmente aplicada em fisica atomica por Franco —

{1968). Desde entao ela tem sido utilizada por diversos autores ,

(26)

encontrando-se nos artigos de revisao de Thomas e Guerjuoy —
2 -

(1974) e Chan et alg—z) (1979) uma detalhada discussao de

sua aplicacdo em fisica atomica.

- - 28
Glauber propdOs esta aproximacao em 1953(-)

, estando ba
sicamente interessado em aplicacdes a problemas da fisica nucle -
ar. Sua dedugdo para a expressac da amplitude de espalhamento,num

tratamento onde descreve-se o alvo através de um potencial, par -

tiu da equacdo integral para a fungao de onda. (A egquacgao inte -

gral para a funcgao de onda em colisdes por potencial ) obtida
de forma analoga a apresentada no capitulo anterior.) A expres -
s3o para a amplitude de espalhamento na aproximacao de Glauber

pode também ser obtida partindo diretamente da aproximacac eiko -

nal da fisica classica. Neste caso, pode-se observar que a aproxi

macdo de Glauber & apenas um caso particular da classe das possi-
(26)

vels aproximacoOes eikonals para a amplitude de espalhamento —

Para o caso gue nos interessa neste trabalho, ou seja ,
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guando se considera graus de liberdade internos do alvo, Glauber
deduziu a expressao para a amplitude de espalhamento de uma forma
mais complexa, partindo da equacao de Schroedinger dependente do

tempo. Em 1974 Thomas e Gerjuoy(gg)

propuseram uma forma de dedu-
zir a express3o para a amplitude de espalhamento na aproximag¢ao
de Glauber partindo da expressao integral para a amplitude de es-
palhamento, eq. (2.26), que descrevemos abaixo.

Sao utilizadas duas fortes aproximagées na deducio da
expresséo para a amplitude de espalhamento na aproximagao de Glau
ber a partir da equagao integral para a funcao de onda, equacgao
(2.26). A primeira consiste em substituir a equacdo (2.26) por um
equagéo integral aproximada. A eqg. (2.26) contém um somatorio em

todos os estados atdmicos, sejam estes energeticamente acessiveis

ou ndo. O principio de conservacao de energia fornece:

28¢
ko= k, (1 - —2B)1/2

B 0 2 !
Ko

(3.17)

onde kO & o momento do eléetron incidente e Aso 3 a enerqgia de
I
excitacdo do atomo do estado [0> ao estado | 6>

Para altas energias de impacto teremos um grande nimero

de estados intermediarios em que k02/2 >> Aso X e portanto
r
kB = kq- Existirao sempre estados IB> onde k02/2 < Aeo g 7 logo
I
com kB imaginarios. Estes estados virtuais correspondem, para encr

glas de impacto altas, a estados do espectro continuo e, dependen
do da energia de impacto, a estados com excitagao de eletrons de
camadas internas.

Se considerarmos kB = ko para todos os estados interme
diarios |8>, e usarmos a relagéo de completeza dos estados atomi-

CoSs:
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-f;)...a(r ~7.) (3.18)

% ug (B Edug (F]...T0) = 8 (T,

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

que a funcao de onda total, i, obedece:

> >

ik..r
= = . _ 0" "N+1 _ s z 1

PlEg T q) =€ T T R R U T L

m

k I +| l s

o el TN+ TN+ S g%
J Tye ERE X! (51! Sy VI(E] - Ty U ELLE )
IN+17 N+

(3.19)

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

Veremos no préoximo capitulo a seguinte caracteristica
dos processos de coliséo de elétrons com energias de impacto in-
termediirias em atomos alcalinos. A soma das probabilidades dos
dtomos permanecerem no estado fundamental (colisées elasticas) ou
terem o eletron de valéncia excitado aos estados do espectro dis-
creto, & muito maior que a probabilidade destes atomos serem ioni
zados. Para os estados intermediarios referentes aos estados do
espectro discreto, e para energias de impacto intermediarias, te-
remos em boa aproximagéo kB = ko. Neste sentido estaremos tratan
do, de forma razoével; os estados que mais contribuem no processo
de coliséo acima mencionado. Isto talvez explique parcialmente o

bom desempenho da aproximacdo de Glauber para descrever excita -

¢bes discretas em atomos alcalinos.
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A funcido de onda, eg. (3.19), pode ser escrita na forma:

.r
. =y L 0""N+1 _S , > > - -
w(r1...rN+1) = e xms(sN+1)Q(r1...rN+1)uO(r1...rN) {(3.20)

Inserindo esta expressao na eq. (3.19), obtemos a equagao gue Q

deve satisfazer:

. - >4 - - >1
yooq - L I P expliky|ry 4-rg, 4 1-kq- By, =Ty, q))
- T AT

]
v 15:-)FN+‘I'—}:)FI:T+1[

V(T ne Ty )R, o Ty ) 3.21

r1"'rN+1) (r1"'rN+1 ) (3.21)
- ] >, > 1y

Fazendo a mudanc¢a de variaveis r' = Iy .-Iy 4, repre -

- . —~ . -+ - -
sentando ¢ conjunto de variaveis atomicas (r1...rN) poer R, toman
do a direcio de incidéncia paralela Z e chamando de 8' o angulo po

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

ikor’(1—cose')

5> B _1_- 3 ' e =+ = _+I
Q(R'rN+1) =1 -7 J d'r N V(R’rN+1 r')
> > -,
Q(R,rN+1—r ) (3.22)
[ )
—_——

Figura 3.1



Glauber(gé) mostrou que as contribuicdes mais importan-
tes ao integrando da expressdo (3.22) ocorrem em ' = O, desde
gque: 1) a >> 1/k0, onde a corresponde a uma distdncia media de

variacao do potencial, geralmente da ordem do alcance do potenci-

2
al; 2) VO << 1/2 kO , sendo VO

sidade do potencial. Estas duas condi¢des sao satisfeitas ao se

um valor caracteristico da inten

considerar altas energlas de impacto.

Nestas condicdes o integrando pode ser expandido em sé-

ries de poténcia em torno de 0' = 0 e retendo-se apenas o termo
dominante, que corresponde a 6' = 0, temos:
= > _ __i_._ . ++,_+I ++._+;
Q(R,rN+1) =1 7, f dr V(R,rN+1 r')Q(R, N+1~F ) ' (3.23)
0
(6'=0)
onde a notacgdo (8' = 0) indica que a diregao do vetor T &€ a
mesma de ﬁo {(caminho de integracao C na Figura 3.1) e Vo = kO

corresponde a velocidade classica associada ao eletron incidente
(em unidades atamicas).

Estaremos, portanto, para efeito de resolver a equagéo
integral (3.22), associando trajetorias retilineas aos elétrons
incidentes. Esta aproximagéo restringe, em principio, a aplica -
gao da aproximagao de Glauber a pequencos angulos de espalhamento.
Para colisées inelasticas, entretanto, Thomas e Guerjuoy(gg)(ﬁﬂ4)
mostraram que a aproximagéo de Glauber pode fornecer bons resulta
dos em angulos de espalhamento maiores. Os resultados para excita
gées discretas em atomos de hidrogénio confirmam esta hipotese ,
que sera discutida posteriormente com base em nossos resultados.

Expressando o vetor T em coordenadas cartesianas ,

N+1

a eq. (3.23) assume a forma:
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i ZN+1
) = 1 - =

-+ -
Q(R’XN+1’YN+1’ZN+1 Vo dz V{(R,X )
J

N+1’ Ns172

-—CC

-
Q(R,XN+1,YN+1,Z) {(3.24)

A solugdo para esta equacao integral & dada por (Glau -

per 1959 (22,

> >
N 1A(R,rN+1)
Q(R,rN+1) = e ’ {3.25)
onde
Z
-V T S L .2 ) az 3.26
Rofyer? = - GB (Rr X1 Vw17 241 N+1° (3.26)
Levando esta expressao na eq. (3.20), obtemos finalmen-
te:
. ‘ . - 5> >
WG p ) = e 07T T TR s e e
B R S m_ N+1°"0*"1°°°""N" °
(3.27)

A funcdo de onda dada pela eq. (3.27) nao apresenta a
simetria correta com relagao a troca nas coordenadas entre o elé-
tron N+1 e eléetrons atémicos. Desta forma ela nao pode ser aplica
da ao estudo de processos onde os estados iniclal e final de spin
do atomo séo diferentes. Para processos onde 0s estados iniclal e
final de spin do alvo sao idénticos, e para energias de impacto
onde se espera gque, por forga das aproximagées realizadas, a apro
ximacdo de Glauber fornega bons resultados, a questéo da simetria
nao deve ser muito importante. Isto porgque o termo de troca, nes-
tas condigées, apresenta uma contribuigﬁo peguena guando compara-—

do com o termo direto, conforme pode ser constatado em calculos
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com os metodos de ac0plamento—forte(ll) e Born—Ochkur(jL).Os pro-

cessos e energias de impacto abordados neste trabalho estéo den -
tro das condigées acima colocadas.

A funcado de onda dada pela equagao (3.27) nio possui a
forma assintotica correta, dada pela express%o (2.13}. Isto decor

re(EE)

de termos retido apenas o primeiro termo na expanséo do
integrando de (3.22) en poténcias de 6'. Neste caso, assumimos
que a principal contribuigao ao integrando decorria do potencial
Vv, o gque néo é verdade para regiées onde este potencial & despre-
zivel. Por outro lado, para as regiées onde o potencial de intera
¢do V nao é desprezivel, devemos esperar que a funcdo de onda na
aproximagao de Glauber seja superior a fungéo de onda na primeira
aproximagao de Born. Isto porque estamos considerando na aproxima
géo de Glauber, alnda que de forma aproximada, os infinitos esta-
dos intermediarios, que devem ser importantes a menos que a ener-
gia de impacto seja muito alta.

Além disto, o processo de coliséo & basicamente determi
nado nas regides onde o potencial de interagéo entre o eletron
incidente e o alvo ndo & desprezivel. Pode-se verificar esta ques
téo na formulagao tedrica, atraves da express&o para a amplitude
de espalhamento, eq. (2.27), onde aparece um elemento de matriz
contendo o potencial de interagao V.

Dado ao fato da fungéo de onda na aproximagao de Glau -
ber nao apresentar a forma assintotica correta, néo podemos obter
a expressdo para a amplitude de espalhamento comparando a forma
assintotica da funcdo de onda aproximada com a equagao (2.13) .Nes
te caso a amplitude de espalhamento & obtida diretamente da ex -
pressao (2.27), onde precisamos conhecer a funcdo de onda apenas

na regido onde o potencial de interacdo ndo é desprezivel. Toman-



do na expressao (2.27) j = N+1 e usando a expressao (3.27), obte
mos:
iq.7)
R Y ot TN+ ko o
fOu(8'¢) T 4q J d?1"°d?N+1 € uu(r1°'°rN)
> 1 >y ¥
iA{r,...r,T )
>y ) 1 N N+1 -1 =~ f
V(r1...rN+1) e uo(r1. .:N) . {3.28)

Se compararmos esta eXpressao com a expressao da ampli-
tude de espalhamento na primeira aproximag¢ao de Born, eqg.(3.12) ,
podemos observar gue elas diferem apenas pela presenca na expres-—
sao acima da exponencial que e fungéo do potencial de interacdo .
Para altas energias de impacto o argumento desta exponencial ten-
de a zero, conforme pode ser observado através da eq. (3.26) .Nes
te sentido, no limite que a energia de impacto tende a infinito ,
a aproximagéo de Glauber coincide com a primeira aproximagao de
Born.

Visando minorar as dificuldades envolvidas no calculo
da eXpressao (3.28) & usual considerar ainda uma aproximacao adi
cional proposta tambéem por Glauber(gé) (1959). Esta aproximagao
consiste em considerar o momento transferido, E = iqfif como per-
pendicular a EO‘ Para colisées elasticas, onde o momento transfe-
rido depende apenas do angulo de espalhamento dado que |Ef|:|ﬁ0[,
& facil perceber que esta aproximagao vale para pequenos 4angulos
de espalhamento;'Para 001is§es inelasticas, onde o momento trans-
ferido depende também da troca de energia entre o eletron inciden
te e o alvo, a analise da regiéo de validade desta aproximagao e
mais complexa, tendo sido discutida em detalhe por Thomas e Guer-

(26)

juoy (1974) . De qualqgUer forma, para processos de excitacao
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discretos e altas energias de impacto, devemos esperar o mesmo ti
po de condi¢do gue para colisoes elasticas, dado que a energia
de excitagdo & muito menor gue a energia cinética dos elétrons
incidentes.

-+ . . '
Expressando «r em coordenadas cilindricas, ou seja:

N+1

> > n

r =b + zz ; (3.29)
onde B, denominado parimetro de impacto, € a projecgao de ;N+1

no plano perpendicular a dire¢do de incidéncia z, atendendo, por-
tanto, a b.Z = 0. Nestas condigdes a integracdo em z pode ser

feita imediatamente, fornecendo:

:'I_k0 [ 5 .
£0o (808 = 57 J dt,...dfg d'by 4 e U (qe- - Eyg)
X (2. 2By )
{1 - e } ug (E £ ) , (3.30)

onde X(;1"';N’EN%1) & conhecida como fase de Glauber e dada pe-

la relacgao:

(o]
+

X (£ gby ) = - %t [ Az, g VAEe e E Xy, 0 Yy, oy, q)
© (3.31)

Assim como a maioria dos trabalhos em coliséo atOmica
com a aproximagéo de Glauber, utllizamos a expressao (3.30) en
nossos calculos.

Alguns autores propuseram métodos para ampliar a regiao
angular de validade da expresséo (3.30}(32’31). O procedimento mais
simples consiste em, ao inves de orientar o eixo z paralelo a KO'
y (25)

orientd~-lo perpendicularmente a a (Glauber 1959 Este proce-

dimento, embora permita obter a expressao (3.30) diretamente da
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(3.28) e, no entanto; incompativel com (3.26 ) (Castro 1977(§E)L

A equacao (3.30) & de dificil aplicagéo para atomos mais
pesados que o hélio. Isto porque, se obtivermos as fun¢des de on-
da atémicas através do método Hartree-Fock, a eq. (3.30) sera com
posta de N! termos, cada um contendo uma integral em 3N+2 dimen-
sées. Este fato & mais facilmente visualizavel se reescrevermos

a equacao (3.30) na forma:

ik

_.O 2 > - - - -
£,,0000) = 57 J a“ b exP(lq.b)<uO(;1...;N)]r1...rN]u&(r1...rN)>,
(3.32)
onde
T, = (ix.) S dz. . V. (¥ Y .%o )
§ = SXPILXy © X3 7 Ty, | N+1 V3 e By e P
— (3.33)
e utilizamos <u,ju > = 6, .
0 "a Ou
Podemos observar pela eq. (3.32) que, se tomarmos as

funcoes de onda atémicas como produtos antissimetrizados de orbi-
tais monoeletronicos, a equacao (3.30) contera N! termos.’

Para atribuirmos um significado fisico a cada termo que
aparece nesta equacao, e interessante analisar o caso do processo
de excitacao do atomo de litio do estado fundamental ao estado
descrito na notagao de Russel-Sanders como 3281/2. Na Figura 3.2
colocamos diversos processos possiveis associados a esta transi -
cio. Na Figura 3.2a colocamos o processo de excitagéo "direto",on
de o elétron de valéncia e excitado ao estado 3s, e Os orbitais

do caroco relaxam. Este processo & descrito pelo termo:

<¢1s{;1)IT1I¢;5(%1)><¢1S(}2)Ir2l¢;s(%2)><¢23(;3)|r3|¢3s(;3)> ,
| (3.34)
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que na regiao de altas energias de impacto reduz-se a aproximacgao
33 . o

de Born(———). A Figura 3.2b representa um dos possivels proces -

sos "indiretos"™, onde o elétron de val@ncia é desexcitado a um or

bital do carocgo relaxado, e um elétron do caroco é excitado ao es

tado 3s. Este processo & descrito pelo termo:

<¢1s(_£1) Ty l¢3s(;1)><¢1s(_£2) |F2|¢;S(§2)><¢2S(;3) lr3l¢;s(;3)> .

(3.35)

E interessante observar que, apesar da aproximacao de
Glauber néo levar em conta a antissimetrizagéo da fungao de onda
total, os termos que decorrem da antissimetrizagao da funcao de
onda atomica estéo presentes. Esta caracteristica da aproximagao
de Glauber esti diretamente relacionada com o fato do potencial
estar considerado em todas as ordens na expressao para a amplitu-
de de espalhamento.

Para o processo de excitagao do atomo de 1litio ao con -
junto de estados 22P, fol possivel obter resultados numéricos a
partir da expresséo (3.30), considerando apenas uma aproximacao
adicional: considerou-se que os orbitais dos elétrons do caroco
néo relaxam no processo de excitagdo do atomo. Para atomos mais
pesados que o litio nao foi possivel até o momento a obtencao de
resultados numéricos sem considerar outras aproximagoes adicio -
nais, dado ao grande nuamero de termos que aparecem na expressao
(3.30).

Visando viabilizar os calculos numéricos, fol proposta
uma aproximagao relacionada com a descrigao do carogo , que sera
discutida em detalhe no capitulo em gque relatamos a forma utiliza

da para descrever o alvo no processo de colisdo. Em linhas gerais



esta aproximacao consiste em representar a interacéo Coulombiana
do eletron incidente com os elétrons do carogo atémico e N-1 car-
gas nucleares através de um potencial esfericamente simétrico
Vc(rN41). 0 potencial Coulombianc de interagao entre o© eletron
incidente e o alvo fica entéo descrito como:

> _ > 1 1

N
V(r1...rN+1 ) - [+ ] + |+ ~ . {3.36)

rN+1 t

'N+1™ TN

Utilizando esta aproximagéo adicional, e ndo desprezan-
do o relaxamento dos orbitais do carogo atamico, 0s termos corres
pondentes aos processos indiretos se anulam. Além disto a ordem
da integral do termo "direto" reduz-se a 5, sendo posteriormente
reduzida por métodos analiticos a uma soma de integrais unidimen-

sionais.
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FIGURA 3.2 -

Excitacio do dtomo de litio ao estado 3s. A fig. {a)
representa um processo "direto’, onde o elétron de va
léncia & excitado ao estado 3s, e os orbitais dos elé
trons do caroco relaxam. A fig. (b) representa um
processo "indireto", onde o elétron de valéncia e des

excitado a um estado 18, e um elétron do carog¢o exci-
tado ao estado 3s.



CAPITULO 1V

RESUMO DOS TRABALHOS NA AREA

0 estudo de excitag§es para estados do espectro discre-
to em atomos alcalinos por impacto de elétrons, foi objetc de inu
merog trabalhos experimentais e teoricos. Este interesse decorre
de uma serie de fatores, tals como, a relativa facilidade de in -
terpretar os resultados experimentais, © interesse destes tipos

34)

de dados nas pesquisas de astrofisicagﬁf. Além disto, géo atomos com
camadas fechadas e um eléetron de valéncia, e portanto, sistemas
bastante adequadecs a abordagem tedrica, servindo para analisar uma
série de caracteristicas dos métodos de aproximagéo.

Neste capitule descrevemos, de forma sucinta, o esforgo
tedrico no estudo destes processos de excitagao, bem como mencio-
namos os trabalhos experimentais mais importantes. Visamos com is
to, situar nossoc trabalho no contexto da pesguisa na area, permi-
tindo uma discussao mais fluida de nossos resultados no Capitu
io VIII.

Existem alguns artigos de revisao na literatura, sendo
o mais completo realizadc por Bransden e McDowell(é) em 1977, .
Neste sentido, este capitulo serve também para atualizar a biblio
grafia'dos trabalhos nesta area.

0 capitulo & dividido em guatro segées. Na primeira,dis

cutimos alguns aspectos dos atomos alcalinos aos gquals podemos as
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sociar algumas caracteristicas nos resultados para se segOes de
choque diferencial e integral. A segunda segéo trata de processos
envolvendo atomos de litio, a terceira de processos envolvendo ato-
mos de s06dio e a quarta de processos envolvendo atomes de potas -
sico. Cada segéo e dividida em sub—segées referentes a um ou diveE
S0S processos de excitagéo. Para cada processo de excitagao abor-
dado citamos os principais resultados dos trabalhos experimentais
mais importantes, bem come apresentamos uma descrigao sucinta dos
diversos trabalhos tedoricos. Esta descrigéo contém o métedo tedri
co utilizado, alguns detalhes dos calculos, os principais resul-

tados obtidos e algumas questoes que consideramos importantes.

4,1 - ALGUNS ASPECTOS DOS' ATOMOS ALCALINOS

0 estado fundamental dos atomos alcalinos & descrito na
notagac de Russel-Sanders como n281/2, possuindo um elétron de va
léncia num estado de simetria s, e o restante dos elétrons em ca-
madas fechadas. O potencial Coulombiano médio gerado pelos elé -
trons do carogo atamico é esfericamente simetrico, sendo usual re
presenta-lo através de um potencial fenomenologico esfericamente
simétrico. A utilizagéo desta aproximagac adicional facilita so -
bremaneira os calculos com os diversos métodos de aproximagao.

0 potencial de ionizagéo destes atomeos (Li: 5.4 ev ;
Na:5.1 eV; K: 4.3 eV; Rd: 4.2 eV; Cs: 3.9 €V) & pequeno guando
comparado com o potencial de ionizagéo do atomo de hidrogénio
(13.6 eV). Também & pequena a diferenca de energia entre © estado
fundamental e o primeiro estado excitado (Li: 1.85 eV; Na: 2.1 eV;

K: 1.61 eV) gquando comparada com a do atomo de hidregénio, onde
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o primeiro estado excitado situa-se 10.2 eV acima do estado funda
mental. Como consequéncia, o inicio da regiao de energias de im -
pacto intermediarias, (ligada com a relagéo entre a energia do
elétron incidente e as energias de excitagéo aos diversos estados
do espectro discreto, bem como com a energia de ionizagdo) & bem
menor para os atomos alcalinos que para o atomo de hidrogeénio (al
calinos ~v 10 eV; hidrogénio v 20 eV: hélio ~ 30 eV -~ Bransden e
MacDowell(E) (1977)}).

A transigao ao primeiro estado excitado nos atomos alca
linos & oticamente permitida, ou seja, o elemento de matriz de di
polo entre os estados inicial e final nao e nulo, dado que
AL = 1 . Isto traz consequéncias nos resultados para a segao
de choque pols apesar das regras de selegéo para excitagées por
impacto de elétrons serem diferentes das apresentadas para excita
gées por radiagao eletromagnética, algumas semelhangas se apresen
tam. Por exemplo, a forga de oscilador generalizada, definida pe-
la equagéo (3.14 ), tende & forga de oscilador otica no limite em
que o momento transferido a = ﬁf - ﬁi tende a zexro, sendo portan
to, nulo neste limite para o caso de transigées oticamente proibi

(35)

das. Pode-se mostrar —' que esta relagao nao depende da validade
da aproximagéo de Born, ao contririo do gue se supunha até 1970 .
Uma outra questao relacionada com este processo & que o estado
fundamental e o primeiro estado excitado nos atomos alcalinos pos
suem o mesmo nimexro quantico principal n, sendo a energia de excil
tagdo para este processo pequena,conforme pode-se observar pelos
dados colocados no paragrafo anterior., Estas questées trazem as

seguintes consequéncias nos resultados para a segao de choque di-

ferencial:
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(a) - Para elétrons incidindo na regido de energias in
termedidrias, a probabilidade dos atomos alcalinos serem excita-
dos para o primeiro estado excitado & muito maior que a probabili
dade destes permanecerem no estado fundamental (canal elastico) ,
ou serem excitados a outros estados do espectro discreto ou conti
nuo. Esta questéo pode ser observada através da Figura 4.1, onde
para cada atomo alcalino, a linha A representa a secao de choque
integral total; a linha C representa a Segao de choque integral
para a excitagéo ao primeiro estado excitado; a linha B represen-
ta colisces elasticas; a linha D a soma das outras exclitacoes
discretas, e a linha E os processos onde o atomo & ionizado. Es -
tas curvas foram tragadas por Walters(iﬁ) {1976), utilizando re -
sultados obtidos com diversos métodos de aproximacaoc, bem como :é
sultados experimentais. Podemos observar que para energias de im-
pacto acima de 10 eV, a secdo de choque integral para a excita-
géo ac primeiro estado excitado & maior que a soma das segOes de
choque integral para todos os outros canais abertos de espalhamen
to.

Devido 3 grande probabilidade de ocorréncia de excita-
g&es ao primeiro estado excitado em atomos alcalinos, denomina-se

este tipo de transicaoc de transig¢ao ressonante.

{b) Ocorre um forte acoplamento entre o estado fundamen
tal e o primeiroc estado excitado, que determina boa parte das ca-
racteristicas do espalhamento eldstico, bem como do inelastico.Es
te acoplamento, por exemplo, faz com gque o espalhamento elastico
seja mais fortemente ligado ao canal referente ao primeiro estado
excitado que qualquer outro, sendo 98% da polarizabilidade do

Atomo de litio decorrente do estado 2p (Bransden e McDowell(§)19Tn
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Estas questées explicam, em parte, a razao do método de
acoplamento~forte fornecer resultados em bom acordo com os resul-
tados experimentais, para o processo de excitagéo ao primeiro es-
tado excitado, em energias de impacto intermediarias. Este razoa-
vel acordo & obtido mesmo considerando uma expanséo em que sa0
tratados apenas os estados inicial e final. O metodo de acoplamen
to-forte nao descreve a perda do fluxo dos canals abertos de espa
lhamento considerados na expansao da fungao de onda para oS nao
considerados nesta expanséo. Esta questao passa a ter importancia
reduzida, pois, conforme mencionado, os canals abertos de espalha
mento nao considerados na expanséo da fungao de onda representam
uma contribuigao pequena a segao de choque total. O forte acopla
mento entre os estados inicial e final reduz tambéem, de certa for
ma, o efeito da ma descrigéo da distorgao do atomo no processo de
colisao gerado ao se truncar a série (3.1), referente a expansao
da fungao de onda total. Por motivos semelhantes, © métddo de on-
das distorcidas também & favorecido ao tratar processos deste ti-
po.

A segao de choque diferencial para o processo de excita
géo ao primeiro estado excitado, cal mais rapidamente que quatro
ordens de grandeza entre angulos de espalhamento de 0° a 200, pa-
ra energias de impacto acima de 50 eV. Para energias de impacto
entre 10 e 50 eV ela cai entre 2 e 4 ordens de grandeza nos mes-—
mos angulos, caindo mals lentamente para energias de impacto meno
res. Para outros processos de excitagéo, a segao de choque dife -
rencial apresenta, de uma maneira geral, uma variagao mais lenta
como fungao do angulo de espalhamento e energia de impacto.

Como consequéncia, a segéo de choque integral para este

processo sera determinada, para energias de impacto superiores a
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10 eV, basicamente pelos valores da secao de choque diferencial a
angulos pequenos (inferiores a 20°). para energias de impacto abai
xo de 10 eV, e para outras excitacées, deve-se esperar alguma con
tribuigéo de angulos maiores.

Isto explica o bom desempenho dos resultados para a se-
gao de choque integral na aproximagéo de Glauber, para energias
de impacto acima de 10 V. Isto decorre de que a aproximagao de
Glauber fornece resultados para a secao de choque diferencial, em
angulos pequenos e energias intermediarias, em bom acordo com oOs
resultados experimentais (trata-se de uma situagio adequada a
aplicacéo desta aproximacao, conforme exposto no capitulo anteri-
or}.

Finalmente, cabe alguns comentarios gerais a respeitoda
indistinguibilidade entre os elétrons. Ela é representada nos cal
culos teoricos através da utilizagao, nas equag¢odes aproximadas ,
de uma fungéo de onda antissimétrica com relagao a troca das coor
denadas de dois elétrons. Para processos onde os estados inicial
e final do atomo sao idénticos, o efeito da indistinguigilidade
entre os elétrons pode ser estimado através da comparagao entre
os termos direto e de troca., De uma maneira geral, estimou-se dque
o termo de troca apresenta uma magnitude consideravel na regigo de
baixas energias de impacto, pequena no inicio da regiao de enerdgi
as intermediarias e desprezivel na faixa de energias de impacto

maiores.

4,2 - CoLISOES INELASTICAS ENVOLVENDO AToMos DE LITIO

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

i: Trabalhos Experimentais - Dentre os diversos traba-
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lhos experimentais realizados mencionaremos somente ©0s mais recen

(37)

tes: Vuskovic et al. (1982), determinaram sec¢oes de choque di

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

(38)

100, 150 e 200 eV. Williams et al. (1976), obtiveram as mes-

mas grandezas para energias de impacto de 10, 20 e 60 eV. Leep e

(49) (1975), ob-

39
Gallagher(——) (1974), bem como Zapesochnyil et al.
tiveram secdes de choque integrais em energias de impacto do limi

ar de excitagao até 100 eV.

ii: Trabalhos TeoOricos:

1) 12 aproximagao de Born: Greene e Williamson(é)(1974L
calcularam segées de choque integrais para diversas energias de
impacto, utilizando fungées de onda numéricas geradas atraves do
método Hartree-Fock-Xa. Neste trabalho tambem estéo apresentados
resul tados obtidos nesta aproximagéo por Veinhstein e resultados
nas aproximagées de Bethe e Born-Ochkur, onde o termo de troca &
calculado atraves da aproximagéo de Ochkur. Roy(gl) (1978) obte-
ve resultados para a secéo de chogue integral em diversas energi-
as de impacto na aproximagéo de Born, bem comoc descrevendo o ter-
mo de troca nas aproximagées de Ochkur, Ochkur—-Rudge e Oc¢hkur -

(14)

-Rudge-Belly. Walters {(1973) determinou a secao de choque

integral para energias de impacto do limiar de excitagéo ate 50eV
e a segao de choque diferencial para a energia de impacto de
5.4 eV.

Os resultados apresentados nos trabalhos de Greene e

(4) (41)

Williamson — e no de Roy estdo de uma maneira geral concor

dantes, podendo-se atribuir as peguenas diferencas entre Os diver

sos resultados, as diferentes fungdes de onda utilizadas (Roy(él)
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1978) . A comparacaoc com os resultados de Walters(li)

e dificulta
da por estarem apresentados em graficos logaritmicos, porém pare-
cem estar em bom acordo com os resultados dos outros trabalhos men
cionados.

A introdugéo do termo de troca altera os resultados pa-
ra a segao de choque integral nas energias de impacto de 10, 20 e
60 eV am,no maximo, 8%, 4% e 1%, respectivamente. Como esperamos,
0s resultados para a segéo de choque integral apresentam um bomn
acordo com 0s resultados experimentais para altas energias de im-
pacto, estando progressivamente discordantes para energias de im-—
pacto menores .

A forga de oscilador generalizada (no contexto da pri -
(42)

meira aproximacaco de Born) foi determinada por Tripathi ’

(1981), e Ganas43) (1983).

2) Aproximagéo de Glauber: A transigéo ressonante no
atomo de litio foi bastante estudada com a aproximagao de Glauber.
O motivo e que além de ser a transigao mais provavel para energi
as de impacto acima de 10 eV, trata-se do caso menos trabalhoso
no gue diz respeito a obtengao de resultados com esta aproximacao
para atomos mais pesados que o hélio, alem da disponibilidade de
um grande numero de resultados experimentalis. O primeiro trabalho
com a aproximagao de Glauber para este processo foli realizado por
Mathur et al.(éi) (1972), tendeo sido utilizada uma aproximagao
adicional conhecida como Inert Frozen Core (L.F.C.), onde a inte-
racio entre o elétron incidente e os elétrons do carogo atdmico é
desprezada. Os resultados deste trabalho estéo, entretanto, em de
sacorde com os resultados dos trabalhos posteriores, indicando que

- - . 14
houve erros nos calculos numericos (Walters(——), 1973). Em 1973,
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Walters(li) obteve resultados para segaes de chogue diferencial e
integral, tambem utilizando a aproximacéo I.F.C.
Este processo foli o unico, envolvendo Atomos alcalinos,
onde se conseguiu obter resultados numéricos levando em conta a
contribuigao de todos os termos referentes aos eletrons do caro-
co atémico, o que foi feito independentemente por Kumar e

45) (32)

Srivastava (1976), e Castro {(1977). Nestes trabalhos fo

ram obtidos resultados também na aproximacao I.F.C., estando oS
resultados concordantes entre si e com os resultados de WBlUﬂS(lil
0Os resultados para a secac de choque integral apresen -

tam um bom acordo com os resultados experimentals para energias

de impacto acima de 10 ev,

3) Aproximagéo de Acoplamento-~Forte e Ondas Distorcidas:
A aproximagéo de acoplamento-forte foi utilizada por Burke e Tay
lor(éé) (1969), e por Issa(ll) (1977), no calculo da secaoc de cho
que integral para energias de impacto do limiar de excitacgac ate
50 ev. Issa(ll) obteve também resultados para a secao de chogue
diferencial. Nestes dois trabalhos, utilizou-se, na maior parte
dos calculos, apenas os estados inicial e final (25 e 2p) na ex -
panséo da funcéo de onda total. Para energias de impacto muito pe

(46) levaram em conta também o estado 3p

quenas, Burke e Taylor
na expanséo da fungao de onda, néo tendo observado mudancas sensi
veis nos resultadcs com a introdugao deste estado. Issa(ll) esti~
mou o efeito dos canais abertos de espalhamento nao consideradoes
na expansao da fungao de onda através da descrigao aproximada,nas
equacoes acopladas, dos infinitos termos correspondentes a estes
canais. Os resultados apresentaram diferencas significativas com

a inclusao desta descricdo apenas para energias de impacto abaixo

de 25 eV.
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Com relacao a descrigdo dos eléetrons do carogo atomico,

Issa(jl) levou-os em conta atraves de um potencial efetivo e Bur

ke e Taylor(éé) consideraram explicitamente todos os termos. A
boa concordancia entre os resultados para a segéo de choque inte-
gral obtida nestes dois trabalhos indica que, para efeito do cal-
culo da Secéo de chogue integral nesta regiéo de energias de im -
pacto, a descricado dos elétrons do caroco atémico nao & fundamen-
tal.

Kennedy et al.(g) (1977), utilizou o método Unitarized
Distorted-Wave Polarized Orbital (UNDWPO II) no calculo de segoes
de chogue diferencial e total em energias de impacto de 5.1 a
100 eV,

Os resultados para a segéo de chogue integral dos traba

lhos mencionados estdo em bom acordo com os resultados experimen

tais.

4) outros Métodos de Aproximacdo: Em 1972, McCavert e

(47)

Rudge '— calcularam se¢des de chogue integrais utilizando um meé

(10)

todo variacional baseado em ondas planas. Em 1978, Roy calcu-

lou segoes de chogue integrais utilizando a aproximacao de vVains-
htein, e também com um método denominado 12 Aproximacao de Born

Modificada,onde a interacdo do elétron incidente com o nicleo e

(48)

levada em conta. Recentemente Desai e Rao (1983), propuse -

ram, sem contudo obterem resultados numéricos, uma forma de deter
minar a amplitude de espalhamento para este processo, utilizando
a idéia de associar termos oriundos da expansdo em séeries da ex -

pressdo de Glauber com termos da série de Born.

Os resultados numéricos obtidos por Roy(lg), assim co-—

(47)

mo agueles obtidos por McCavert e Rudge apresentaram, de uma



maneira geral, um acordo com os resultados experimentais bem mais
pobre que aqueles obtidos com os métodos UNDWPO II, acoplamento -

-forte e aproximagac de Glauber.

b) Outras Excitacgdes Discretas Envolvendo Atomos de Litio

i: Trabalhos experimentais - Zajonc e Gallagher(ég) '

(1979), obtiveram Segées de choque integrais a partir da energia
de impactc de 10 eV para excitagées aos estados 3s, 4s, 3dt e
4d. Williams et al.(éﬁ) (1976), obtiveram segées de choque dife-
rencial e integral em energias de impacto de 10, 20 e 60 eV para

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

ii: Trabalhos teoricos:

1) Primeira Aproximagao de Born: Resultados para a se -
géo de choque integral foram obtidos no mencicnado trabalho de
Greene e WilliamSOn(é) (1974), onde estao colocados os resulta -
dos cobtidos nesta aproximagéo por Vainshtein, e os resultadoes nas
aproximagées de Bethe e Born-0Ochkur, Séo considerados excitacoes
aos estados 3s, 4s, 5s, 3p, 4p, 5p, 3d, 4d, e 5d. Roy(il)(1978),
cbteve resultados para a segao de chogue integral nas aproxXima -
gaes de Born, Born-Ochkur, Born-Ochkur-Rudge e Born-0Ochkur-Rudge
~Belly. A diferenca nos resultados ao introduzir o termo de tro-
ca é; de uma maneira geral, maior que no caso da excitagao ao es-—
tado 2p; apresentando em certos cascos,diferencgas de até 10%, ja
em energias de impacto de 20 eV. A concordancia nos resultados dos
dois trabalhos mencionados acima é& razoavel, sendo a peguena dife
renca entre os resultados atribuida a utilizagao de diferentes

(41) 1978y,

Tripathi(ég) (1981), e Ganas(ié) (1983), determinaram a

funcdes de onda atomicas (Roy

forca de oscilador generalizada para diversos processos. No traba
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. . (42) , -
lho de Tripathi —' foram abordadas excitagoes do estado fundamen
tal aos estados 3s, 3p e 3d, bem como do estado 2p aos estados
3s, 3p e 34, do estado 3s aos estados 3p e 3d e do estado 3p

(43)

ao estado 3d. No trabalho de Ganas — gao tratadas excitacgdes

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

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

(1982), estudou com o método UNDWPO II o processo de excitacao do
atomo de litio do estado fundamental ao estado 3s, obtendo resul-
tados para a segéo de choque diferencial e integral em energias
de impacto de 10, 20 e 60 eV.

Utilizando uma aproximagao denominada Two Potencial Mo-
dified Born (TWP0O), Sharma et al.(il), (1982), obtiveram segbes
de choque diferencial e integral para excitacdoes ao estado 3s em
energias de impacto de 60 a 200 eV, Esta aproximagao leva em con-
ta a interagéo entre o elétron incidente e o nucleo atomico consi

derando,ao invés de ondas planas, ondas distorcidas para o ele -

tron incidente.

4,3 - COLISOES INELASTICAS ENVOLVENDO ATOMOS DE SODIO

3_a: Processo e + Na(3s) ~ e~ + Na (3p)

i+ Trabalhos experimentais: Este processo vem sendo

estudado desde 1933, e g0 mencionaremos alguns trabalhos mais re-

(52)

centes: Shuttleworth et al. (1977), obtiveram segoes de cho-

que diferenciais a d@ngulos de espalhamento pequenos,para energias

de impacto de 54.4, 100, 150 e 250 eV. Bukman e Teubner =2, de-
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terminaram segées de choque integral e diferencial para energias
de impacto de 54.4, 100, 150 e 217.7 eV. Segoes de choque inte -
grais foram determinadas por Enemark e Gallagher(éé) (1972) ’
Stumpf et al.(ii) (1978), e Phelps e Lin‘éﬁ) (1981} . Neste ultimo
trabalho, que trata também de diversas outras excitacoes, esta co
locada uma interessante discussao a respeito dos diversos traba-

lhos experimentais.

ii: Trabalhos teoricos

1} Primeira Aproximagao de Born - Greene e William-
son(é) (1974), obtiveram segées de chogue integrais, tendo tam -
bém colocado os resultados obtidos com esta aproximagao por Veins
htein. Calcularam também a 59950 de choque integral com as aproxi
magées de Bethe e Born-Ochkur. Roy(él) (1978}, determinou se -
gées de choque integrais nas aproximagées de Born, Born-Ochkur ,
Born-Ochkur—-Rudge, Born-Ochkur-Rudge--Belly. Walters(lé), obteve
na aproximagéo de Born, resultados para a segéo de chogue diferen
cial em energia de impacto de 54.4 eV, bem comc a segao de choqgue
integral para energias de impacto do limiar ate 100 eV.

A introdugéo do termo de troca altera cos resultados pa-
ra as energias de impacto de 10, 20 e 80 eV, no maximo em 7%, 3%
e 1% respectivamente (estimativa tirada dos resultados de queﬂ)L
0s resultados contidos nos artigos citados estao em bom acordo en
tre si, sendo dificil, entretanto, uma comparagéo precisa com o©s

(14)

resultados de Walters por se encontrarem em graficos logarit-

micos.
Os resultados para a secao de choque integral, apresen-
tam boa concordancia com os resultados experimentais para energi-

as de impacto acima de 100 eV, passando a discordar, fortemente,
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na medida em gque se considera energias de impacto menores.

2) Aproximacoes de Acoplamento-Forte e Ondas Distorci -
das - A aproximacgao de acoplamento-forte foi bastante utilizada

(27) 1973y,

no estudo deste processo. No trabalho de Rorff et al.
que aborda energias de impacto do limiar a 24 eV, estéo apresenta
das uma serie de discuss@es interessantes. Neste trabalho, onde
o efeito de troca & desprezado, sao calculadas segées de choque
integrais utilizando na expansao da fungao 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, 44, 4f e bHp). Chserva-se uma
mudanca significativa nos resultados entre os calculos onde se
utilizou 2 estados (35 e 3p) e o em que se utilizou os estados 3s,
3p e 3d. A introdugao de estados comn = 4 e n = 5, praticamen-
te nao modifica os resultados obtidos ao considerar os estados
3s, 3p e 3d.

(él) entre os

A diferenca nos resultados de Korff et al.
calculos com 2 e 3 estados na exPansao do método decorre de que
a integral radial (3p|r|3d) e de magnitude comparavel a inte -
gral (35[r|3d) implicando gue o acoplamento 3p - 3d causa uma
perda de fluxo da excitagao 328 - 32P para a excitagéo 32S+32D-
Este problema, relacionado com a questao de levar ou nao em conta
na expansao do método um canal aberto de espalhamento com o mesmo
numerc quantico principal n (e portanto, com pequenas diferencas
de energia entre os estados), nao se coloca no caso da excitacao
ao estado 2p no atomo de litio, uma vez dque para n = 2 temos ape-
nas estados de simetria s e p.

(58)

Barnes et al. (1965), obtiveram secoes de choque in

tegrais utilizando na expansaoc apenas os estados inicial e final



e desprezando o termo de troca. Seus resultados apresentaram, de

uma maneira geral, uma diferenca de 10% com relacao aos resulta -

(57)

dos em gue Korff et al. —’ utilizaram tambeéem apenas dois estados.

Esta diferenca pode ser atribuilda, segundo Korff(él), ao fato de

que no trabalho de Barnes et al.(ég)

(57)

drogendides e no de Korff '—' expansodes do tipo Slater. Karule e

Peterk0p(§2) (1965), determinaram secoes de choque integrais pa-

foram utilizados orbitais hi

ra baixas energias de impacto. Nesta regidoc de energias de impac
to eles mostraram que, conforme esperado nestas energias de im -
pacto, a inclusac de termos de troca altera sensivelmente os re -

sultados. Carse(ég) (1972), e Issa(ll)

(1977), determinaram se -
gées de choque intetrais considerando os eléetrons do carogo atra-
vés de um potencial fenomenologico (radial) e desprezando os ter-
mos de troca. No trabalho de Issa(ll) foram também realizados al-
guns calculos, levando em conta os termos de troca, tendo ele es-—
timado uma diferencga nos resultados ao introduzir termos de troca
de 10%, 3% e 1%, respectivamente, para energias de impacto de 10,
20 e 50 eV. Esta estimativa concorda, em linhas gerais, com a
mencionada estimativa retirada de calculos com a aproximagao de
Ochkur(é'él) do termo de troca. Estes dados indicam que para este
caso, apesar da aproximagao de Born néo ser adequada a esta regi-
ao de energias de impacto, a aproximagao de Born-Ochkur, curiosa-
mente, estima bem o efeito do termo de troca.

Com a aproximagao UNDWPOII , Kennedy et al.(g) (1977) ,
determinaram segées de chogue integral e diferenclal para as ener
gias de impacto de 5.1, 8.1, 12.1, 34.4 e 100 eVv.

Os resultados com estas aproximagées estéo, de uma ma -

neira geral, em bom acordo com os resultados experimentais, con -

forme serd mostrado no Caplitulo VIII,



3) Aproximacdo de Glauber - A aproximacao de Glauber

foi utilizada no estudo deste processo de excitacéo por Wal -

4 -
ters(j—) (1973), utilizando a aproximacao adicional I.F.C., onde

se despreza a interacao entre o elétron incidente e os elétrons
atomicos. Os resultados para a segao de choque diferencial em pe
quenos angulos de espalhamento e para a segao de chogue integral,

apresentam um bom acordo com os resultados experimentais.

4) Outras Aproximagaes ~ A segao de chogque integral pa-

(10)

ra este processo foi determinada também por Roy —' (1978), Mc-

(19) foi utilizada

(47)

a aproximacido de Vainshtein e no de McCavert e Rudge — ' um méto-

Cavert e Rudgetiz) (1972). No trabalho de Roy

do variacional baseado em ondas planas, estando os resultados des
tes trabalhos, de uma maneira geral, em pobre acordo com os exXpe-

rimentais.
3-b: Outras Excitacdes Discretas Envolvendo Atomos de Sodio

i: Trabalhos experimentais — O Jja mencionado trabalho de
Phelps e Lin(EE) (1981), apresenta segées de choque integrais pa-
ra excitagées do estado fundamental aos estados 4s, b5s, 6s, 7s
4p, 5p, 6p, 34, 44, 54, 6d, 6f e 7f, numa larga faixa de energi-

(61) (1980), determinaram se-

as de impacto. Srivastava e Vuskovic
cOes de chogue diferencial e integral para excitagées ao estado
4s, e aos estados nado resolvidos em seu experimento (3d+4p) e (44
+4f%5p+55) para energias de impactoc de 10, 20, 40 e 54.4 eV. Re
sultados para excitag§es aos estados 3d, 4p, 4d e 4f foram tam -

(62)

bém determinados por Zapesochnyi e Shimon (1965).

ii: Trabalhos teoricos

1) Com a primeira aproximagdo de Born - De novo o traba
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lho de Greene e Willlamson(—) (1974}, contem resultados nesta apro
ximagdo, os resultados determinados por Vainshtein, assim como oS
resultados nas aproximagdes de Bethe e Born-Ochkur. Sao determina
das segdes de choque integrais para transicoes aos estados 4p,5p,

6p, 7p, 4s, 5s, 6s, 7s, 3d, 4d, 5d, 6d e 7d. Roy —)

(1978), ob -
tém-segées de choque integrais para a excitagéo ao estado 3d, com
as aproximagées de Born, Born-Ochkur, Born-Ochkur-Rudge e Born-—
-Ochkur-Rudge-Belly.

Deve-se egperar (Korfif et al.(él) 1973) que o termo de
troca contribua mails neste caso gue nas excitagées ressonantes
3s-3p, o que de fato indicam os resultados de Green e William
son(é) com a aproximagao de Born-Ochkur. Como exemplo extremo ,
para o processo de excitagao 3s-5p, o termo de troca altera os re
sultados ainda em 10% em energias de impacto de 100 eV. Para exci
tagées a estados do tipo s, entretanto, a diferenca nos resulta-

dos ao incluir o termo de troca €&,de uma maneira geral, semelhan-

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

2) outros trabalhos tedricog - O ja mencionado trabalho

de Korff et al.(éz)

(1973), que utiliza a aproximacdo de acopla -
mento-forte, trata também de excitagées aos estados 3d, 4s, 4p .
4d e 4f, utilizando ate os 8 estados na expansao do método jades
critos na segao anterior. Sao obtidog resultados para a secao de
choque integral em energias de impacto do limiar ate 24 eV, A ex-

(7)

citacio ao estado 4s foi estudada por Hertel e Rost —' (1971), com
a segunda aproximacgdao de Born. Sao obtidos resultados para a se-
cio de chogue integral em uma larga faixa de energias de impacto,

bem como para a secao de choque diferencial em energias de im -

pacto de 25, 50, 100 e 500 eV, tendo sido considerados em segun
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da ordem os estados intermediarios 3s, 3p e 4s. Neste trabalho es
timou-se que os resultados para energias de impacto acima de 100eV
eram confiaveis, e que os termos em ordem superior devem ser im -
portantes em energias abaixo de 50 eV, uma vez que nesta regiao
os termos em segunda ordem ja representaram um papel importante.

(47)

McCavert e Rudge (1972), determinaram secgoes de cho

que integrais com um método variacicnal baseado em ondas planas
para excita¢oes aos estados 4s, 3d e 4p. Roy(gi) (1977), determi-

nou secgdes de choque integrais com a teoria classica combinada de

Percival para excitacdes aos estados 4s, 5s e 6s.

4,4 — CoLISOES INELASTICAS ENVOLVENDO ATOMOS DE POTASSIO

A—a: Processo e + K{4s) - e~ + K{4p)

i: Trabalhos experimentais - O trabalho . de Phelps et
al.(ﬁi) {1979), apresenta uma interessante discusséo do esforgo
experimental relacicnadc com este e outrosS processos de excitacao
discretos envolvende atomos de potassio. Séo apresentados resulta
dos para a segéo de choque integral em uma larga faixa de ener -
gia de im?acto. Entre outros trabalhos mais recentes, Buckman et
al.(éé) {1979), obtiveram segées de choque integral e diferencial
para energias de impacto de 54.4, 75, 100 e 200 ev, e Williams

(66)

e Trajmar —' (1977), para as energias de lmpacto de 6.7, 16 e

(67)

60 eV; Slevin et al. (1972), determinaram segces de cheoque

diferenciails para energias de impacto de 3.0, 4.4 e 5.4 eV; Chen

e Gallagher(ﬁﬁ) (1978); bem comoc Zapesochnyi et al.(ig) {1975) ,de

terminaram secoes de choque integrais para uma larga faixa de ener-

gias de impacto.



ii: Trabalhos teoricos

1} Primeira aproximacac de Born - A segao de choque
integral para diversas energias de impacto fol determinada por
(4)

Greene e Williamson (1974) contendo tambem os resultados nesta

aproximagao determinados por Vainshtein, bem come resultades nas
aproximagées de Bethe e Born-Ochkur. Walters‘lé) (1973}, determi-
nou a Segéo de choque integral para energias de impacto ate 50 eV,
bem como a segéo de choque diferencial para a energia de impacto
de 54.4 eV. Uma vez que os resultados de Walters(lé) sac apre -
sentados em grafico logaritmico, e dificil a comparagao com os ou
tros resultados,estando acima dos demais cerca de 10%, uma dife -
renca média maior daquela que inferimos nos casos do Li e Na. All

as, neste caso, os resultados de Greene e Williamson(JL)

apresen—
tam uma diferenca maior com relagao aos resultados de Vainshtein
(ainda que pequena, menores que 5%) que no caso do Li e Na.

O termc de troca, estimado através da aproximagao de
Ochkur(é), altera os resultadoes em 5%, 2% e 1%, respectivamente,
para energias de impacto de 10, 20 e 70 eV. De novo o8 resultados
para a Segéo de choque integral apresentam um pobre acordo com ©$
resultados experimentals na regiao de baixas energlas de impacto,
apresentando-se progressivamente ﬁéis cbncordantes para energias
de impacto maiores.

A forca de oscilador generalizada (no contexto da pri -

meira aproximagdo de Born) foi determinada por Ganas(ég) {(1983).

2) Outros trabalhos tedricos - O método de acoplamento-
—forte; ac que nos consta; foi apenas aplicado em energias de im-

pacto abaixo de 5 eV, numa faixa de energia fora de nosso interes

(6)

se prilncipal. Este estudo foil realizado por Moores (1976}, bem
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come por Karule e Peterkop(ég) (1965). Nestes trabalhos foram de-

terminadas secgbes de choque diferencial e integral, sendc gue no
primeirce, foram utilizados 3 estados na expansao do metodo (4s,4p
e 3d), e no segundo apenas os estados i1nicial e final.

Com o método UNDWPOII, Kennedy et al.(g) (1977), cbtive
ram segées de choque integral e diferencial em energias de im-
pacto de 5.1, 8.1, 12.1, 27.2, 54.4 e 100 eV. A aproximacio de

(14) (1973) no calcule de se-

Glauber fol utilizada por Walters
gées de chogque diferencial e integral, wutilizando a aproximagéo
adicional I.F.C.; onde & desprezada a interagéo entre o eletron
incidente e os eletrons do caroco atamico. Os resultados com as
aproximacées UNDWPOIL e Glauber apresentam, de uma maneira geral,
bom acordo com os resultados experimentals para a Segao de cho-
gue integral em energias de lmpacto acima de 10 eV.

A segao de choqge integral para este procegso, fol tam-

(10)

bém determinada por Roy —' (1978) com a aproximacac de Vains

htein.

4-b: Outras ExcitacOes Discretas Envolvendo Atomos de Potassio

i: Trabalhos experimentais — No trabalho de Phelps et

(64)

al (1979) sao obtidas segGes de choque integrais para intme-

ros processog de excitacac em larga faixa de energias de impacto;

(66

Williams e Trajmaf‘——) {1977) determinaram se¢des de chogue inte-

gral e diferencial em energias de impacto de 5.4, 16 e 60 eV pa-
ra a excitacao aos estados nao resolvidos em seu experimento

(70)

(58+3d); e Hertel e RosSs (1969) determinaram forcas de osci-

lador generalizadas para diversos processos de excitacgao.
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ii: Trabalhos tedoricos — Resultados para a segao de
choque integral na primeira aproximacdo de Born, nas aproximacgoes
de Born-Ockhur e Bethe, para diversos processos de excitacao, fo-
ram determinados por Green e Williamsonté) (1974).Ganas(§2)(1982)
determinou a forca de oscilador generalizada (no contexto da pri-
meira aproximagao de Born) para diversos processos de excitagao

do atomo de Potassio.
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FIGURA 4.1 - Secdo de choque integral para(lé): (a) litio, (b) so-

dio e (c) potassio. Na curva A estd a estimativa tedrica para a se
gao de choque integral total, na B a secdo de choque integral elas
tica, na C o processo de excitacao ressohante, na D outras excita-
coes discretas e na E processos de ionizagdo. Estao colocados tam-—

bem os pontos experimentais para a segdo de choque integral total.



CAPITULD V¥

DESCRICAO DO ATOMO

Os diversos méetodos de aproximagﬁo mencionados no Capi-
tulo III utilizam, em seu formalismo, de fungées de onda atémicas
obtidas atraves de métodos de aproximagao. Além disto sdo utiliza
das algumas aproximacdes adicionais referentes a descrigao do ato
mo no processo de coliséo.

Neste capitulo descrevemos diversas aproximagées gue uti
lizamos neste trabalho no que concerne ac atomo. Neste sentido des
crevemos a forma como séo obtidas as fungées de onda atémicas,bem
como as aproximagées adicionais utilizadas para descrever o atomo

no processo de colisao.

5,1 — FUNCAO DE ONDA ATOMICA

A Hamiltoniana ndo relativistica para um atomo de N elé

trons e Z cargas nucleares & dada, em unidades atomicas, por:

N
Z 1
— * . z o . (5.1)
i j<i=1 "ij

—
i t~12
- M)
Il o~

2 1

O primeiro termo do lado direito desta expressao é refe
rente a energia cinética dos eletrons, o segundo descreve a inte-

racio Coulombiana dos eletrons com o nlcleo, e o terceiro a inte-
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~ . - - > >
ragao Coulombiana entre os eletrons, com r, = |ri| e rijzzlri—rjl‘
Dentre os efeitos nao considerados na Hamiltoniana

acima, o mais importante & a interagao spin-6rbita. Para os ato-
mos relativamente leves abordados neste trabalho, este efeito é
quantitativamente pouco intenso quando comparado com as intera
coes Coulombianas consideradas na Hamiltoniana acima, e pode ser
tratado a posteriori atraves da teoria de perturbagées.

A determinagao de auto—fungées para esta Hamiltoniana
em atomos com Z > 1 implica na resolugao de um problema de mul-
tos corpos, © que nao se consegue de forma fechada. Para separar
as variavels de cada elétron foi proposto por Hartree um modelo
onde se supée que cada elétron se move num campo central produzi-
do pelo nuacleo e pela distribuigao média de cargas dos outros elé
trons. Foli proposto entao representar a fungao de onda como  um
produto simples de orbitais mono—eletr&nicos. Visando satisfazer o
Principio de Pauli, Fock(ll) e Slater(lg), independentemente, pro
puseram representar a fungao de onda como um produto antissimetri
zado de orbitais mono—eletrénicos, na forma:

N

WV, el Eye B = AT ¢(vkifk) , (5.2)
. , - _

onde Vi representa o conjunto de ndmeros quanticos associados ao
k-é&simo elétron, ik o conjunto de coordenadas do k-esimo eletron,
¢(vk|ik) sho as referidas funcoes de onda mono-eletronicas co -

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

dado por:
] N
A=— {1- ) Pi'}’ (5.3)
/N1 i>j=1 *HJ

(73,74) operador gue permuta as coordenadas-fi e T..

sendo P, .
ij J
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Neste contexto & utilizado o método variacional minimi-
zando a energia total <H> com relacaoc a funcao de onda na for-
ma acima colocada, sujeito aco vinculo da ortonormalidade entre os

diversos spin—orbitais‘zg)

. Obtem-se entéo equacbes para cada
spin-orbital que séo fungées da densidade de carga media dos de-
mais eletrons. Uma vez due a determinagéo das densidades de carga
dependem do conhecimento dos s?in-orbitais, resclve-se © proble-
ma de forma iterativa. Considera-se inicialmente spin - orbitais
tentativas, gerando-se a partir destes as densidades de cargas, ©
que permite a obtengao de novos spin-orbitais, e assim sucessiva
mente ate o processo convergir.

Para o sistema descrito pela Hamiltoniana (5.1}, ou se-—
ja, na auséncia do efeito spin-Orbita e outros efeitos relativis-

’ N
ticos, o momento angular orbital total, T = Z fi, bem como o mo

i=1
mento de spin total, § = 5 gi’ comutam com a Hamiltoniana. Nes-
i=1

te sentido seus modulos e o modulo de suas projegées num determi
nado eixo sao "constantes" de movimento, e © conjunto (L,M,S,SZ)
s3o considerados "bons" numeros quanticos. Trata-se de uma  boa
aproximagao para atomos leves, © que ndo ocorre para atomos pesa-
dos onde a interagéo spin-orbita néo pode mais ser considerada ape
nas como uma perturbagao.

Ainda para o sistema descrito pela Hamiltoniana (5.1) ,
dado ao carater néo esfericeo da interagéo Coulombiana entre os
elétrons, os momentos angulares orbitais individuais de cada elé-
tron, Ei’ néo comutam com a Hamiltoniana. Ao fazermos a aproxima
cao de campo central o potencial percebido por cada elétron passa
a ser central; e os momentos angulares orbitais de cada elétron

passam a comutar com a nova Hamiltoniana. Assim sendo, na expres-

sdo (5.2), referente a expansdo da funcac de onda como produtos



de spin-orbitais onde assume-se o modelo de campo central, o sim-
bolo Vi bpassa a representar o conjunto de numeros gquanticos

> - -
(n'ﬁk'mkﬁﬁcssz 0 momento angular total J sera portanto construi
do a partir do acoplamento vetorial do conjunto dos momentos angu

. > . >
lares orbital, {Qk} , € de spin, {sk}.

Uma vez que estamos construindo uma teoria com sucessi-
vas aproximacgOes, a forma com a gual sao construidos estes acopla
mentos numa aproximagdo de campo central depende de seu sucesso
na descrigao dos fatos experimentais.Para atomos leves (%<50) mos
trou-se que acoplando iniclalmente 0s momentos angulares orbi -
N - R -+ N -+ . > > >
Qk' e de spin, S = E Spr © posteriormente J = L+S

k:1 k=1
consegue~se, considerando a interacdo spin-Orbita como perturba-

. >
tais, L =

gao, uma boa descrigao do espectro atémico. Fica entao implicito
que o termo referente & interagao spin-orbita e muito menor gque os
termos referentes as interagdes Coulombianas considerados na Ha -
miltoniana, e gue constitui uma boa aproximagao considerar o modu
lo dos momentos angulares totais orbital e de spin como constan -
tes de movimento.

Os estados atomicos ficam entio caracterizados pelo con
junto de nimeros guanticos o = (n,L,S,J,MJ), onde M & o valor da
projegao de J no eixo 2, e n indica os outros numeros quanticos
necessarios a especificagao do estado. £ usual descrever os esta-—

(75), 28+1p

dog atraves da notacaoc de Russel-Sanders onde as

37
letras S, P, D, F, etc, representam, respectivamente I=0,1,2,3 ,
etc.

Neste trabalho abordamos apenas alvos compostos de ato-
mos alcalinos. Estes atomos situam-se na tabela periodica uma co-

luna apos os gases nobres, sendo portanto caracterizados <¢omo pos

suindo uma camada fechada mais um eletron de valéncia. Como exem—
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plo os trés atomos mais leves desta série sdo representados no es

tado fundamental como: Li - 152 2s ; Na - 152 252 2p6 3s; K - 152

252 2p6 352 3p6 4s.
Uma forma de escrever a funcdo de onda (5.2) para ato -

mos alcalinos e:
w(v1...vN|;1...;N) = A ¢ (vyaeavyg | r1...rN_1)¢v(vv]rN} , (5.4)

onde ¢c(v1"'vN—1|f1"' ) €& um produto simples dos N~1 spin-

Tn-1

—orbitais dos elétrons do carogo atdomico e ¢v(vvlfN) o spin-

orbital associado ao elétron de valéencia.

Y

Para atomos de camadas fechadas os auto-valores de L=
N - -+ N - ~

= )Y £ e S_= ) s serao nulos dado ao cancelamento dos
ke zk z o zk _

auto-valores da projecdao dos momentos angulares orbitais e de spin

kesk.

- + x
os modulos do momento angular orbital total, L, e de spin total ,

Uma vez que -L £ M L e -5 =5 =8,

de cada elétron m 2

S - ~ .
S, também serao nulos. Desta forma os momentos angulares totais
orbital e de spin de um atomo alcalino, no contexto das aproxi-
macoes consideradas, serd@o iguais aos do eléetron de valencia. Em
> > > -+ >
outras palavras, L = £ e S = s onde representamos agora por £ ,
> . .
e s respectivamente os momentos angulares orbital e de spin do
elétron de valéncia. Da mesma forma teremos a equivald@ncia entre
0s nameros quanticos: (L,ML,S,SZ) & (R,m,s,sz), sendo o primeiro
conjunto referente ao atomo completo e o segundo ao eletron de va
- . > - > - > > >
léncia. O momento angular total J sera dado por: J = L+5 = f+s.
As funcoes de onda expressas na forma da equacao (5.2)
~ -~ . N ~ 2 -
nao sao obrigatoriamente auto-func¢oes de J e JZ. Para torna-las
& necessario, em certos casos, tomar combinagoes lineares de auto

—-funcbes daquele tipo. Para o caso de atomos alcalinos e bastante
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facil construir auto—fungées de J2 e J, a partir daquelas fun -
c¢bes, bastando acoplar os momentos angulares orbital e de spin
do elétron de valéncia 7 e s.

Desta forma, podemos reescrever as equag§es (5.2) ou

(5.4) como:

VivgaaauglEy LTy = Vo L) = A e (E, SRR L L ) B
{5.5)
onde vy z {n,ﬁ,m,s,sz) sic os nameros gquanticos associados ao ele

.~ . -~ 2 .
tron de valéncia. Para obter auto-fungoes de J e JZ a partir des
tas funcdes, utiliza-se a seguinte relacgao:

-~

Vin,t,s, 3, M |E . B = ] <2,s,m£,mSlJ,MJ>w(vv|f1...;N), (5.6)

onde os simbolos <2,s,m2,mS|J,KJ> sio os coeficientes de Clebsh-
+

-
-Gordon referentes ao acoplamento vetorial de & com s.

5.2 — ORBITAIS DO T1PO SLATER

A parte radial dos spin-orbitais ¢{vk,ik) & obtida nume
ricamente ou como combinagéo linear de fungées analiticas. Neste
trabalho optamos pela segunda forma escrevendo a referida parte
radial como combinag%o linear de orbitais hidrogencides na forma
proposta inicilalmente por Slater(ZE). A parte orbital dos esta -

dos com nUmero gquantico principal n e & = 0, referidos como ns,

sao dados pela expressao:



n' dj ‘1
lr,e,4) = ) (} a.a exP(-OL.dr)) r’ Y(6,¢) . (5.7a)
ns j=1 d=1 J 00
Os orbitais com numero quantico principal m, £ = T e
m, = 0,*1, referidos como mpmg, sao dados por:
m Ok k=1
y(r,8,¢) = ) () b, exp(-B,_1r)) r 'Y(6,4) , (5.7b)
m - 2, kg kg
P k=2 g=1 1,m
m, L

sendo Yé8,¢) harménicos esfericos, os numeros dj e g, determinam
o) nﬁmero’ge combina¢bes lineares por poténcia de r, e os coefici-
entes ajd e bkg bem como ajd e Bkg’ sao determinados atraves do
método Hartree-~Fock na forma inicialmente porposta por Roo-
thaan(zl),. procedimento conhecido como método Hartree-Fock -
Roothaan.

0 método Hartree-Fock-Roothaan utiliza-se dos mesmos
conceitos fisicos expostos na sec¢do anterior para o método Hartree
-Fock, ou seja, considera a Hamiltoniana néo relativistica expres
sa na equacao (5.1) aliada a uma apr0ximag§o de campo central, e
a funcido de onda total €& expressa como um produto antissimetriza-
do de spin-orbitais na forma da equacgao (5.2). Os spin-orbitais
530 expressos na forma acima colocada ou atraves de outro tipo de
expansdo analitica. Para um determinado conjunto de parametros
{ajd} determina—se; atraves do método variacional, o conjunto

de coeficientes {a..,} que minimiza a energia total <H> sujeito

jd
ao vinculo da ortonormalidade entre os spin-orbitais. O conjunto

de parametros {ajd}-é determinado através de um processo de oti-

mizacdao.

A qualidade dos spin-orbitais depende do nlmero de com-

binagbes lineares por poténcias de r dadas nas expressoOes acima pe
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los numeros dj e dyr bem como da tentativa inicial para os parame
tros {ajd} e {Bkg}. Trata-se de um estudo gue depende do bom sen
so aliado a um trabalho sistematico, cujo mais conhecido foi rea-

(78,79)

lizado por Clementi e colaboradores (1967,1974).

Na literatura se encontram orbitais do tipo Slater para

os estados 2s, 2p, 3s e 3p do atomo de litio(2§7§2), 35 e 3p do

atomo de sédio(zg’zgigé), bem como 4s e 4p do atomo de potas-
78 79 -

sio(——’——’gi). Na Tabela 5.1 colocamos as referencias de onde se

encontram estes orbitais e suas formas, sendo gue chamamos de S%
("Single Zeta") aos orbitais onde se usou apenas um termo por po-
tencia de r, ou seja dj = g = 1; 3,k = 0,1... Chamamos Dz ("Dou
ble Zeta") quando s3o considerados dois termos por poténcia de «r
e de VZ (Varios Zeta...) guando sac considerados mais de dois ter
mos por poténcia de r. Dispomos tambem implantando o programa ori

(Z§) e otimizado

ginalmente escrito por Clementi e colaboradores
posteriormente por diversos pesquisadores. Este programa entretan
to, sO permite o calculo de apenas um orbital por simetria, ou se
ja, o orbital de energia mais baixa para cada simetria. Uma vez
que s6 nos interessa orbitais do tipo s e p em atomos alcalinos ,
este programa sO nos fornece orbitais do tipo Slater para o esta-
do fundamental e primeiro estado excitado dos atomos de litio, ég
dio e potassio. Dado que estes estados foram estudados detalhada-
mente por diversos pesquisadores (vide Tabela 5.1), 80 utilizamos

o programa para analisar alguns detalhes dos mencionados orbitais,

e usamos em nossos calculos os orbitais colocados na literatura.
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5,5 - APROXIMACA0 DE NAO RELAXAMENTO DOS ORBITAIS DG  CAROCO
ATOMICO

Quando se compara © calculeo de um atomo no estado funda
mental com um em que o elétron de valéncia esta num estado excita
dc, observa-se cbviamente mudangas em todos os spin-orbitais do
- atomo. O orbital referente ao elétron de valencia sera mais "difu
so" no calculo de estados excitados que no caso do estado funda -
mental. Uma vez que os orbitais referentes aos elétrons do carogo
atébmico possuem, na sua determinagao, um termo de interagao Cou -
lombiana média com o elétron de valéncia, estes tendem também a
ficar mais "difusos", em outros termos, os orbitais dos elétrons
do carog¢o "relaxam". Como consequéncia, uma vez que se estara ob-
tendo spin-orbitais de Hamiltonianas diferentes, 0s spin-orbitais
gerados no calculo em que o atomo se encontra no estado fundamen-—
tal nao serdo mais ortogonais aos gerados no calculo para um esta
do excitado.

Tal fato gera dificuldades adicionais na determinacgao
de secgdes de choque diferenciais atraves de diversos metodos  de
aproximagéo; uma vez que a condigido de ortonormalidade entre spin
—orbitais reduz drasticamente a complexidade do problema teorico,
e consequentemente, 0 tempo de computacdao necessario aos calculos
numéricos. Por outro lado, € razoavel supor, na maioria dos ca -
sos, que o efeito do relaxamento do carogo atdmico € desprezivel

face as aproximagdes adotadas nos diversos métodos.

5.4 — APROXIMACAO DE CAROCO INERTE

Introduzindo na expressao para a amplitude de espalha -
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mento na aproximagao de Glauber (eg. (3.34)) a funcao de onda da-
da pela equacao (5.2), e utilizando orbitais do tipo Slater,é pos
sivel reduzir analiticamente a integral de (3N+2) dimensdes dague

~ . . - . . 4
la expressao a uma soma de integrais unidimensionais (Franco(ﬁ—)

1971, Thomas e Chan (83)

1973).

Ocorre, entretanto, gue o calculo das varias integrais
unidimensionais gque aparecem na expressdo resultante e extremamen
te trabalhoso. Isto & verdade ja para o caso da excitacao do ato
mo de litio (que possui apenas trés eletrons) do estado fundamen-~
tal 22S ao primeiro estado excitado 22P. Para outras excitagdesdo
atomo de litio o problema €& mais trabalhoso, no gue concerne ao
calculo numérico, uma vez gue o numero de termos qua aparecem na
expansdo dos orbitais do tipo Slater (eg. (5.7)}) aumenta quanto
mais excitado for o estado atomico.

Quando pretendemos tratar do segundo atomo da serie dos
alcalinos, ou seja, do atomo de sodio que possui 9 eletrons,o tra
balho numérico envolvido ja parece ser inviavel. O fato & que uti
lizando "apenas” as aproximagdes apresentadas até o momento so fo
ram obtidas segaes de choque diferenciais na aproximagao de Glau-
ber para a excitagdo do atomo de litio do estado fundamental ao

(45) 4976).

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

Visando contornar esta dificuldade, alguns autores in -
troduziram uma aproximagéo adicional no gue concerne a descrigao
dos elétrons do carogo no processo de colisao, conhecida como apro
ximacho de carogo inerte. Esta aproximagdo consiste em supor que
além dos orbitais dos elétrons do carogo atomico nao relaxarem cdu
a excitacio do elétron de valéncia, estes nao sao afetados duran-

te o processo de colisdo com o eletron incidente. Nesta aproxima-

¢30 a interacdo entre o elétron incidente e os elétrons do carogo
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atdmico & descrita através de um potencial médio esfericamente si

- . >
metrico, Vc(|rN+1|), dado por:
N-1
- B - - N1 \ 1 - %
L R L e I N - L R
N+1 - N+1 Ti
(5.8)
sendo ¢c(f1...fN_1) o produto simples dos (N-1) spin-orbitais dos
elétrons do carogo atomico, -(N—1)/]fN+1[ a interagao Coulombia
’ ) N=-1
na entre o elétron incidente e (N-1) cargas nucleares e Y 1/
i=1

> ~ . = . s
/er+1_ri a interacgio Coulombiana entre o eléetron incidente e
os elétrons do carocgo atomico.

0 potencial de interacdo entre o eletron incidente e o

alvo & entao dado por:

1 1

> - .
V{ry, 15y = ] + N Vg, 1) . (5.9
N+1 N+1 N
sendo 1/|§ ' [ a interacdo Coulombiana entre o elétron incidente

N+

- - . ~ .
e uma carga nuclear e 1/|rN+1--rN a interacao Coulombiana entre
o elétron incidente e o elétron de valéncia.

Em 1973, Walters U2

calculou cam a aproximagace de Glauber
segdes de chogue diferenciais para transicoes ao primeiro estado
excitado dos atomos de Li, Na e K, considerando ainda uma aproxi-
macio adicional as j& citadas: ele desprezou em seus calculos o)
termo <Vc(r)>, afirmando gque a contribuigao dos elétrons do caro-
¢o atdmico, descrita de forma aproximada por este termo,seria des
prezivel em energias de impacto altas, e pequena em energia de inm
pacto intermediadrias. Neste trabalho ndo estao contidos os argu -

mentos que ¢ levaram & tal afirmacao, que veremos ser discutivel

dependendo do atomo considerado, bem como da energia de impacto e
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angulos de espalhamento considerados. Este ponto sera analisado em
detalhe na medida que discutimos nossos resultados.

A grandes disténcias do atomo, o potencial de interacao
Coulombianc do eletron incidente com os elétrons do caroco e
(N-1) cargas nucleares, assume a forma de um potencial do tipo

Yukawa(ﬁé) dado por:

V., (r (5.10)

- -
y Fyeq! = A eXP(“)‘[rNH')/'r

N+1‘ '
sendo as constantes A e ) respectivamente a profundidade e alcan
ce do potencial, determinadas pelo comportamento assintotico do

).

R -
potencial VC(]rN+1
33
Em 1980, Lins de Barros e Brandi(——) propuseram repre -

sentar o potencial Vc(r) pela expresséo acima para qualisquer dis-
tancias atémicas. Com esta aproximag%o foi possivel reduzir a in-
tegrais unidimensionais, as integrais em (3N+2) dimensoes da ex
pressao (3.30) referente a amplitude de espalhamento na aproxima-

cac de Glauber. Foi abordado o caso de transigdes do tipo n281/2+

2
m 81/2.

regbes.

- A expressao obtida apresentou entretanto algumas incor-
Neste trabalho utilizamos esta aproximagac, representa-
do, portanto, o potencial VC(]§N+1]) por um potencial do  tipo
Yukawa. Nac devemos esperar que O potencial de Yukawa represente
bem o potencial Vc([§N+1|) para quaisquer distancias atOmicas
I%N¥1|' Mostraremos, por outro lado, que trata-se de uma boa des-
crigao do mencionado potencial para certas faixas de distancias
atomicas, ou seja, para valores de |§N+1| entre determinadas dis

tancias at6micas.ra e ry. Veremos que para cada estado atomico &

possivel obter diferentes conjuntos de parametros A e A referen -
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tes ao potencial de Yukawa (eg. (5.10)). Cada um destes conjuntos
de parametros faz o potencial de Yukawa descrever de forma satis-

fatoria o potencial VC(I |) para determinadas faixas de distan

>
TN+
clas atamicas (ra,rb}.

Mostraremos no Capitulo VIII gque este fato nao consti-
tui uma seria limitagéo a utilizacao do potencial de Yukawa em
nosso modelo. Discutiremos o comportamento dos resultados como fun
cao da variagéo do potencial de Yukawa, ou seja, resultados obti-
dos utilizando diferentes.conjuntos de parametros A e A. Sera pro
posto um critério para a escolha, em cada atomo alvo, de um deter
minado conjunto de parametros A e ).

Os conjuntos de parametros A e A para um determinado es
tado atomico & obtido da seguinte maneira: Inicialmente e gerado
um potencial numérico referente aos eletrons do carogo atomico e
(N-1) cargas nucleares através do método Hartree-Fock-Xa. Para tal,
foram feitas modificagées no programa Hermman—Skillman(éz), que
utiliza a aproximagéo Xa ao termo de troca, para que o referido
potencial numérico fosse também gerado no calculo de um determina
do estado atémico. A seguir os conjuntos de pardmetros A e X sao
obtidos a partir do potencial numérico através de um programa que
utiliza o método de minimos quadrados. Neste programa séo realiza
dos diversos ajustes entre o potencial numérico e o potencial
de Yukawa para diferentes regiées de distancias atomicas (ra,rb),
com o qual determinamos os conjuntos de parametros A e X,cada con
junto referente a um ajuste numa determinada regiao de distan -
cias atomicas.

Para estimar se o potencial numérico estava adequadamen
te representado pelo potencial de Yukawa, este programa gera tam-

bém o erro percentual entre o potencial de Yukawa e o potencial



numérico para cada conjunto de parametros A e X em diferentes dis
tancias atdmicas r.

Os parametros A e A, bem como os erros percentuais, es-
t3o apresentados nas Tabelas 5.2, 5.3 e 5.4. A Tabela 5.2 tratado
atomo de litio, referente ao calculo do estado fundamental 22S,do
primeiro estado excitado 22P e do segundo estado excitado 328. A
Tabela 5.3 trata do atomo de sddio referente ao calculo do estado

fundamental 328 e do primeiro estado excitado 32P, e a Tabela 5.4

- . 2
trata do atomo de potassio no estado fundamental 4°S .

Podemos observar por estas tabelas que o potencial de

- . . >
Yukawa representa,de forma satisfatoria,o potencial VC(IrN+1|) em
largas faixas de distdncias atomicas, desde que se escolha de for

ma adequada os parametros A e A.
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STOMC  ESTADO REFERENCIA TIPO dyoug, dyoug, djougy d, oug,
Li 2s Vaselov(@) SZ 1 1 4] 0 -
Li 2s Stone &1 32 1 1 0 0
Li 2 clemcati 79 sz 1 1 0 0
Li 2s Clementi.(zg) DZ : P 2 0 0

Li 2s Clementi Z8:79) vz o 4 0 .0
Li 2s Weiss 82 vZ 1 0 5 0
Li 2p Vaselov(gg) s2 0 1 0 0
.Li. . 2p Stone & Y4 V] 1 ¢ 0
Li 2p Weiss 82 . 0 1 0 4
Li 3s Wn‘aiss(—s-?—) vZ o 1 0 B 1
Li 3p veiss 82 vz 0 T 0 6
Na 3s Clementi(zg) 52 1 . 1 ' 1 0
Na 25 Clementi P . bz 2 2 2 0
Na 3s Clementi Z8:72) vz - o 7 .0
Na 3s Satzggi) Vi 2 . 2 3 0
Na 3 Satz Y. vz 0 2 3 0
'S 4s Clementi ) sz T 1 T R
|- S 4s Clementi(lg—) DZ 2 2 V 2 2
K bs Clementi 87 vz 2 2 3 4
K 4s Satz 83) vZi .2 | 2 3 ) 4
K 4p sace® ' vz 0 2 3 4

TABELA 5.1: Forma dos orbitais do tipo Slater disponiveis na literatura para os

estados de valéncia dos dtemos alcalinos. Os nimeros dj e gy indi -

- . ~ R - s = k-~
cam o numero de combinagdes lineares por poténcia x 1 ou ko 1 .

conforme expressoes (5.7a) e (5.7b).
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ESTADO |  REGIAO DE pARKMETROS | DIFFRENGA PERCENTUAL ENTRE 0S POTENCIATS
ATOMICO| AJUSTE(u.a.) NUMERICO E YUKAWA PARA R (u.a.) =
Rinic | ®rin | A A R=0.5 \ R=1.2 ’ R=2.5 | R=4.5 | R=7.0

25 0.5 1.5 16.289 5.129 9 1 91 823 8566
25 0.5 2.5 12.899 4.866 21 9 23 252 1631
25 0.5 5.0 9.074 4.573 49 10 17 32 217
25 1.5 5.5 4,983 4.385 146 31 6 2 54
25 2.5 7.5 3.079 4.262 274 82 1 6 5
25 4.5 7.5  2.206 4.208 409 138 35 3 :
20 0.5 2.5  13.130 4.900 20 9 23 244 1563
2p 0.5 5.0 9.300 4.613 47 9 16 32 215
2p 2.5 7.5  3.170 4.304 270 83 12 6 5
3s 0.5 2.5  13.552 4.950 18 8 20 193 1152
3 0.5 5.0 10.031 4.700 42 9 14 26 192
3s 2.5 7.5  3.729 4.414 231 74 12 7 7

TARELA 5.2: Parametros A e A do potencial de Yukawa para os estados

2s, 2p e 3s do atomo de litio. Cada conjunto A e X & re
ferente a um "fitting" entre o potencial numérico e o
de Yukawa nas dlst§n01as (RINIC’ RFINAL)' Estao coloca-
das as diferencas percentuaisJ{V(R)’ V(R) )/VIR)

NWMERTCO YUKAWA — NUMERTCO
X 100, para varias distancias R.
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ESTADO REGIAO DE PARAMETROS iigEgﬁggéligRgEgigiaAENigi 05 POLENCE -
ATOMICO!  AJUSTE(u.a.) R N F R(u.a.) =
Renre | Rrrnar R=0.5 | R=1.2 | R=2.5 | R=4.5 | R=7.0
3s 0.5 1.5 79.643 4.393 7 1 113 1583 —
3s 0.5 2.5 59.620 4.063 21 1 24 400 4352
3s 0.5 5.0 36.924 3.670 61 10 25 35 343
3s 1.5 5.5  16.321 3.428 223 52 8 2 80
3s 2.5 7.5 8.400 3.262 477 141 18 7 8
38 4.5 7.5 5.672 3.197 727 230 49 3 |
3p 0.5 2.5 $1.500 4.110 20 10 22 363 3688
3p 0.5 5.0 38.972 3.736 57 10 24 34 322
3Ip 2.5 7.5 9.286 3.341 442 136 18 7 8
TABELA 5.3: Parametros A e A do potencial de Yukawa para os esta -

dos 3s e 3p do atomo de sddio. Cada conjunto A e A &

referente a um "fitting"” entre o potencial numérico e

o de Yukawa nas distancias |

cadas as diferencgas percentuais,

| (v (r)

- V(R)

NUMERTCO
distancias R.

YUKAWA

) /V(R)

NUMERICO

R

Rinte BrINaL

| = 100,

). Estao colo-

para

varias
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REGIAQ DE DIFERENGA PERCENTUAL ENTRE 0S POTENCI-
AJUSTE (u.a.) PARAMETROS AIS NUMFRICO E YUKAWA PARA R(u.a.) =
Rive | rinan A A re0.5 | R=1.2| R=2.5| R=4.5| R<7.0
0.5 1. 88.039 3.103 4 0.1 18 144 799
0.5 2. 83.174 3.041 7 2 7 94 509
0.5 5. 68.908 2.890 20 1 12 18 153
1.5 5. 48.315 2,777 61 23 5 1 63
2.5 7. 28.670 2.644 154 76 14 6 7
4.5 7. 19.828 2.584 255 136 42 3 1
TABELA 5.4: Parametros A e ) do potencial de Yukawa para o estado

4s do Atomo de potassio. Cada conjunto A e ) & referen
te a um "fitting" entre o potencial numérico e o de Yu
kawa nas dlstanc1as (RINIC’RFINAL)' Estao colocadas as
diferencas percentuais,

| (V(R) -V (R) ) /V (R} | x 100, para varias dis
NUMERICO YUKAWA NUMERICO

tancias R.



CAPITULO VI

EXPRESSOES ANALITICAS PARA A SECA0 DE CHOQUE DIFERENCIAL

Neste capitulo 550 obtidas expressodes analiticas, numa
forma adequada aos calculos numéricos, para a segao de choque di-
ferencial na aproximacao de Glauber em processos onde o eletron
de valéncia & promovido a estados do tipo s ou p.

A expressido para a amplitude de espalhamento na aproxi-
macio de Glauber, eq. (3.30 ), contém integrais em 3N+2 dimen-—
soes.

Em 1973, Thomas e Chan(gi) propuseram um interessante
método de reducio na ordem das integrais para o caso do atomo de
hélio. Neste trabalho introduziu-se a fungao de Lommel estendida
no cailculo das amplitudes de espalhamento.

Em 1980, Lins de Barros et al.(éi), partindo da forma

de reducio na ordem das integrais proposta por Tomas e Chan(gi) e
utilizando as aproximacdes referentes aos alvos descritos no capi
tulo anterior, obtiveram uma expressdo analitica para a amplitude
de espalhamento que permite abordar guaisquer transigdes do tipo
n281/2 - m281/2 em atomos alcalinos.

Neste capitulo e apresentada uma versao corrigida da ex
pressao obtida por Lins de Barros et al.(éé), comportando,além dis

to; uma melhor descrigao das funcgoes de onda do elétron de valén-

cia. B deduzida também uma expressao analitica para transigoes
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onde o elétron de valéncia & promovido a estados do tipo p, sendo

utilizado o mesmo tipo de aproximagao no gue concerne ao alvo.

6.1 — FASE DE.GLAUBER

No Capitulo III fol obtida a expressdo para a amplitude
de espalhamento na aproxXimagao de Glauber (eq. (3.30)) que repro-
duzimos abaixo:

.

. |
£y (8,0) = o J a’p o19-P <P By nenByg) Dmexplix B, %, .. 5) )]

Yy (Fiee B>, (6.1)

sendo if o momento do elétron espalhado; E = (Eo—ﬁf) 0 momento

transferido e x(%,f1...f ) a fase de Glauber (eq. (3.31)) dada-

N

pox:

-0

+ > > N _ 1 _ ' A
X(b'r1°°'rN) - z Xj € Xy =~ k dZI\!H‘IV'(XN+1’yN+1'ZN+1'r')'
3 J 0 J J

—_L0

(6.2)

-
onde TN+l T (XN+1'yN+1’ZN+1)

ithado; b é a projecao de ;N+1 no plano perpendicular a diregdo

sao as coordenadas do elétron espa

de incidéncia Zz (parametro de impacto classico); fj as coordena

das do j-&simo elétron atdmico e Vj { 1'ij) o potenci

7 I
N1/ YN+ N+
al Coulombiano de interacac do eléetron incidente com o j—ésimo

elétron atomico e uma carga nuclear, dado por:

- - + . (6.3)



Podemos reescrever a expressao (6.2) como:

N-1 _ .
T (jZ1 Xgh v Xy = Xe v Xy (6.4)
onde Xa representa a fase de Glauber dos eletrons do caroco, e

(N-1) cargas nucleares, dada por:

N-1 ; M= L | ]
Xe = .21 S Ky -21 (]+ | * |z 7 I)dZN+1 -
1= 1= —o TN Tn+17TS
= | Ve Fpe e Tyerr T 1) 98y, : -5)
Conforme mencionado no capitulo anterior, trabalhamos

no contexto da aproximacao de carogo inerte e utilizamos um poten
clal do tipo Yukawa para representar a interacdo do elé&tron inci-
dente com os elétrons do caroco atomico e (N-1) cargas nucleares.

Assim sendo, teremos:

I
N+1
- > > A e
Vc(r1...rN_1;rN+1) Vc(er_l_‘]I) = i r
N+1
e
oo AT
N+1
1 A e 23
Y. = e L= 4z, = 2 K.(Ab) , (6.6)
c kO TN N+1 ko 0

—C0

onde KO(Ab) & a funcao de Bessel modificada.

O termo XV(EN ), referente 3 fase de Glauber do ele

’rN+1

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

> -

s = 1 1 1 2 |53 |
Xy (Tyrfne) = %o = $ s = e A (), (6.7)
0] o IrN+‘|| irN+1_rN 0

onde s & a projecao de ¥, no plano perpendicular a direcdo do elé

N

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

Com transigées do tipo ns » ms nos referimos a transi-
¢oes onde os estados inicial e final do atomo sao descritos,res -
pectivamente, pelos termos espectroscopicos n251/2 e m251/2, com
excitacao do eletron de valéncia de um estado ns a um estado ms.

Neste caso o elétron de valéncia tera como numeros guan
ticos nos estados inicial e final, respectivamente, (n,% = 0, m=0,
s = 1/2, s_ = ms) e (m,% =0, m=20, s = 1/2, s, = +1/2}. Desta
forma,3=LJ}§=§.

0s auto-estados de J2 e J,, conforme a equagao (5.6),se

rao descritos apenas por um termo:

. -~ [}
wks(k,a,s,J,MJ) = A¢c(r1...rN_1)¢v(k,2,m£,s,mS) , {6.8)
sendo MJ = m;. Para o estado inicial k = n; £ = 0; s =%—; J = % H
m=0 e mé = Mg, onde m_ e o estado inicial de spin. Para o es-
tado final k = m; m; = Mg, permanecendo inalterados os outros ng

meros quanticos.

A segdo de choque diferencial @ dada por (eq.(2.17b)):

daq Tk

) lf0u(6,¢)|2 . (6.9)
J

A expressao (6.1) para a amplitude de espalhamento se anula ao re
—~ . - . . 1

alizarmos a integracgao nas variaveis de spin quando m 4 m,. Des—

ta forma teremos apenas um termo contribuindo no somatorio em o

na expressio acima, referente ao estado final [e> com 7 = 1/2 e
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Conforme vimos na segao 1, a fase de Glauber, no contex
to das aproximagées consideradas, nac depende das coordenadas dos
eléetrons do carogo atdémico. Neste sentido podemos integrar a ex -
pressao (6.1) para a amplitude de espalhamento nas coordenadas
dos elétrons do carocgo. Uma vez gue supomos a aproximacgdo de néo
relaxamento dos orbitais referentes acs elétrons do carogo, estes
formam conjuntos idénticos para os estados inicial e final, orto-
normais entre si. Utilizando esta aproximacao, inserindo as fun-
¢cOes de onda dos estados inicial e final, na forma da equacao
(6.8) na expressac (6.1) e integrando nas varlavels dos elée-

trons do carocgo, a expressac (6.1) reduz-se a:

~ik
fopl0r) = 2ﬂ0 [ a’p Az, ¢, (n,i,mg,s,ms|fN) exp(id.b)
ms
Tt P 2iAK . (Ab)
{ lbgs]}ZInexp(——_EQ_ —) b, (m,Q,mQ,s,mS|fN) , (6.10)
0 ms '

sendo n = 1/ky, e ¢y ;m,ﬁ,mg,s,mslf ) © spin-orbital do elétron
i’

N
de valencia no estado inicial, ns, ou final, ms.
Conforme mencionade no capitulo anterior, a parte espa-

cial dos spin-orbitais e representada atraves de orbitais do tipo

Slater, na forma:

N n 9 -1
¢V (rN) = j§1 dZ1 ajd r exp(—ujdr) YOO(8,¢)
ns N
P,
o (r.) = b, «r exp (=B, r) Y,,(6,0) ; (6.11)
v N Re1 g=1 kg kg 00
ms
onde Y = 1/¥Y47w. Inserindo-os na expressaoc (6.10), e integrando

00

nas variaveis de spin, esta toma a forma:
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sikeon Y om %

0 b , , 2 > o>
f = ) ¥ ) ) a.., b I d“b exp(ig.b)
0f = g,% 5279 @51 k21 g1 19 kg
2iAK, (ADb) . - .
0 - 23l
exp (—p—) { J a’r rI™? exp(~yr) (IbbS|)2ln Yo, (6.12)
0

cnde vy = ujd + Bkg'
A parte entre colchetes na expressao acima, a que chama

remos de I, pode ser escrita como:

J+k-1

T -2 kg , (6.13)
5 j+k-1 0 —a. 4B
v T=%5a% kg
sendo Iy @ integral dada por:
2 2.1/2
il 27 o o> . e -y(s“+z")
1= sa | d¢ (ll'@-:?il)zz“’1 = dz ,(6.14)
07Jo 8Jp s P —oo 7 2
s -2
e tomamos d3r = s ds d¢s dz e r2 = 52+22 .

A integral I, & resolvida analiticamente. Para tal inte

gra-se inicialmente em dz:

*® —Y(52+22)1/2
[- € dz = 2K,(vs) ]
® Vg 122

o que fazendo usc de:

2 2 1/2
> - . (b"+s“-2bscosd ) . .
dB=glyzin s 2 _ o, §%2Ercose ),
b b b b S
(6.15)
e inserindc na expressac (6.14) resulta:
[m r2ﬂ g, 2 s in
Iy = 2 i s KO(YS)dS jo (1 + (B) —2(5) cos¢s) doé (6.16)



Fazendo na expressao (6.16) a transformagdo de varia-

veis s - sb, obtemos

2 o 21
. = 2b s KO(Ys)ds j

(1+s%-25 cosé )17 do . (6.17)
J 0 S5 S

0

A parcela acima e igualai4ﬂb2M(X), sendo M(x) dado por:

M(x) = X% 4 (2in)2 (:‘Lx)_zln'2 L {ix) ’ (6.18)
2in-1,0
onde X = Yb e L ({ix) é a funcao de Lommel modificada definida
2in-1,0 :
como 8%,

Llix) = §(@x) - explighl 2" p ) (BN 1o, (6.19)
W,V v

sendo I (x) a funcao gama; s({iz) a funcao de Lommel e Iv(z) a
‘ U,V
fungao de Bessel modificada.

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

I, - Arb M (yb) = i% ¢ 16572 @™ T2AN=2 =230 gy . (6.20)
Y 2in-1,0
Levando esta expressao na eq. (6.13) obtém-se:
aj+k—1 J+k—=1 ;4w 2 Tmn —-2in-2 , -2 in .
I = ——--]-{-—1— (—1) {—2 + 16’]TT] o Y b L(le) r
3y T ¥ 2in-1,0
{(6.21)
logo,
an (G+k) L 2 mn ,-2in 3tk J4ke1 _-2in-2. .
yI T ayd T 2in-1,0

(6.22)
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A amplitude de espalhamento & entdoc escrita como:

. a.
-ikg om0 om Tk (5+k) 1

0
£(8,9) = y Y 3 Y a.g b —stto
Of' 2T j=1 @=1 k=1 g=1 jd “kg Y]+k+1

J d2b exp(i&.g)

2iAK, (Ab) 2ik n i m %
0 0 2 _mn ; 2
exp { P~ n" e ¥ ) Y Y a., b I da“b
ko " j51 @=1 k=1 g=1  Jd K9
2iAK . (Ab) L 3+k=1 . .
exp (1§.B) exp { —— o } b2 2 () IR T2 gy
0 3y 2in-1,0
(6.23)

A ortogonalidade entre os spin-orbitais do estado inici

al e final do elétron de valéncia nos da a seguinte relacao:
_ 1 [ % > > 2

Onglons” = 0 = g7 | ¢pg@opg () x¥ardn . (6.24)
Utilizando a expansdao (6.11) e integrando em dQ tere -

mos:

n dj m Ik

' ' Y Y a., b J r
j§1 aki 1k g=1 14 kg

i+j —vyr _ _ :
e dr = 0 com Y = ujd + Bkg .

{6.25)

Integrando em dr obtemos a relagao:

(1+3)1
kg = 0 . (6.26)
Y1+:|+1

d. g
? 5 om "k ajd b

j=1 d=1 k=1 g=1

Isto significa que o primeiro termo do lado direito da
expressao {6.23) e nulo.

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

das por:
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aj+k—1

aYj+k-1

D = (_1)j+k—1 Y21n—2

L{ivb)} . (6.27)
2in-1,0

Chamando X = yb, teremos:

. . k-1 o
D - b3+k+2ln+1 3 - (—T)J+k 1 < 2in-2 L {ix) . (6.28)
3x7 2in-1,0
0 calculo das derivadas em relagao a X pode ser feito
diretamente, usando as propriedades de L {ix) ;onde para reduzir
2in-1,0
a notacao fizemos a = =-2in-2 e L{ix) = L . Desta forma:
) 2in-1,0
B(XaL) a-1 a+1 1
== = a x L + x (§ L')
2, a :
E~i§§£l = afa-1) xa_'2 L + (2a+1) %2 (% L'y o+
00X
a+2 1 1 .41
+ X [g (§ L')'1]
3, a
E_iﬁgﬁl = ala=1) (a=2) xa_3L + 3a2xa_1 (% L")
0X :
a'i'T T _1_ 1 ' ’ a+3 J_ l l ] ' ]
+ (3a+3)x [§(XL )T1ax {x[x(x L'y*1'}

(6.29)
0 Gltimo termo acima pode ser escrito na forma:
83(xaL)

Bx3

a=-1,1 d

a=3p . ¢(3,2)x & G0+ (3, 1)x

- Ci(3,3)x a+1

1 d

2 a+3,1 @ .3
(§ 3§) L + C(3,0}x (= =

p dX) L . {(6.30)

Podemos entao escrever de uma manelra geral:
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in—24% d .n-=4%
C(n,z)xa+n 2 (% - n
0

BnXaL

axn R

13

L. (6.31)

Na Tabela 6.1 estdo colocados os coeficientes C(n,%) ate

A expressdo acima esta numa forma em que podemos utili-

Zar a relagéo(gé):
.M m
LM oV pix)] = — (T (uevel=2p) xU ™ L(ix) . (6.32)
x dx e
M,V p=0 U=, v=In
Considerando na eq. (6.31) a = -2in-2 e n = j+k-1, e

na eq. (6.32) v =0, u = 2in-1 e m = n-1, e inserindo a eg. (6.32)

na (6.28), teremos:

bj+k+21n+1 j4k=1

k- . —2in-2+3+k—1-
D = L E (_1)]+k 1 Cl3+k-1,2) x 2in-2+3+k-1-2%
N 2=0
. 3 +kefe1 .
g rk=1-2 T (2in—2p)x 37K 1+ 1 (ix) | (6.33)
p=0 2in-1-3-k+1,3+k-1-4

Uma vez gue X = vb, temos:

j+k-1 . . i oo s3tk=2-1
D = z b3+k—2—1 (_1)j+k—1 Y 2in-8-2 i'”iT__— C3+k=1,8)
2=0 n
F4+k-2-1
(2in-2p) L (iyb) . (6.34)
p=0 2in-j-k+4&,j+k—=2-1

Tomando d2b = b db d¢, a integracac em d¢, na equa-

gdo (6.23) pode ser realizada analiticamente, ou seja:

2T
I exp(id.B)d¢y = 21 Jy(gb) (6.35)
0

onde Jo(qb) & a funcdo de Bessel.
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Com o resultado (6.35) e inserindo a expressao (6.34)
no segundo termo do lado direito da equacao (6.23), obtemos final
mente a expressao para a amplitude de espalhamento em termos de

integrais em b:

™ § ;j ? gk j+§—1 _

£.-.(8,¢) = =2nk, e a.. b Clj+k-1,2}

ot 0 21 aZ1 k=1 g=1 39 KT 4o

. . i _2- _ _2 j+k—2—2 .
(1) % (oq) IHEA-T m2dn=t=2 T (2in-2p)]
p=0

w0 2iAK, (Ab) o .

[ db exp{-——ﬁgg——- } pm2in+i+k-2 Jglgb) L {iyb) .

0 0 2in-j-k+8&,Jj+k=2-1

(6.36)

A expressdo (6.36) consiste basicamente num somatorio
de produtos de coeficientes, poténcias de vy e integrais unidimen
sicnais em b, apresentando uma forma adequada acs calculos numéri
cos. A especificagao na expressao (6.36) do particular processo
abordado, & feita atraves do conjunto de coeficientes 2340 bkg ’
ko, AEOf, Y = ajd+6kg’ A e X . Neste sentido, com apéenas um pro -
grama numérico pode-se abordar quaisquer transi¢des do tipo ns-ms
em atomos alcalinos.

0 efeito dos elétrbns do caroc¢o atémico é expresso atra
ves do termo exp[2iAKO(lb)/kO]. Variando-se os parametros A e A
no estudo de um particular processo de colisao, pode-se inferir
alguns aspectos relacionados com o efeito dos elétrons do 'carego
atdmico no processo de colisdao. Em particular, se tomamos A = 0 ,
estaremos desprezando a contribuigdo dos elétrons do caroge, num

(14)

procedimento semelhante ao utilizado por Walters no estudo

da primeira transigdo oticamente permitida em atomos alcalinos.To
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mando A = 0 obtemos também a expressao para a amplitude de espa -

lhamento para transigbes do tipo ns + ms em atomos de hidrogeénio.

6.3 — EXPRESSAO ANALITICA PARA A SECAO DE CHOQUE DIFERENCIAL  EM
TRANSICOES DO TIPO NS + MP.

Comn transigﬁes do tipo ns->mp nos referimos a transi-
¢Oes onde o atomo & descrito no estado inicial pelo termo n281/2,
e no estado final pelo conjunto de termos m2P1/2 e m2P3/2, com ex
citagéo do elétron de valéncia de estados ns a estados mp0’i1.

0 elétron de valéncia no estado excitado sera descrito

pelo conjunto de ntGmeros quanticos (m; £ = 0, 1; s = 1/2; m =

8
= + 1/2), Utilizando a Hamiltoniana dada pela eq. {(5.1), aliada a
uma aproximagéo de campo central {procedimento utilizado no méto-
do Hartree-Fock, conforme descrito no capitulo anterior) estes es
tados apresentam niveis de energia degenerados. O acoplamento spin
-6rbita levanta parcialmente a degenerescéncia destes niveis,agru
pando—-os em dois sub-niveis, auto-estados de J2 e JZ, um destes
com J = 3/2 (MJ =+3/2, +1/2) e o outro com J = 1/2 (MJ =+1/2).

A diferenca de energia entre estes dois sub-niveis, de-
terminados multipletes, € possivel de se detectar em experiencias
de espectroscopia 6tica. Nas experiéncias de coliséo atomica ge -
ralmente n3o se consegue resolugdo suficiente para relacionar con
tagens no detector com o particular multiplete ao qual o atomo foi
excitado. Em outras palavras, os elétrons espalhados apds excita-
rem atomos para estes multipletes, séo somados na contagem do nu-

mero de elétrons que chegam ao detector. Assim sendo, para conec-

tar os resultados tebricos com os experimentais, teremos gue so -
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mar na expressao (6.9) referente a seg¢do de choque diferencial to

dos os estados finais |u> com J = 3/2 e M_ = +3/2, £1/2 e com

J
J=1/2 e My o= +1/2.
A funcao de onda para cada estado excitado |a>, auto-es
2

tado de J° e J_, sera dada por:

Y (Fqe.-E|aM> = y <4,s,m,,

m, |3, M >R (.. By g)
Mo Mg

¢V(m,£,s,m2,ms|fN)> , (6.37)

onde utilizamos os mesmos simbolos que na equacao (5.6).
Utilizamos na expresséo (6.1}, referente a amplitude de
espalhamento, a fungao de onda acima colocada para descrever um
estado |a>, a fungao de onda dada pela equacao (6.8) para descre-
ver o estado fundamental |0>. Utilizamos tambem a aproximagao
de carogo inerte aliada a uma descricao da interagéo eletron inci
dente com os elétrons do carogo e (N-1) cargas nucleares atraves
de um potencial do tipo Yukawa. Consideramos da mesma forma que
na segao anterior a aproximagao de carocgo rigido, ou seja, © mes-—
mo conjunto ortonormal de spin-orbitais para os elétrons do caro-
co, no estado fundamental e nosAestados excitados. Neste contexto,
podemos integrar a expressao (6.1) nas coordenadas dos eletrons

do caroc¢o, obtendo:

-ik > > .
0 2 - 1 - ol Ib—sl 2i
£f(6,9) = 5 { d"b drN ¢ns(n,0,0,§,ms|rN) exp(iq.b) 5 y<in
Oo v
2iAK; (Ab) R
exp['———]-{'r"] d)u(m:'Q'JrS:JIMJIrN ) . (6.38)
v

A secdo de choque diferencial sera dada pelo somatdrio
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do modulo ac quadrado da expressao (6.38), para todos os estados
finais |a>. Vejamos agora como expressa-la em termos dos auto-es-
2 2
tados de L e L, (li,mg>) e de 8" e 8, (]s,ms>).
Calculados os coeficientes de Glebsh-Gordon para ¢ aco-
plamento entre os momentos angulares T (2=1) ¢ S (s = %), pode -

2
mos expressar os auto-estados de J e JZ ’

j,mj> = §  <&,s,m ,mSIJMJ>|£,m >[s,m >

m,,m

s
COmo:
3 3. 11 AR 1 1 1
PR A R T b T o \/_‘“ 0>] 3,57 + /§|1'1"|§"§>
3 01 i 1 1 2" 1 1. . 3 3__ 1 1
133 = Zl-rlay s /5 el o [gmpelt-trlag
11, _ 1 11 21 1 1 1 1 5
= LI = A L S R SV NN

|%,%> - j% |1,0>‘%,u % > ; (6.39)

Para facilitar a discussao gue Se segue, chamamos, sel
associar nenhum significado fisico, de termos a cada produto do
tipo [R,m£>[s,ms>

Ao integrarmos a expressao (6.38) nas variaveis de spin,
se anularic todas as integrais contendo termos em gue o estado de
spin do elétron no estado excitado (IS,mé>) for diferente do esta
do de spin do elétron no estado fundamental (IS,mS>).Consideramos
o caso que no estado fundamental o elétron de valéncia esta no
auto-estado de spin |%,%>

Além disso, mostraremos a seguir que ao integrar a ex -

- L
pressao (6.38) nas coordenadas espaclals IN’ Se anulam todas as
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integrais contendo termos com m, = 0 para o estado final. Darao,

portanto, contribuigdaoc nao nula apenas integrais com termos do

tipo [1,1> ;,; |1,—1>|%,%>. Estes termos aparecem nos estados
3 3. 7 13 1 1 1

finais |J M >~|§ 57 1 153> & |5/ =357, conforme pode ser observa

do pela expressao (6.39). Nestes auto-estados de J2 e J, os menci

onados auto-estados de L2, L+ 82 e S, aparecem respectivamente

com os coeficientes 1, V173, e v2/3.

Mostraremos também que a contribuicaoc na expressao
({6.38) de termos com m, = +1 e a mesha gue aquela com os ter-
mos com m, = —1. Chamando de f'(6,¢) & uma destas contribuicdes,

esta sera dada por:

—-ik > )
2 - 1 1% - L+ lb—s 21
£! (erq)) = .?.TFO J( d"b drN d)o(nioioi-iljl:_rN) GXP(lC_I-b) ( 5) I) n
v
2iAKO(Ab) 1 12
exp{—'—k—(‘)—'—}‘b {m, 1, 5 —2—er) r {(6.40)

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

os auto-estados de L2; LZ,-Sz, Sz: 1,1> e |%,%>. Desta forma ,
teremos:
do (6, 9)
k k
2
_g_zzf_f_:k_o y [£00,00]7 = 2 e e,0 | +
£ loa>=|J,M;>  Oo £
2 - 2
| ?E £1(6,6)|° + |V273 £r(6,6)]° } p (6.41a)
3 .

o gque fornece finalmente:
do{6,¢)

0=£f ) 0 1 2
— K, |£' (8,9) ] . (6.41b)

Passemos entdo a deducgdo da expressao analitica para
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£'(6,¢).
A parte espacial do spin-orbital do elétron de valéncia

e descrita como orbital do tipo Slater,na forma:

d.
N n j 1

¢, (ry) = Y ) a.q r exp (-0, r) Y(6,¢) ; Y(0,¢) = 1//4&n
W j=1 d=1 7 J 00 00

F)- 3 %k k-t
o_(r.l)= b r exp (-8, r) Y(6,9) (6.42)
voN ka2 gup K9 kg T me

P

My

Inserindo na expressac (6.38) e integrando nas coordena
das de spin, a amplitude de espalhamento para um termo com mgcmml

guer sera dada por:

ik /7 o %5 om %

2 e

£ (6,¢) = ———%—— D N N 344 bkg J d“b exp(ig.b)

ns>mp 47 j=1 d=1 k=2 g=1 -

£
2iAK, (Ab) . > | .
exp {————%————} J d3r rj+k_2 exp(—yr)(lbbSI)2ln Y(0,9) , (6.43)
1,m2
sendo Y = ujd+8kg .
Chamamos I0 como:
> > ,
1, = [ adr YT (l%i'—)Zln Y(6,4) . (6.44)

1,m£

A Gltima integral do ladeo direito da expressao (6.43) ,

a gue chamaremos de I, pode ser escrita como:

8j+k—2

ayj+k—2

(—1)d+k=2 I, ) (6.45)

Y=059+Bkg

I =
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a} Caso em gue m, = 0 .

Uma vez que Y(8,9) = cos® = z/r ; r2 = 52+22 e d’r =
1,0
= s ds d¢s dz, teremos:

2T > , i 2 2
J as, [ =d (lb-sl)Zln I dz 2 exp (-yVs“+z° )
o ° 0 )
s vz
(6.46)

A integral em dz tem um integrando impar e, dado os 1li-

mites de integracao, sera nula. Desta forma, £'(6,9¢) = 0, £fican-
ns-=p
do portanto demonstrado que os termos com m, = 0 para o estado fi

nal n3o contribuem na expressao (6.38).

b) Caso em que m, = +1.
£ig , tidg
Uma vez que Y(8,¢) = - /3/87 e senf =-v¥3/87 e -
&1
teremos:
o0 . o0 2 2
31 2 (27 tlég B3| 214n exP(_YVé -z")
IO = - 8— ds s dd)s e ('—‘—B——) dz
T g 0 —0 22
s +z
(6.47)

[543

onde J dz exp (-y V52+22)/\/52+22 = 2K0(ys). Expressando:

= (1 ©)7-2 E) cos (o))"

(6.48)

2 2 ’
|E—§l 2in b +s —2bscos(¢s—¢b) 2in
= ? !
b

onde b, © ¢b sao respectivamente os angulos azimutais de bes '
obtemos:
o 27 +1i9 , .
31 2 S
I, = —\/%i [ ds s2 KO(YS) { d¢s e S(1+(%) —Z(B)cosws—cbb))ln
’0 0 (6.49)
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Fazendo na expressao (6.49) as mudangas de variaveis
¢S=¢S—¢b e s = sh, temos:
31,3 iy (7 2 [em tidg 2 in -
IO_- 5 b~ e . ds s Ko(sby) Jo d¢s e {(1+s —Zxx5¢s) d¢s

(6.50)

Chamaremos a Gltima integral do lado direito na expres-

sao (6.50) de I,, ou seja:
r2’1T iiqbs ) in
I1 = jo e (1+s°-28 cos¢s) d¢5 . (6.51)
- cq s ~ (88)
Pode-se entao utilizar a relagao —':
B in I'{(1+in) -2in 4 _
I1‘_ 212 =) IO dt t IE [J1(st)J1(t)].(6.52)
Integrando por partes, obtemos:
B , 2in T (1+in) * —2in-1
I1 = ~4yin(2) TO=i) [ t J1(st)J1(t)dt (6.53)

/0

Levando este termo na eq. (6.50) obtemos:

. : +1i¢ © ot
. 2in T {(1+in) 3 b 2
IO :\/% dyin (2) m b e {0 s dSKO(SbY)‘[O dt
£240"T 5 (st)a () . (6.54)

Invertendo a ordem de integrac8o na expressao (6.54) e

C s - _ 1d .
utilizando a relagao J1(st) = - 3 FE Jo(st), obtemos:
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. , +i¢ © .
B /31 ..o 2in T (1+in) .3 b -2in-1
IO = =V dmin e ?TT:fﬁT b™ e fo t
J.)at - | s K. (ysb)J. (st)ds (6.55)
1 dt 0 0 0 b .

Podemos utilizar na Ultima integral do lado direito da

expressac (6.55) a relacgao:

o)

d d 2 2,-1 2 2,-2
4 {0 s Ky (ysb), (st)ds = S (% (v0) 2371 o 26 (e (vp) ?)
{6.56)
Desta forma, chamando x = vb, a expressdo (6.55) reduz-
-se a:

. . +id .
1, =+ /f% amin 2240 [Q+in) (3 "% J t-zan1(t)(t2+X2)_2dt

I'(1-in)
(6.57)
Uma vez que:
2- 2.=2 1 3 2. 2.1
(t™+x ) = - _Z—X E (t7+x7) (6.58)
teremos:
I, = = amin 2230 L0+in) 43 eii¢b 19 i t_2inJ (t)(t2+X2r1dt
0o~ ~ V37 n T (1-1n) X 3% j, 1
{6.59)
) ~ - (85)
A integral na relagao (6.59) e dada por —':

logo:
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o tig .
I, - V/f% 4min b> e P L1 3 [(ix)~2In-1

X 3% L (ix) ] . (6.61)

2in,1

Utilizando a relacao A13 do artigo de Thomas e Chan(§§)

(1973), para realizar a derivada na expressao (6.61), teremos ’

apos algumas manipulacgoes:

i =2in-1 ) ,
/3,3 b, —2in-2, (2in+2)
IO = T d1inb” e i % {- —“HQHH_LZin,1 +
+ 12in I (ix) } (6.62)
2in-1,0

Agrupando os termos, obtemos para IO a expressao:

ti¢ 1 . .
I, - Voae aminb® e P Y (2ine2e) 1TAIMET2INTE2 g gy,
£=0 2in-1+t,t
(6.63)

Inserindo a expressao (6.63) com o auxilio da equacgao

(6.45) na expressao (6.43), teremos:

, d. g
ink n i m k 1 By
£0,0 = /3777 —2 7 17 1§ a,gb. 1 (2ins2e)indtE
ns>mp, , j=1 d=1 k=2 g=1 J 9 =0
+ig 2iAK (Ab) L . .
I d2b exp(ia.%)e b exp[—~—§§L-———} plrkl (-1)j+k_2
0
J+k=2 i o
O s L) TP gy ] , (6.64)
3y ) 2in-1+t,t

onde ainda x = yvb = (ajd+6kg)b

Para obter as derivadas do lado direito da expressao aci
ma utilizamos um procedimento semelhante ao realizado na segunda
segdo deste capitulo. Chamando agora estas derivadas de D1, ou se

ja:
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j+k-2

: -2in~2~ .
Y 2in-1+t,t
Chamando agora a' = -2in-2-2t, teremos:
j+k-2
D1 = §—3¢E:§ [x3H{x" L (ix) 1l . (6.66)
X 2in-T-t,t

Repetindo o procedimento realizado para a obtenc¢ao da expressao
{6.31), obtemos:
Jek-2 14 k=28t

D1 =} C(i+k=1,4,t) x 328 +3+k-2 < 5 [x L (ix)
2=0 2in-1+t,t

(6.67)

onde os coeficientes C(n,%,t) estao apresentados na Tabela 6.1 .
Utilizando a relacao (6.32) obtemos:
ij+k-—2—£ Jrk=2-4

= —(-m '[ I (2in+2t-|-2p) }
n p=0

1d k=20 0 k) ]

x dx 2in-1+t,t

e e e N (6.68)

IND
onde IND = 2in-j-k+&+t+1, j+k—L-t-2.
Inserindo esta relagdo na expressao (6.67), e tomando

a = —-2in-2t-1, temos:

J+k~2 C(j+k=2,8,t) ij+k_2_g X—Zin—Z—t—R

D1 = :
020 (Zin+2t)

J+k-2-4
L (ix) I (2in+2t-2p) . (6.69)
IND p=0

Tomando dzb.: b db d¢,, a integragao angular da expres-

s3o (6.64) pode ser realizada, uma vez due:
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i

2m 5 ii¢b 5
f exp (ig.b)e dgy = 27 e J+1(qb) :t2niJ+1(qb):2ﬂiJ1(qb) .
0 + +
(6.70)
Utilizando esta relacao e inserindo a eg. (6.69) na eq.

(6.64), obtemos, finalmente, a expressao final para a amplitude

de espalhamento,dada por:

d. qg .
n ] m k j+k-2 1 Y .
£(8,) =1iv6 Y ¥ ¥V 1} ) ) agby () 2in+Jrket-2
ns+mp, | j=1 d=1 k=2 g=1 2=0 t=0 979
f el TP J+k-2-0
(1)3%k=2 =2i0-2-2=t 5o 06y [T T (2in+2t-2p) ]
p=0
* . 2iAK, (Ab)
[ ap p-2in+irk-t-t exp[———Eg————] 3 {gb) L(iyb) (6.71)
0 0 IND

com y = ajd+8kg e IND = 2in+t+2+1-j=-k, j+k-2-t-2.

Podemos observar que, de fato, os termos com m, = +1 e m, ==1 déo
a mesma contribuigéo na expressao (6.38). Podemos observar tam -
bém que a expressao (6.71) apresenta uma forma bastante semelhan-
te a expressao obtida para transigées do tipo ns ~ ms. Isto faci-
lita sobremaneira a elaboragdo dos programas numéricos, uma vez

gue se utilizara de procedimentos computacionais ‘parecidos no cal

culo das duas expressoes.
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Processo ns * ms - a =—2in-2
Processo ns » mp - a =-2in-2-2t, t = 0,1
n L C(n,%,t) n L C(n,%,t)
1 8] 1 5 8] 1
1 1 a 5 1 5a+10
2 0 1 5 2 10a2+20a+15
2 1 2a+1 5 3 10a3+5a2
2 2 a(a-1) 5 4 (a-1) (a~2) (5a°-5a)
3 0 1 5 5 a(a-1) (a-2) (a-3) (a-4)
3 1 3a+3 6 0 1
3 2 3a2 6 1 6a+15
3 3 aa-1)(a=2) 6 2 15a2+45a+45
4 0 1 6 3 202 +35a%+35a+15
4 1 har6 6 4 (a-1) (15a°~10a°+10a)
4 2 6a’+6a+3 6 5 a(a-1) (a=2) (a-3) (6a-9)
5 3 (4a”~2a) (a-1) 6 6 a(a-1) (a=2) (a~3) (a=4) (a=5)
4 4 ala-1)(a=-2) (a-3)
TABELA 6.1: Coeficientes C(n,%,t) referentes as expressées para a

amplitude de espalhamento.



CAPITULD VII

DETALHES D0S CALCULOS NUMERICOS

Neste capitulo descrevemos os procedimentos adotados no
calculo numérico das segées de chogue diferenciais, atraves das
expressaes (6.36) e (6.71).

A obtengéo de resultados numéricos envolve uma série de
programas computacionais que podem ser classificados em dois ti -
pos:

1) Programas relacionados com a descrigao dos atomos no
processo de coliséo, assunto que ja foi abordado no Capitulo V .
Sao estes, o0 programa Hermman-Skilmman modificado para gerar um
potencial numérico referente aos elétrons do carogo atémico e (N-1)
cargas nucleares; o programa de minimos guadrados que gera, a par
tir deste potencial numérico, as constantes A e ) referentes ao
potencial de Yukawa; e 0 programa que determina os orbitais do

tipo Slater.

2) Programas referentes ao calculo numerico das expres—
soes (6.36) e (6.71). O calculo numérico destas expressdes esbar-
ra num sério problema, no que concerne ao tempo de computacao ne-
cessario a obtencdo do conjunto de resultados requeridos.Este pro
blema & gerado basicamente por quatro fatores:

a) o tempo gasto para O calculo de cada ponto do integrando €& lon

go. Isto decorre de que a funcao de Lommel modificada L (ix), &
' L,V
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demorada no gue concerne a obtencac de seu valor para cada pon
to de seu argumento, ix, para cada conjunto de indices (u,v) .

Este assunto sera abordado em detalhe na primeira segao.

b) As integrais tem convergencia lenta. Este problema foi enorme-
mente minorado com a obten¢do de uma expressao analitica para
a regiao assintotica do integrando, e sera discutido em deta -

lhe na segunda seg¢ao.

c) O grande numero de integrais gque aparecem nho calculo da segao
de chogue diferencial para um determinado angulo de espalhamen
to, num determinado processo, com uma particular descrigao dos
eletrons do carogo atémico e com uma particular energia de im-
pacto. Este fato decorre do nimero de somatOorios gue aparecem

nas expressoes (6.36) e (6.71).

d) A necessidade de calcular um grande nimerc de pontos de segéo
de chogue diferencial no estudo de um determinado processo de
colisao, ou seja, com um determinado atomo alvo e envolvendo
uma particular excitagao do elétron de valéncia. Este fato de-
corre, inicialmente, da necessidade de obter resultados com di
ferentes energias de impacto. Para cada particular energia de
impacto realizamos geralmente trés conjuntos de calculos, onde
variamos a descrigao dos eléetrons do carogo at@mico. Finalmen-—
te, para cada caso acima citado, & necessario calcular um mini
mo de 25 pontos de segéo de chogue diferencial em varios angu-

los de espalhamento; para obter a secao de chogue integral.

Podemos dar uma ideia quantitativa do problema analisan
do o caso do processo e + Na(3s) ~ e + Na(3p). Este caso nos da
uma idéia média do problema, uma vez gue € mais rapido na obten-

cio de resultados que guando o alvo & composto de atomos de K, e
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mais lento que quando tratamos de alvos com atomos de Li.

Vejamos inicialmente o numero de vezes que necessitamos
de calcular expressées do tipo (6.71). Estudamos este processo pa
ra 6 diferentes energias de impacto. Multiplicando este numero
por 3, referente as varias descrigées dos elétrons do caroco ato-
mico, e por 25, referente aos varios éngulos de espalhamento, che
gamos ao numero 450.

Neste caso, Os orbitais do tipo Slater sado tais que pre
cisamos calcular cerca de 325 integrais para obter um ponto da se
cdo de choque diferencial. Multiplicando este numero pelo niimero
de pontos de segao de choque diferencial, estimado no paragrafo
anterior, chegamos a necessidade de calcular um total de 146.250
integrais numeéericas.

Para cada integragéo numerica consideramos uma média de
600 pontos do integrando, mesmo utilizando a integracdo analitica
para a regido assintdtica do integrando (os motivos serao discuti
dos posteriormente). Multiplicando este niimero pelo numero de in-
tegrais a calcular, chegamos a necessidade de determinar cerca de
85 milhées de pontos do integrando para o estudo do referido pro-
cesso de coliséo.

Para tornar os calculos viaveils, introduzimos um proce-
dimento computacional referente a fungéo de Lommel modificada que
reduziu o tempo de computagéo em cerca de duas ordens de grandeza,
introduzindo um erro estimado em inferior a 0.5%, assunto que se-
ra abordado na proxima segdo.

No final deste capitulo colocamos um fluxograma dos di-
versos programas computacionais utilizados (os detalhes dos pro -

gramas estio descritos no decorrer do texto}.
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7.1 — A FuNcAo DE LOMMEL MODIFICADA E PROCEDIMENTOS VISANDO A RE
DUCAC DO TEMPO DE COMPUTACAQ

A funcgao de Lommel modificada & definida como(gé):
L(ix) = S(ix) — i eT™/2 ju=1 ) = s, (7.1)
U,V WV
onde Suv(z) & a funcado de Lommel definida por
2 . .
o NG du - Iy s Drde + b
sV m=0 T(fu - zV + W+ f)F(Eu t Vo mo+ f)
e Iv(z) a funcao de Bessel modificada dada por:
1 Z . V+2m (7.3)

I,lz) = mEO mIT (Vem+ 1) () :

As expressées acima mostram a dificuldade, em termos nu
mericog, na determinagéo do valor da fungao de Lommel modificada
para um ponto do argumento x, e um conjunto de Indices (u,V). A
guestdo & que temos de somar duas séries cuja convergéncia em m
cai na medida em gue x aumenta. E entdo necessario realizar, para
cada ponto, uma série de testes de convergéncia em m para determi
nar o valor de m, onde se cortaréo as seéries.

A func¢ao de Lommel modificada admite as seguintes rela-

- ~ . (85)
goes de recorrencia —':
L(ix) = L (ix) Se v =0,1,2,...
W,V 1:"!_\)
a : - : Voo
ax L{ix) = i(u+v=1) L(ix) - L (ix)
W,V y—1,v-1 U,V

(7.4)
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plix) = (oM e ? - VA nix) .

H+2,v U,V

Se analisarmos as expressées (6.36) e (6.71),podemos ob
servar gque aparecerao apenas os seguintes Indices (u,v} da fun -
gao de Lommel modificada: (u,v) = (2in,-1), (2in-1,0}, (2in-2,1),
(2in-3,2), ..., (2in-k,k-1), onde k & um nGmero inteiro que depen
de do processo em estudo.

Utilizando as relagées de recorréncia acima colocadas ,
podemos gerar todas as fungées de Lommel que necessitamos a par -
tir das funcgdes L (ix) e L(ix) . Este procedimento é mais

‘ ‘ 2in,1 2in-1,0 B
rapido,em termos computacionals,que gerar as fungoes diretamente
da expressao (7.1).

Para valores pegquenos de X, O calculo numero das fun-
goes S (ix) e Iv(X) e feito com relativa facilidade, uma vez que
estas géﬁies convergem Ccom xzn/(n!)z. Para valores grandes de x
estas fungdes comportam-se assintoticamente com ex//§" . Isto im
plica que para x »>> 1 a fungéo de Lommel modificada envolve a di
ferenca entre fungées fortemente divergentes, o gque, numericamen-
te, exige uma precisao extremamente grande (Castro 1977)(33).

Desta forma, & conveniente utilizar, sempre que possi -

vel, a forma assintOtica para as funcdes L (ix), dadas por:

W,V
m - -2
Llix) —> (W71 gy JdmERYy J2hYy F7Eny o i)
H,v X n=0 n n

(7.5)

onde (a)n é o simbolo de Porchhaimer, definido como:

(a)n = ala=1)...(a=n+1) e (a)O = 1 .

0 valor de x a partir do qual ja se pode utilizar a for
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ma assintotica da funcao de Lommel modificada ¢ determinade compa
rando resultados numéricos obtidos a partir das egs. (7.1) e (7.5)

Castro(ég)

(1977) observou, para alguns indices (v, v)
utilizados em seu trabalho, gue havia uma concordancia progressi-
vamente melhor entre os resultados numéericos obtidos com as duas
expressoes a partir de x = 10 até x = 20. Para x > 20, a concor -
dancia ¢ progressivamente menor devido a preciséo limitada do com
putador. Resolvemos também utilizar a forma assintdotica no calcu-
lo da fungéo de Lommel modificada a partir de x = 20,

Convem ressaltar um pequeno detalhe: conforme menciona
do, para x < 20 calculamos as fungoes L(ix) e L (ix) direta

: 2in, 1 2in-1,0

mente da expresséo (7.1), obtendo as outras fung¢des de Lommel a
partir das relagées de recorréncia (7.4). Para x > 20, todas as
fungées de Lommel sdo calculadas diretamente atravées da expres -
sao (7.5). Obtivemos boa COncordancia para todas as funqées de Lo
mmel em x = 20, entre seus valores obtidos nas duas formas acima
mencionadas. Isto indica que a obteng&o numerica das fungoes
L(ix) com Vv > 1 para x < 20 através das relag¢des de recorréncia
H,V '
(7.4) , fornece bons resultados.

Para reduzir o tempo computacional utilizamos 0O seguin-
te procedimento: |

Inicialmente armazenamos os valores de [ (ix) referentes
a um nUmero discreto de pontos do argumento X parauégdos os indi
ces (u,v) wutilizados nos calculos. Estes valores sao armazenados
em matrizes, uma para cada energia de impacto considerada. A0 ini
ciar o calculo da expressao (6.36) ou (6.71) para um determinado
processo de colisao, chama-se os valores armazenados na matriz

referente a energia de impacto considerada, e obtém-se no decor-

rer dos calculos os valores L (ix) interpolando valores contidos
HrV
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nesta matriz.

Chamamos estas matrizes de L(IND,nx}) onde IND referen-
cia os Indices (uy,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 func¢do L(ix) variasse mais. ApOs ana-
lisar varios graficos destas fungoes, bem como 0s erros percentu-
ais introduzidos no processo de interpolacgao, optamos em dividir

0 eixo x em cinco intervalos, com espagamento entre Os pontos A ,

dados por:

1) 0.01 = x £ 1.51 A =0.01 3) 1.51 < x £ 20.01 A=0.05

]
8]

2) 20.01 < x = 100.01 A=0.,5 4} 100.01 < x £ 1600.01 A

5) x > 1600.01 A= 20

Com esta escolha, as matrizes L(IND,nx), que armazenam
nimeros complexos e de dupla precisdo, ocupam uma area de memOria
do computador gue nao causa problemas ao sistema.

Esta escolha com uma grande densidade de pontos em x

nos permite utilizar uma interpolagao linear para determinar um
particular valor de L{ix) a partir de doig valores L (ix_) e
Vv W,V

L(ix,), onde x_ e x_ sdo os pontos discretos do argumento  mais
B,V
proximos de x. Poderiamos escolher uma menor densidade de pontos
em x se utilizassemos polin5m105 para interpolar, entretanto o tem
po de computagdo necessario ao calculo das expressoes (6.36) ou
(6.71) cresceria bastante.

Em resumo, ao iniciar o trabalho escolhemos quais o0s
atomos alcalinos abordados e as excitagées consideradas. Com isto
fixamos os Indices (u,V) necessarios aog calculos. Calculamos,atra

vés de um programa auxiliar, as matrizes L(IND,nx) referentes as

energias de impacto abordadas e armazenamos estas matrizes em dis
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co ou fita. Cada matri;-é entéo suficientemente geral para ser
utilizada, para uma determinada energia de impacto, nos calculos
para ambos os tipos de processos ns - ms e ns -+ mp. e para
todes os alcalinos abordados.

Com este procedimento, © tempo de computagao necessario
aos calculos numericos tornou-se viavel. Por ultimo, cabe comen -
tar que, ap0s uma série de testes, estimamos o erro intreduzido

nos calculos por este procedimento como inferior a 0.5%.

7.2 — A INTEGRACAO

Conforme mencionado, as integrais gue aparecem nas equa
g@es (6.36) e (6.71) caem lentamente com b. Isto pode ser observa
do comparandc o valor desprezado ac interrompermos © processc de
integragéo numerica num determinado valor grande de b com o valor
da integral numéerica ate aquele ponto. Observamos, ao comparar es
tes valores, gue em certos casos néo & possivel simplesmente des-
prezar o restante da integral. Isto ocorre,geralmente, para gran-
des éngulos de espalhamento, onde a segao de chogque diferencial é
extremamente baixa. Nestes casos, teriamos que ir, na integragao
numérica, até valores extremamente grandes de b, 0 gue conscme tem
po de computagéo.

Buscamos entéo uma eXpressao analitica desta integral,
para a regiao assintotica do integrando. Desta forma, a integra-
gao & feita de forma numérica atée um certo valor ba' a partir do
qual esta @ realizada analiticamente.

Vejamos, inicialmente, a expresséo analitica para pro -

cessos do tipo ns +ns. As integrais que aparecem na expressao
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{(6.26) tem a forma:

o . 2iAK,. (Ab)
T = J pJ tk=2-24n exp[—-uEg——~_]J0(qb) L (ivb) ab .
0 0 2in—g-k+2,3+k—f~1
(7.6)

Para valores grandes do argumento a fungdao de Bessel mo
dificada KO(Kb) tende a zero, logo, o termo referente aos elée -

trons do carogo atdmico tende a unidade, ou seja:

2iAK, (Ab)
ko

lim exp]| 1 =1 . {(7.7)

b
Fizemos testes numéricos variando A, ko bem como Ab, e
concluimos gque podemos, em boa aproximagao, considerar este termo

como unidade para b > 30, ou seja, para ba > 30/X.

A expressado (7.6), tomando v = j+k-£, reduz-se a:
b
a
L= I(NUMERICO)] * { pH=2in 3, (ab) I (iyb) db . (7.8)
0 b 2ln—U;U—1
Para b > 20/y utilizamos a relacdo assintotica {(7.5)

para a funcao de Lommel modificada, dada por:

2 2
2in—-u- : 2in=-u-— - (-
L (iyb) N Rk NP R S LU A S 1L D
2in—u, u-1 (iyb) b (7.9)
Temos assim uma segunda condicgdo: ba > 20/v.
Desprezando os termos em ordem 1/b4, e chamando:
C ) 2
c, = o) - L peine-n? - w-nfl 0 (7.10)
Y

a expressao (7.8) se reduz a:
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) b, © Jolab) © 3, (ab)
t= I(NUMERICOi] + 1c, Jb —p 9 C102Jb 3 db }

0 a a {(7.11)

0 segundo termo do lado direito desta expressao forne-

89
ce(—):
by,
I(ANALTTICO):lb = {01{-26119 Jo (gb)S(gb) - (gb)J(gb) S(gb) !
. ~2,-1 -1 -1,0
by,
+ 0102{—4qb I, (gb)s (gb) - gb J(gb) S(gb)} ] , (7.12)
-4,-1 -1 -3,0 b
a
onde bb = » e Sigbk) sio fungbes de Lommel. A expressao (7.12)
1,3 ' '

& simples de obter resultados numéricos, desde que se possa utili
zar a forma assintotica para a func¢ao de Lommel qup). Apdos al -
guns testes,concluimos ser apropriado utilizar a réiggéo assinto-
tica para gb > 8, o que nos da uma terceira condigao ba > 8/g.Des
ta forma, o ponto ba’ a partir do qual a integral & calculada de
forma analitica, sera dado pelo maior numero dentre 8/g, 30/X e
20/Y.

Observamos que a integracao numérica entre dois
pontos ba e bb da expressao (7.6) tende ao valor calculado atra-
vés da expressao (7.12), na medida em que reduzimos © passo da in
tegral numérica, e obviamente ba satisfaca as condigées acima co
locadas. Com isto, concluimos gue o procedimento esta corre
to.

Para transigdes do tipo ns - mp as integrais que apa-

recem na expressao (6.71) tem a forma:

o —2ins 2iAK0(lb)
I = [ abb~“ M L (ivb) 3, (gb) expl—p—] , (7.13)
0

J 0 Zin—p+1,u—2



-124~

sendo U = J+k-£-t.
Seguindo passos semelhantes aos descritos no casoc de

transicbGes ns - ms , obtemos:

by, Cy I, (ab)
I(ANALTTICA):} = [_____q_____ - C,Cy{-2gbT, (qb)S(gb()) -
b =~y
a
Py
ab Jg (qb)s‘qb”] ' (7.14)
-2,1 _jb
r
a
sendo agora
c, = (T o ¢, = L pzin-n f--2) Y
¥

O numero ba tem de gatisfazer as mesmas condigbes gue ho caso
anterior, e de nove o procedimento foi checado comparando integra

¢d0 numérica com analitica para um determinade intervalo (b_,Db ).

Quanto ac método de integragao numérica, utilizamos o]
método dos trapézios. Este método apresenta a forte desvantagem
de ser mais lento que outros métodos de integracao numérica. Apre
senta porem a vantagem de ser bastante transparente guanto a con-
vergéncia das integrais numéricas, sendo portanto, adeguado a fa-
se de elaboragéo do método. Trata-se de um procedimento gue pode
ser melhorado visando uma redugac no tempo de computagao gasto.

Quanto ao passo Ab, utilizado na integragao numérica via
método dos trapézios, dividimos o eixo b em alguns intervalos.Nos
intervalos onde ¢ integrando varia mais fortemente, utilizamos
passos Ab menores. Além disto, os passos Ab em cada regiao fo -
ram colocados como fungéo do angulo de espalhamento nos programas
que calculam as express&es finais (6.36) e (6.71), e consegquente-
mente, as segﬁes de chogue diferencial e integral.

Para realmente nos garantirmos com relacao a guestao
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dos passos utilizados,no programa gue calcula a segao de choque
diferencial sdo sempre realizados quatro testes, para guatro angu
los diferentes, onde as expressées finais séo calculadas com pas-
sos de integragao bem pequenos. Com isto, podemos saber se no cal
culo de segées de choque diferenciails para cada processc e ener —
gia de impacto considerada, as integrais numericas convergiram

com o conjunto de passos utilizados.

7.3 - TESTES

Comparamos hossos resultados numéricos com os resultados
de diversos autores. Convém salientar gue nesta comparagéo de re-
sultados utilizamos as mesmas fungées de onda que as utilizadas ,
em cada caso, nos diversos trabalhos comparados. A comparacdao de
resultados foi feita dentro das mesmas aproximagées no gue se re—
fere a descrigdo dos atomos alvos. Alem disto, pudemos comparar re
sultados para guando o alvo & composto de atomos de hidrogénio ,
bastando para isto néo considerar, nos calculos numéricos, o ter-
mo referente aos eletrons do carogo.

A mencilonada comparagéo entre nossos resultados e o de
outros autores, esta representada na Tabela 7.1. Na primeira colu
na estdo os processos comparados. Na segunda coluna os autores
dos trabalhos comparados. A terceira e guarta colunas, referem-se
ao caso onde comparamos resultados para a seg%o de choque diferen
cial, estando colocados, respectivamente, as energias de impacto
dos resultados comparados e o numero de pontos da segao de choque
diferencial comparados (referentes aos diversos éngulos de espa -

lhamento). A gquinta coluna se refere ao caso onde comparamos as
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segaes de choque integrais, constando o numero de energias de impac-
to comparadas. Finalmente, na sexta coluna, esta a diferenga per-
centual entre os nossos resultados e os resultados comparados.

Foram comparados um total de 112 resultados diferentes
em diferentes processos de excitacao e obtidos por diferentes au
tores. A diferenga percentual média entre todos os resultados
comparados foi de 8 %. Convém salientar que os resultados dos
diversos autores foram tirados, na maioria dos casos, de graficos
logaritmicos, o que introduz uma razoavel faixa de incerteza nes-
ta comparagao. Aléem disto, a segéo de choque diferencial varia cer-
ca de 5 ordens de grandeza com a variagéo do angulo de espalhamen
to, sendo portanto razoavel uma pequena diferenga entre os resul-
tados obtidos com diferentes métodos numéricos.

Acreditamos que a diferenca percentual entre os resulta
dos comparados €& inteiramente compativel com o acima exposto, e

concluimos gue as expressOes analiticas bem como o método numeri-

co estao corretos.
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CAPITULO VIII

RESULTADOS

Neste capltulo estéo apresentados e discutidos os princi
pais resultados obtidos neste trabalho.

Na primeira secéo analisamos se nossa descrigéo da inte-
ragéo do elétron incidente com os elétrons do caroco atémico e
(N-1) cargas nucleares; atraves do potencial de Yukawa, produz re-
sultados fisicamente consistentes. E discutida a maneira com gque
determinamos os parémetros referentes ao potencial de Yukawa.

As secbes que se seguem referem-se cada uma a um determi
nado processo de excitacao abordado neste trabalho. Desta forma,as
segées 2, 3 e 4 referem-se respectivamente a excitagéo aos estados
2p, 3s e 3p do atomo de 1litio. A segao 5 trata da excitagéo do ato
mo de s6dio ao estado 3p e a segao 6 da excitagéo do atomo de po -
tassio ao estado 4p.

Em cada uma destas segées discutimos inicialmente a es-
colha adotada para as fungées de onda referentes aos esﬁados inici
al e final, bem como analisamos o comportamento dos resultados ao
variar estas fungées de onda. Os resultados obtidos séo comparados
com os resultados experimentals e discutimos o modelo adotado para
descrever os elétrons do carogo no processo de colisab. Os resulta
dos s3o comparados com outros resultados tedricos sendo discutidos
detalhes concernentes a aproximagéo de Glauber e sua adequagéo na

descricao do processo abordado na segao.
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8.1 — ANALISE DA DESCRICAO DOS ELETRONS DO CAROCO ATOMICO

Conforme discutido no Capitulo V, representamos a inte-—
ragéo do elétron incidente com os eletrons do carogo atémico e
(N-1) cargas nucleares através de um potencial do tipo Yukawa, da
do por:

Vir_.) = A exp(—h|§N+1|)/|?N+1| . (8.1)

N+1

Pretendemos; nesta Segéo, analisar se esta descrigéo ge
ra resultados fisicamente consistentes, ou seja, se ¢ modelo pro-
posto & adequado.

Para facilitar a discussgo chamaremos de I.F.C. (Inert
Frozen Core) a aproximagéo que despreza inteiramente ¢  efeito
dos elétrons do carogo atomico na descrigéo do processe de coli -
s&o, © que ¢ equivalente a tomar A = 0 na expressao acima. Chama-
remos de Y.F.C. (Yukawa Frozen Core) ao modelo gque propomos, uti-
lizando o potencial de Yukawa para representar o efeito dos elée -
trons do carog¢o atémico e (N-1) cargas nucleares no processo de Co
liséo.

Uma forma de analisar este modelo consiste em comparar
resultados obtidos com as aproximagées I.F.C. e Y.F.C., cuja dife
renca estad relacionada com a nossa descricéo do efeito dos ele-
trons do carogo atémico e (N-1) cargas nucleares.

Esperamos algumas tendéncias nos resultados para a se-
géo de chogque diferencial relacionadas com efeitos dos elétrons
do carogo, a saber:

a) O efeito dos elétrons do caroco deve depender do nu

mero de elétrons nele contido. Assim sendo, na medida em gue con-
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sideramos atomos mais pesados, o efeito dos elétrons do carogo
nos resultados deve ser mals importante. Esta tendencia pode ser
observada em nossos resultados comparando, por exemplo, os resul-
tados nas aproximagdes I.F.C. e Y.F.C. contidos nas Tabelas 8.1
e 8.4. Estas tabelas referem-se, respectivamente, a excitagoes
dos atomos de litio e potassio em varias energias de impacto. Po-
demos observar nestas tabelas que para a mesma energia de impacto
08 resultados na aproximagéo Y.F.C. apresentam, de uma maneira ge
ral, uma maior diferenca percentual dos resultados na aproximagéao

I.F.C. para o atomo de potassio que para o atomo do litio.

b) Os eletrons espalhados em grandes angulos de espa -
lhamento representam classicamente uma situagao de grande penetra
¢ao do elétron incidente no atomo, o inverso ocorrendo para elé-

trons espalhados em pequenos angulos de espalhamento.

b.i) - Como consequéncia; 0os eletrons espalhados a pe -
guenos angulos de espalhamento nao devem interagir sensivelmente
com os elétrons do carogo atﬁmico, o inverso ocorrendo para ele-
trons espalhados a grandes angulos de espalhamento. Desta forma,
devemos esperar gque a introdugéo de uma descrigéo dos eletrons do
carogo altere significativamente os resultados para a secao de cho
gque diferencial apenas para elétrons espalhados a grandes angulos
de espalhamento. De fato, analisando as Tabelas 8.1 a 8.4, obser-
vamos que a diferenga percentual nos resultados para a segao de
choque diferencial nas aproximagdes I.F.C. e Y.F.C. e desprezivel
para pequenos angulos de espalhamento, crescendo na medida em que

consideramos angulos de espalhamento maiores.

b.ii) - 0Os resultados obtidos na aproximagao I.F.C. re-

ferem-se a descrigao de um processo de colisao e +atomo hidroge -~
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noéide. Na medida em gue introduzimos o potencial de Yukawa o ele-
tron incidente passa a "perceber" a existéncia de um atomo mais
pesado. Como consequéncia os elétrons incidentes passam a ter mai
or probabilidade de serem desviados, ou seja, com a introdugao
de uma descrigéo do carogo a segéo de chogque diferencial deve cres
cer para grandes angulos de egpalhamento e, consequentemente, di-
minulir para peguenos éngulos de espalhamento. As Tabelas 8.3 e
8.4 mostram que de fato esta tendéncia se verifica, uma vez gue
05 resultados para a segao de chogue diferencial na aproximagac
Y.F.C. estéo maiores gue 08 na aproximagéo I.F.C. em grandes éngg
los de espalhamento; o inverso ocorrendo para pedquenocs angulos de

espalhamento.

¢) Para um determinado processo de excitacao esperamos
gue os elétrons do carogo desempenhem um papel tanto mais relevan
te, quanto maior for a energia de impacto considerada, uma vez
que, classicamente, a probabilidade de penetragéo do elétron no
Atomo cresce com a energia de impacto. Desta forma, os elétrons
do carogo passam a ser mais importantes na medida em que a ener-—
gia de impacto cresce e © angulo de espalhamento dimlinui.Esta ten
déncia foi observada, comoc mostram as Tabelas 8.1 a 8.4. Observa-
mos gque, fixando um determinado angulo de espalhamento, a diferen
¢a percentual entre os resultados nas aproximagées I.F.C. e Y.F.C.
&, de uma maneira geral, maior para energias de impacto maiores .
Além disso o carogo passa a contribuir significativamente a par -
tir de angulos de espalhamento menores, quando se considera ener-
gias de impacto maiores.

Uma outra maneira de analisar o modelo proposto consis-—

te em comparar os resultados para a excitacdo do atomo de 1litio
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ac estado Z2p com os resultados obtidos na aproximagéo de Glauber
por Castro(ég) (1977), onde os eléetrons do caroge foram considera
dos explicitamente nos calculos numéricos. Ocorre, entretanto,que
por ser o atomo de litio um atome leve e os dados de Castro cobri
rem apenas ate angulos de espalhamento de 400, a diferenga entre
0os resultados para a segéo de chogue diferencial inciuindc ou néo
uma descrigao dos elétrons do carogo € pequena, por vézes menor
que a diferenca devida a problemas numéericos.

Castro(ég) tambem obteve resultados na  aproximacao
I.F.C.. A diferencga entre seus resultados ao considerar explicita
mente os elétrons do carogo atémico ¢ ha aproximagao I.F.C. repre
senta, de forma exata, o que pretendemos descrever de forma apro-
ximada com o potencial de Yukawa. Desta maneira e interessante cam
parar a tendéncia nos resultados de Castro com a tendéncia de nos
sos resultados. Para facilitar a discussao chamaremos de F.C.
(Frozen Core) a aproximagao utilizada por Castrc ao considerar ex
plicitamente os elétrons do carogo nos calculos.

Na Tabela 8.5 apresentamos os resultados nas aproxima-
gées F.C.; I.F.C. e Y.F.C obtidos por Castro(ég) e no presente
trabalho, para a segao de chogue diferencial do processo de exci-
tagao do atomo de litio aocs estados 22P, em energia de impacto de
122.4 eV. Observamos que og resultados obtidos ac se descrever os
elétrons do carogo através do potencial de Yukawa apresenta a mes
ma tendéncia dos resultados obtidos guando os elétrons da carogo
sao explicitamente tratados.

Apesar da concordancia entre os comportamentos dos re -
sultados, os resultados na aproximagéo Y.F.C. néo séo idénticos

aos obtidos na aproximagao F.C., indicando que a descrigao dos ele

trons do carogo via um potencial do tipo Yukawa corrige apenas par
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cialmente os resultados cobtidos na aproximagéo I.F.C.

A escolha dos parémetIOS A e A gue surgem no potencial
de Yukawa (eg. (8-1)) constitui um ponto delicade, uma vez que
se deve escolher um critério para selecionar um dentre os diver-
sos conjuntos de parémetros para um determinado alvo. Estes para—
metros séo obtidos ao ajustar o potencial de Yukawa com um poten-—
cial numérico referente aos eletrons do caro¢e e (N-1) cargas nu-
cleares gerado por um programa Hartree-Fock-Xo. Sao realizades
diversos ajustes para diferentes intervalos de distancias atOmi -
cas (ra,rb), cada um gerande um conjunto de parametros A e A.

Vejamos inicialmente © comportamento dos resultados pa-
ra a segéo de chogque diferencial como fungao destes parametros.Na
Tabela 8.6 apresentamos resultados referentes ao processo de exci
tacao do atomo de potassio aos estados 4%p na energia de impacto
de 60 eV, cobtidos com dois conjuntos de parémetrOS A e )\, bem co-
mo na aproximagéo I.F.C.. Os deois conjuntos de parametros foram
escolhidos ao ajustar ¢ potencial de Yukawa com © numerico em du-
as regiées de distancias atﬁmicas bem diferentes, a primeira ( de
0.5 u.a. a 5.0 u.a.}) uma regiéo de peguenas e medlas distanci
as atémicas; a segunda (de 2.5 u.a. a 7.5 u.a.) uma regiao de
distancias medias e grandes.

A tendéncia nos resultados ao introduzir o potencial
de Yukawa para os dois conjuntos de parametros-é semelhante, Os
resultados com 0OS parametros ajustados entre 0.5 e 5.0 u.a. apre
sentam uma maior diferenca percentual dos resultados na aproxima-
gao I.F.C.; gue agueles onde OS parametros foram ajustades entre
2.5 e 7.5 u.a.. Este fato & esperado uma vez Jue as densidades
de carga referente aos eletrons do carogo atémico e malor na re

gifo de distancias atomicas de 0.5 a 5.0 u.a. que na regiao de
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2.5 a 7.5 u.a..

Este mesmo tipo de comportamento foil observado para to
das as energias de impacto e processos abordados, onde obtivemos
sempre resultados na aproximagac Y.F.C. com no minime dois conjun
tos de parametros diferentes.

0 fato da tendéncia nos resultados nao se alterar com re
lagdo a mudanca nos parametros A e A (desde que o© potencial  de
Yukawa represente bem o potencial numérico em largas faixas de dis
tancias atomicas) ¢é importante. Isto porque a escolha de um deter
minado conjunto de parametros introduz sempre um Certo grau de
arbitrariedade. Neste sentido podemos confiar que nosso modelo cor
rige, de forma COnsistente; os resultados na aproximagao I.F.C. na
diregao correta; embora © mesmo nao possa ser dito de forma cate-
gbrica com relagéo a corregao em termos guantitativos.

Escolhemos um determinado conjunto de parametros basea-
dos em gue conslstentemente o©s resultados, com a introdugéo de uma
descrigao dos elétrons do carocgo, Se alteram sensivelmente ape -
nas para angulos de espalhamento nao muito peguenos, ou seja, pa-
ra regioces de parametro de impacto peguenas e médias. Desta manei
ra, apenas nas regiées de distancias atémicas pequenas e médias
deve ser importante uma boa descrigao do potencial gerado pelos
elétrons do caroco atomico e (N-1) cargas nucleares, nao trazendo
maiores consequéncias uma descrigao pobre deste em regiéesd@ gran
des distancias atdmicas.

Devemos entéo utilizar potenciais de Yukawa com Os pard
metros ajustados em regi&es de pequenas disténcias atémicas, des-
de que o potencial gerado represente bem o potencial numérico pa-
ra largas faixas de distancias atémicas. Podemos observar atra -

vés das Tabelas 5.2 a4 5.4 que os ajustes realizados entre as dis-
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tancias at@micas de 0.5 a 5.0 atendem bem a esta condicao, tendo
sido utilizados para derar os parametros A e A gue serviram para
a obtencao do conjunto de resultados apresentados neste trabalho.

Em alguns casos, utilizamos conjuntos de parametros A e
A obtidos a partir de potenciais gerados em calculos de estados
atomicos excitados. Os resultados para a seg¢ao de choque diferen-
cial cobtidos utilizando estes parémetros nao apresentarem mudan-
cas significativas com relagéo aos resultados onde utilizamos con
juntos de parametros obtidos de potenciais gerados de calculos do
estado atémico fundamental, desde que se compare calculos onde se
ajustou os parémetros na mesma regiao de distancias atémicas. Is-—
to pode ser interpretado com uma pequena indicagéo de que o efei-
to do relaxamento dos spin-orbitais, gquando da excitagao do elé-
tron de valéncia, nac deve ser fundamental na descrigao do proces
so de coliséo. Deve-se salientar entretanto que trata-se de um ti
po de informagao bastante questionavel, uma vez que em primeiro lu
gar & duvidoso que este modelo dé conta de explicar este efeito ,
e em segundo lugar porque em principioc ndo e consistente utilizar
parametros tirados de calculos onde os spin-orbitais dos elétrons
do carogo atamico relaxaram, e utilizar num formalismo onde se

partiu da condigdo de que estes spin-orbitais nao relaxan.

8.2 — PROCESSO e +Li(2s) » e +Li(2p)

Vejamos, inicialmente, a guestao relacionada com a esco
lha das funcdes de onda utilizadas para descrever os estados 2s e
2p do elétron de valéncia. Para descrever estes estados existem

na literatura diversos orbitais do tipo Slater, conforme pode ser
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observado na Tabela 5.1. O comportamento dos resultados para a se
c¢ao de choque diferencial e total como fungéo do orbital utiliza-
do para descrever o estado 2s esta colocado na Tabela 8.7, onde
utilizamos a mesma notagao para descrever estes orbitais que no
Capitulo V, energia de impacto de 122.4 eV e aproximacdo I.F.C..

Os resultados obtidos com os dois orbitais mais com -
pletos VZ (varios termos por poténcia de r) estao praticamente
idénticos, embora estes orbitais sejam bastante diferentes. Isto
indica uma consisténcia no que concerne a aplicagao da aproxima-~
gao de Glauber a este caso. 0s resultados obtidos com os dois or-
bitais mais resumidos SZ (um orbital por poténcia de r) apresen—
tam uma diferenca perdentual media com relagao aos resultados ob-
tidos com os orbitais mais completos VZ de apenas 5%, 0Os orbi -
tais DZ (dois orbitais por poténcia de r) apresentam resultados
com uma diferencga percentual média dosg resultados obtidos com o0s
orbitais VZ de 10%, acima do esperado, uma vez que deveriam repre
sentar uma descricao melhor do estado 2s que os orbitais SZ.

Observamos um comportamento nos resultados semelhante
ao acima descrito ao variar a fungéo de onda para o estado 2p,bem
como ao utilizar a aproximagao Y.F.C. e considerar outras energi
as de impacto ao variar o orbital 2sg do eléetron de valéncia.

Uma vez que 05 resultadogs obtidos ao utilizar orbitais
SZ estiveram bem proximos dos resultados em que utilizamos orbi-
tais mais completos VZ, e o tempo de computagéo necessario para ob
ter resultados com orbitais SZ & muito menor gue ao utilizar orbi
tails VZ, utilizamos os orbitais SZ de Vaselov(ﬁg) para obter 0
conjunto de regultados apresentados nesta segéo.

Este processo foi bastante estudado, tanto tedrica quan

to experimentalmente. Com a aproximac¢do de Glauber ja foram obti-
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(14,32)

dos resultados tanto na aproximagao I.F.C. gquanto conside

rando explicitamente osg elétrons do carogo nos célculos(gg). Nes-—
te sentido nossos resultados nao chegam a representar uma contri-
buig%o importante ao estudo deste processo.

Nas Figuras 8.1 a,b,c e d apresentamos nossos resulta-

(37,38)

dos bem como resultados experimentais e resultados obtidos

com outros métodos de aproximagéo(g'll)

, respectivamente para as
energias de impacto de 10, 20, 60 e 100 eV. Na Tabela 8.1 estéo os
resultados nas aproximagﬁes Y.F.C. e I.F.C.

bado gue o atomo de litio possui apenas dois elétrons
o Ccarogo atémico, a diferenca nos resultados com as aproxima -
gées I.F.C. e Y.F.C. nao é perceptivel nos graficos logaritmicos
apresentados; excetuando-se a regiéo de grandes Engulos de espa -
lhamento para energia de impacto de 100 eV. Neste sentido nao é
possivel, neste caso; tecer consideragées a respeito do modelo
proposto para descrever os elétrons do caroco atémico a partir
dos resultados experimentais. Deve; entretanto, ser salientado que
os resultados apresentaram as tendéncias mencionadas na primei-
ra segéo deste capitulo ao introduzir o potencial de Yukawa.

Conforme pode ser observado atraves destas figuras, os
resultados com a aproximagao de Glauber apresentaram um excelente

(37,38) -
—'—' para peqguenos angu-

acordo com os resultados experimentais
los de espalhamento. De uma maneira geral, um razoavel acordo com
os resultados experimentais e alcancado para maiores angulos de
espalhamento na medida que consideramos energias de impacto maio-
res. Podemos cobservar gue ©s resultados experimentais para a se-
gao de chogue diferencial variam cerca de 3, 4, 6 e 7 ordens de

grandeza respectivamente para as energias de impacto de 10, 20,

60 e 100 eV entre os angulos de espalhamento de 0° a 60°. pe uma
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maneira geral, os resultados com a aproximagéo de Glauber fornece
ram estas ordens de grandeza.

Com relagéo a comparagéo com os outros resultados tedri
cos, os resultados com as aproximagées de Glauber e UDWPO,II(g)
{Unitarized Distorted-Wave Polarized Orbital) estiveram, de uma
maneira geral, bastante parecidos para éngulos de espalhamento pe
quenos e médios, estando -0s resultados com a aproximagao UDWPO II
para grandes éngulos de espalhamento bastante superiores que 0os
obtidos com a aproximagéo de Glauber.

Os resultados com a aproximagéo de acoplamento-ﬁxﬁe(ll)
apresentaram um bom acordo com os resultados experimentais para
éngulos de espalhamento médios e grandes, superiores aos obtidos
com as aproximagées de Glauber e UDWPO II. Para éngulos de espa -
lhamento muito pequenos, estes resultados estéo, entretanto, abai
xo dos resultados experimentails e dos resultados obtidos com a$s
aproximagées de Glauber e UDWPO II. O sucesso do método de acopla
mento-forte no estudo deste processo nas enerdgias de impacto con-
sideradas; se deve, conforme exposto no Capltulo IV, ao forte
acoplamento entre os estados inicial e final,o que minimiza oOs
efeitos decorrentes da néo de5crig§o dos outros canais abertos de
espalhamento na-expanséo da fungao de onda do método.

Est3o colocados também resultados com a aproximagéo de
Born para a ehergia de impacto de 10 eV. Estes resultados foram
obtidos por Walters e publicados, a titulo de comunicagéo pessoal,

(37)

por Vuskovic et al. (1982), ndo tendo sido comentados em deta

lhe. Estes resultados apresentam um razoavel acordo com o0s resul
tados experimentais para pequenos angulos de espalhamento, apesar
de estarem em pior concordancia gque os resultados obtidos com o0s

outros métodos mencionados. Dado gque a energia de impacto conside
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rada € de apenas 10 eV, este fato vai de encontro ac que se espera
com relagdo a regiao onde a aproximagéo de Born deve fornecer re—
sultados razoéveis; ou seja, para energlas de impacto altas.

Os resultados para a segao de chogque integral estao apre
sentadeos na Figura 8.2a, juntamente com os resultados experimen -
tais e resultados de outros trabalhos teoricos. A segao de
choque integral & basicamente determinada pelos valores da segao
de choque diferencial em angulos pequenos, onde a contribuicdc dos
eletrons do carogo at@mico & desprezivel. Neste sentido os resul-
tados para a segéo de choque integral nas aproximagﬁes I.F.C. e
Y.F.C. sao praticamente idénticos.

0Os resultados na aproximagéo de Glauber apresentam um ex
celente acordo com os resultados experimentais, superior ao obtl
do com os outros métodos tedricos. Este fato ja era conhecido em

1973 com o trabalho de Walters(lé)

, cujos resultados foram obti -
dos na aproximagdo de Glauber I.F.C.. Nossos resultados estdo em

acordo com os resultados de Walters.

8.3 — PROCESSO e™+ Li(2s) > e™+ Li(3s)

Para o estado 3s do atomo de litio encontramos na lite—
ratura apenas o orbital do tipo Slater de Weiss(gg), que possuil
varios termos por poténcia de r ou, segundo nossa nomenclatura,do
tipo VZ. Para testar a consisténcia dos resultados e escolher um
particular orbital do tipo Slater para o estado 2s, obtivemos uma
serie de resultados para a segao de choque diferencial variando ©

orbital 2s. Observamos uma diferenca média de 20% entre os resul-

tados obtidos utilizando para o estado 2s orbitais do tipo 57 e
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VZ. Optamos entdoc em utilizar os orbitais mais completos VZ de Cle

menti(lg) para o estado 2s.
Na deducdo da expressao para a amplitude de espalha-
mento (Capitulo 6) utilizamos uma relacao decorrente de con -

siderar fungées de ondas atOmicas ortogonais. Devemos entao ,
em principio, ortogonalizar a funcac de onda do orbital 3s
com relagao a do orbital 2s. Se este procedimento fosse impor
tante deveriamos esperar resultados bastante diferentes aoc uti-
lizarmos diferentes fungées para o orbital 2s nao ortogonais ao
orbital 35 no calculo da segao de chogue diferencial. Isto por-
que, neste caso, estariamos considerando fungées de onda do es -~
tado 2s com diferentes wvalores nao nulos para o somatorio
(6.26), gue seria nulo caso considerassemos fungodes ortogonais.Con
forme mencionamos no paragrafo anterior, os resultados para a
segéo de chogue diferencial variaram poucce em calculos onde uti
lizamOS'fungées de onda para o orbital 2s bastante diferen-
tes, 0 que indica gque, neste caso, nao & fundamental ortogcona -
lizar as fung&es de onda atGmicas. Por estes motives néo reali-

zamos esta ortogonalizacgao.

Este processo foi pouco estudado tanto tedorica quanto
experimentalmente, sendo nossos resultados pioneiros no que
concerne a aplicagéo da aproximagéo de Glauber ao estude deste
processo. Nossos resultados, bem como outros resultados experi-

(38) (Eg), estdo apresentados nas Figuras

mentais e teodricos
8.3, 8.4 e 8.5, respectivamente para as energias de impacto
de 10, 20 e 60 eV. Na Tabela 8.2 estdo colocados o©s resulta-

dos nas aproximagdes I.F.C. e Y.F.C,
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A diferenca entre os resultados nas aproximag¢bes I.F.C.
e Y.F.C. ainda é relativamente pequena como consequéncia do ato
mo de 1litio ser leve, porém bem maior que a diferenga obtida
para o processo de excitacdo do atimo de litio ao estado 2p.Uma
vez que as Figuras 8.3 a 8.5 contém graficos logaritmicos, a
diferenca entre os resultados nas aproximagoes I.F.C. e Y.F.C.

s6 & perceptivel para a energia de impacto de 60 eV em angulos

de espalhamento acima de 50°,

E interessante comparar nossa estimativa do efeito
dos eletrons do carogo atomico para este processo e para o
processo abordado na segao anterior. Colocamos na Tabela 8.8
a diferencga percentual entre os  resultados obtidos nas aproxi
macoes I.F.C. e Y.F.C., para os dois processos mencionados, nas
energias de ‘impacto de 10, 20 e 60 ev. A Tabela mostra due
o efeito dos elétrons do carogo atamico & bem maior para a exci
tacdo do elétron de valéncia ao estado. 3s gue guando @ este

é excitado ao estado 2p.

Acreditamos que este fato decorre da transigao ao
estado 3s ser oticamente proibida, ao contrario da excitagao ao
estado 2p que - &€ oticamente permitida e muito intensa. Desta
forma, a excitagaoc ao estado 2p & basicamente determinada pe-
lo forte acoplamento entre os estados inicial e final do ele -
tron de valéncia, © que nao ocorre para a excitacgdo ao estado
3s, onde a interagao entre o elétron incidente e os elétrons
do caro¢o atdmico ja deve ser percentualmente mais importan -

te.

Pelas Figuras 8.3 a 8.5 observamos que, de Uuma ma-

neira geral, os resultados na aproximagao de Glauber estao
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parecidos com os resultados na aproximagao de ondas distorci -
(50)

das (UDWPO) obtidos por Winters e Vanderpoorten (1982) .
Nos célculos de Winters e Vanderpoorten sao considerados
efeitos relacionados com estados intermediarios, polarizacao

do atomo, bem como com o termo de troca. O termo de troca,
que nao e considerado em nossos calculos, é estimado como
sendo muito pequeno para as energias de impacto de 20 a

60 eV.

Vejamos, inicialmente, os resultados referentes a
energia de impacto de 20 eV, apresentados na Figura 8.4. Os
resultados nas aproximagées de Glauber e ondas distorci -
das(ég} apresentam um bom acordo com 0s resultados experimen-
tais para angulos de espalhamento acima de 400, estando abai-

x0 dos resultados experimentais para angulos menores. Winters

(50)

e Vanderpoorten —', baseados no espectro de perda de energia
a zero graus de Shuttleworth et al. (1979), sugeriram um valor
experimental para a secgdao de choque diferencial a Zero graus

aosr-1, estando o valor obtido na  aproximacao
-1

de ondas distorcidas em 29.4 agsr |, na aproximacao de Glau-

ber em 43.6 aosr_1, e o valor experimental extrapolado de
Williams et al. em 82 a sr—q. Este fato coloca em discussao

0
0s resultados experimentais de Williams et al.(gg), cuja di-

entre 23 e 44

ferenga com relacdao aos resultados teoricos nao pode ser atri

buida simplesmente a questOes de normalizagdoc dado que a forma

da curva experimental para a segao de choque diferencial & bas-

tante diferente dagquela obtida com os métodos tedricos. Es-
(50)

ta questao e levantada por Winters —", e 0os resultados com

L3
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a aproximacdo de Glauber introduzem uma nova variavel a esta
questao. Isto porgque se a aproximagéo de ' Glauber forneceu bons
valores para a segao de choque diferencial em grandes angu -
los de espalhamento, o0s resultados obtidos para pegquenos angulos
de espalhamento deveriam ser ainda melhores, pois & justamen-
te nesta regiéo de éngulos que espera-se um bom  desempenho da
aproximagao de Glauber.

Ainda com relacao a segdo de choque diferencial na ener -
gia de impacto de 20 eV, podemos observar um minimo em torno de
300, tanto para os resultados obtidos na aproximacao de Glauber ,
guanto na aproximacdo de ondas distorcidas. Os resultados experi -
mentais, entretanto, néo apresentam este minimo, ficando uma outra
questéo em aberto.

Para a energia de impacto de 10 eV, os resultados na
aproximagéo de Glauber estiveram bem abaixo dos resultados experi -
mentais, apresentando um bom acordo com os resultados obtidos com
o método de ondas distorcidas. Trata-se, entretanto, de uma ener -
gia de impacto muito baixa para que se possa tirar conclusoes
na comparagéo entre o0s resultados experimentals e teoricos, da-
do que tanto a aproximagéo de Glauber quanto a aproximacao de ondas
distorcidas devem apresentar bons resultados para energias de im -
pacto intermediarias, sendo 10 eV considerada uma energia pertencen
te ao limiar entre baixas energias e energias intermediarias para o
atomo de litio.

Para a energia de impacto de 60 eV os resultados experi -

(38)

mentais de Williams et al. cobrem ate angulos de espalhamento

de 30°. Nesta regido de angulos os resultados na aproximacao de

(50)

Glauber e ondas distorcidas ‘estdo abaixo dos resultados experi
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(38)

mentais —'. Da mesma forma gue para a energia de impacto de 20eV,
0 valor estimado do espectro de perdas de energia a zero graus de
Shuttleworth et al., assim como os resultados nas aproximagées de
ondas distorcidas e Glauber, estéo abaixo do valor extrapolado do
espectro experimental de Williams et al.. Além disto, os resulta-
dos experimentais nao indicam uma oscilacéo na segéo de choque di-
ferencial em torno de 200, gue pode ser observado nos resul tados
nas aproximagées de ondas distorcidas e Glauber.

Seria; portanto, interessante um maior esforgo experimen
tal com relag%o a este processo de excitacgao, para elucidar as di-
vergeéncias entre os resultados teoricos e experimentais.

Conforme-vimos; a aproximag&o de Glauber deu conta de
descrever de forma satisfatoria este processo de excitagao, gque &
oticamente proibido. Trata-se de um elemento novo, pois até o mo -
mento a aproximagao de Glauber nao havia sido aplicada a processos
oticamente proibidos em alvos mals pesados que o hélio.

0Os resultados para a segao de chogue integral estao apre

sentados na Tabela 8.9 juntamente com resultados experimentaistgg)

e resultados na aproximacao de Born ‘4)

A discordancia entre os resultados na aproximacdo de Glau
ber e os resultados experimentais & devida a discordancia apresen-
tada para os valores da segao de chogque diferencial em angulos de

espalhamento pequenos, que basicamente determina a segao de choque

integral.

8.4 — PROCESSO € + Li(2s) » e + Li(3p)

Para o estado 3p do atomo de litio encontramos apenas o
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orbital do tipo Slater deWéiss(gg), que segundo nossa classifica -
gao, & do tipo VZ. Ao contrario do ocerride com os outros proces -
sos abordados neste trabalho, os resultados para a segao de choque
diferencial com diferentes fungées de onda para o0 estado 25 apre -
sentaram significativas diferencas entre si. Obtivemos resultados

utilizando para o estado 2s as funcoes de onda SZ de Vaselov(gg) ;

VZ de Clementi(zg), bem como VZ de Weiss(gz), para as energias de
impacto de 10, 20, 60; 100 e 200 eV. Para a energia de impacto
de 10 eV, os resultados com as diferentes fungées de onda para o
estado inicial apresentaram, de uma maneira geral, discordancias
entre si. Para a energia de impacto de 20 eV, os resultados com as
diferentes fung§es de onda para o estade 2s apresentaram um razoa
vel acordo entre si a partir do angulo de espalhamento de 20°. pa-
ra a energia de impacto de 60 eV, este acorde & obtido a partir
de 150, e para as energias de impacto de 100 e 200 eV, respectiva-
mente a partir de 9° e 7°.

Na medida em que consideramos energias de impacto maio -
res, os resultados se apresentam consistentes, com relagao a varia
cao da fungio de onda para o estado inicial, a partir de éngulos
de espalhamento cada vez menores. Levando em consideragao que a
probabilidade de penetragao do elétron incidente no atomo cresce
com o aumento da energia de impacto, estes resultados indicam pro-
blemas na descricéo da regiao de grandes parametros de impacto.

Os problemas acima mencionados poderiam decorrer dos se—
guintes fatores:

1) Inadequagao da aproximagéo de Glauber para descrever este pro -
cesso; 2) Erros na dedugéo das expressées analiticas ou nos progra
mas numéricos:; 3) Problemas nas fungées de onda utilizadas para des

crever o estado 2s:. 4) Problemas na fungdo de onda de Welss utili-
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zada para descrever o estado 3p. Podemos descartar as hipoteses 2
e 3 pois tanto as expressoes analiticas e programas numéricos,guan
to as fungées de onda utilizadas para descrever o estado 2s,foram
utilizados no estudo de outros processos de excitagéo estando os
resultados obtidos inteiramente consistentes. Seria estranho con-
cluir,a partir destes resultados, gque a apfoximagéo de Glauber &
inadequada para descrever este processo. Isto porque oS problemas
se apresentaram para pequenos angulos de espalhamento, Jjustamen-
te uma faixa angular onde a aproximagao de Glauber e aplicada de
forma mais consistente com seu formalismo.

Acreditamos que estes problemas se devem, provavelmen -
te, a uma ma descrigéo da fungao de onda de Weiss(gg) para o orbi
tal 3p do elétron de valéncia. Como fungao da analise, em termos
de parametros de impacto, dos problemas ocorridos nos resultados,
estariamos tentados a localizar o problema da fungéo de onda de
Weiss na cauda, ou Seja, uma possivel ma descrigéo do comportamen
to assintotico da fungao de onda.

Apesar dos problemas acima mencionados, comparamos os
resultados na aproximagéo I.F.C. com os resultados experimentais
para as regiées angulares onde os resultados estiveram consisten—
tes. Isto porque; ao gue nos conste, trata-se da primeira vez gue
este processo & estudado teoricamente com uma aprozimacao diferen
te da primeira aproximagéo de Born(i). 0s resultados sao compara-—
dos com os resultados experimentais(éﬁ) para as energias de impac
to de 20 e 60 eV nas Figuras 8.6a e 8.6b, respectivamente.

Para a energia de impacto de 20 eV, os resultados com a
aproximagao de Glauber apresentéram uma diferenca percentual me -

(38)

dia com relacio aos resultados experimentais , entre os angu -

los de espalhamento de 20° e 400; de 20%. Para a energia de im -
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pacto de 60 eV esta diferenga percentual média, entre os angulos
de espalhamento de 15°% e 400, esteve em torno de 40%.

Para gue se possa obter uma informagéo conclusiva a res
peito da adequagao da aproximagao de Glauber ao estudo deste pro-
cesso seria necessario a obtengéo de resultados com outras fun -
gées de onda para descrever o estado 3p, O gue infelizmente nao
foi possivel neste trabalho. O razoavel acordo apresentado pelos
resultados tedricos com relagao aos resultados experimentais nas
regiaes angulares onde estes séo confiaveis, serve como uma pri -
meira indicativa que esta aproximagao pode ser util ao estudo des
te processo.

Néo colocamos resultados para a segéo de choque inte -
gral para este processo poils esta e basicamente determinada pelos
valores da segéo de choque diferencial em pequenos angulos de es-
palhamento; regido onde nossos resultados nao séo confiaveis. Da
e sma maneira; néo utilizamos a aproximagao Y.F.C. pois para estu
dar um efeito mais fino relacionado com a interagao do elétron
incidente com os elétrons do carogo atémico, & necessario antes

resolver os problemas apresentados pelos resultados.

8.5 — PROCESSO e + Na(3s) > e + Na(3p)

para descrever o estado 3s encontram-se na literatura or

(83)

bitais do tipo Slater de Satz e de Clementi(zg), ambos do ti

po VZ. Para o estado 3p encontramos apenas o orbital do tipo Sla-
ter de Satz(gé), que & do tipo VZ. Comparando os resultados para

a secao de chogque diferencial utilizando para o estado 3s o orbi-~

tal de Saﬁz com os resultados obtidos utilizando o orbital de Cle



~148-

menti, observamos uma diferenca percentual media inferior a 5% .
Uma vez que estes orbitais 550 bastante diferentes,concluimos que
os resultados estiveram consistentes conm relagéo a este teste.Uti
lizamos os orbitais de Sat2(§§) para obter o conjunto de resulta-
dos apresentados nesta segao.

Os resultados obtidos nas aproximag§es I.F.C. e Y.F.C ,

(52,53) e tedri-

bem como diversos outros resultados experimentais
cos(g’ll) estéo apresentados nas Figuras 8.7, 8.8, 8.9 e 8.10, re
ferentes respectivamente as energias de impacto de 54.4, 100, 150
e 217.7 eV,

Comparando os resultados nas aproximagées I.F.C. e Y.F.C.
observa-se que; neste caso; a interacéo do elétron incidente com
os elétrons do carogo atémico e (N-1) cargas nucleares ja desempe
nha importante papel. Este fato & esperado uma vez que o atomo
do sddio possui 10 elétrons no carogo atdmico. Neste caso ja pode
mos obter informagﬁes a respeito do modelo adotado para descrever
este efeito a partir da confrontagﬁo dog resultados tedricos com
os resultados experimentais,

As aprOXimagées I.F.C. e Y.F.C. geram resultados subs -
tancialmente diferentes para ﬁngulos de espalhamento acima de 500,
300, 259 e 20° respectivamente para as cnergias de impacto de
54.4, 100, 150 e 217.7 eV. Estes resultados indicam que, ha medi-
da em que consideramos energias de impacto maiores, os elétrons
do carogo atémico passam a desempenhar um papel importante em §n—
gulos de espalhamento cada vez menores, tendéncia esta coerente
com o exposto na Segéo 1. Para‘angulos de espalhamento menores que
os acima mencionados, a diferenca entre os resultados nas aproxi-

magdes I.F.C. e Y.F.C. ndo & perceptivel nos graficos logaritmi -

cos. Para mostrar o comportamento dos resultados nas aproximacoes
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I.F.C. e Y.F.C. para peguenos angulos de espalhamento, colocamos
na Tabela 8.3 os resultados para a segao de choque diferencial ob
tidos com estas duas aproximagaes nas energias de impacto de 54.4,
100, 150 e 217.7 eV.

Para pequenos angulos de espalhamento, os resultados na
aproximagao de Glauber apresentam um excelente acordo com 0s re —

sultados experimentais(éz'éé)

nas energlias de impacto considera-
das.

Para as energias de impacto de 100, 150 e 217.7 eV po
demos observar nas Figuras 8.8, 8.9 e 8.10 gue, a partir dos angE
los de espalhamento acima mencionados, os resultados na aproxima-—
gao I.F.C. subestimam demasiadamente a segao de chogque diferenci-
al, Por outro lado; os resultados com a aproximagao Y.F.C. apre -
sentam um bom acordo com os resultados experimentais ateé angulos
de espalhamento de 80°. Desta maneira a introdugao de uma descri-
gao da interagao do elétron ‘incidente com os elétrons do carogo
atémico e (N-1) cargas nucleares atraveés do potencial de Yukawa,
coloca os resultados na aproximagao de Glauber num bom acordo com
os resultados experimentais para uma faixa de angulos de espalha-
mento bem maior gue no caso da aproximagao I.r.C..

E interessante comentar a respeito de um erro de inter-

(53)

pretagao cometido no artigo de Buckman et al. —' onde séo ocbti -
dos os resultados experimentais. Neste artigo & comentado que os
resultados na aproximacdo de Born SO dao conta de descrever os re
sultados experimentais até angulos de espalhamento de 200, princi
palmente porque nesta aproximacao ndo & levada em conta a intera-
cio entre o elétron incidente e os elétrons do carogo at@mico,que

& importante para dngulos de espalhamento maiores. A seguir eles

comentam gque os resultados na aproximacaoc de Glauber obtides por
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Walters(lé) descrevem os resultados experimentais até angulos de
espalhamento um pouco maiores; cerca de 300, porgque neste caso es
ta interaqao & levada em conta. Sequndo estes autores, a aproxima
céo de Glauber nao da conta de descrever os resultados experimen-
tals para angulos de espalhamento maiores devido ao fato de se
assumir, em Seu formalismo basico, uma trajetoria retilinia na in
tegracao das coordenadas do elétron incidente.

QOcorre que ©s resultados na aproximaeéo de Glauber obtil

(14

dos por Walters 14) nao levam em conta a interaqao do elétron in-
cidente com os elétrons do carogo atémico, ou seja, foram obtidos
na aproximagao I.F.C.. A partir dos resultados na . aproximagao
Y.F.C. fica claro gue, neste caso, o problema esta principalmente
relacionado com o fato de Walters.néo ter descrito a interacgao do
elétron incidente com os elétrons do carogo atomico.

Para a energia de impacto de 54.4 eV, cujos resultados
estao apresentados na Figura 8.7, a aproximaqao de Glauber soO for
nece resultados em bom acordo com os experimentals para peguenos
angulos de espalhamento. O desacordo apresentado nesta enhergia
de impacto, para éngulos de espalhamento'intermediérios, néo esta
relacionado com as questées discutidas anteriormente. Qcorre gue
neste caso os resultados experimentais apresentam um minimo na
secdo de choque diferencial por volta do éngulo de espalhamento
de 50°, que os resultados na aproximagao de Glauber claramente nao
dio conta de descrever. Os resultados na.aproximacéo de Glauber
Y.F.C. descrevem uma média dos resultados experimentais, estando
os resultados na aproximagéo I.F.C. bem abaixo dos resultados ex
perimentais a partir do angulo de espalhamento de 50°.

Na comparacaoc com Os resultados de outros métodos teori

cos & interessante considerar inicialmente a energia de impactode
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100 eV. Neste caso, cujos resultados estao colocados na Figura
8.8, dispomos também dos resultados na aproximac¢do de Born, ondas

distorcidas(g) (11)

e acoplamento-forte . De maneira geral, os métodos
teoricos mencionados fornecem resultados em bom acordo com os re-—
sultados experimentais para pequenos éngulos de espalhamento.

Para angulos de espalhamento maiores que 200, 0s resul-
tados na primeira aproximacgao de Born estéo fortemente discordan-
tes dos resultados experimentais e dos outros resultados tedricos.

Os métodos de acoplamento-forte e ondas distorcidas
(UDWPO) apresentam resultados em razoavel acordo com o©os resulta-
dos experimentais entre os éngulos de espalhamento de 20° a 80°,
estando os resultados na aproximagéo de Glauber Y.F¥.C. bastante su-
periores nesta regiéo angular. Isto ressalta a competitividade da
aproximacao de Glauber, uma vez gue esta aproximacac requer um es
forgo numéerico bem inferior ao das aproximagﬁes de acoplamento-
—-forte e ondas distorcidas. 0O relativo sucesso da aproximagéo de
acoplamento-forte,para esta energia de impacto, pode novamente ser
atribuido ao forte acoplamento entre os estados inicial e final
gue oCorre nas transigées ressonantes em atomos alcalinos.

Para angulos de espalhamento superiores que 80° a apro-
ximagéo de Glauber fornece resultades discordantes dos resultados
experimentais, estando os resultados na aproximagao de ondas dis-

torcidas(g)

com o comportamento qualitativo correto. Deve-se atri
buir a falha da aproximagéo de Glauber para descrever éngulos des
ta ordem principalmente ao fato de se assumir uma trajetdria reti
linia para o elétron incidente em seu formalismo basico. E inte-
ressante;entretanto, analisar um outro aspecto importante na des-

crigao da regiao de angulos de espalhamento muito grandes. Os ele

trons espalhados nestes dngulos de espalhamento tem forte probabi
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lidade de grande penetragéo no alvo. Neste casoc eles, numa visaoc
classica, "permanecem" mais tempo perto dos elétrons atdmicos, de
vendo portanto ser mais importante uma descrigéo do efeito de tro
ca néo considerada em nosso modelo.

A comparagéo com os outros resultados tedricos para as
energias de impacto de 150 e 217.7 eV apresenta basicamente as
mesmas caracteristicas das apresentadas para a energia de impacto
de 100 eV. Novamente, conforme podemos observar nas Figuras 8.9 e
8.10, os resultados na aproximagao de Glauber Y.F.C. apresentam um
melhor acorde com os resultados experimentals na regiéo de angu -
los de espalhamento de 20° a 80° que os outros resultados tedri-
cos.

Para a energia de impacto de 54.4 eV, da mesma forma que
nos casos tratados anteriormente, a primeira aproximagéo de Born
falha para angulos de espalhamento maiores. E dificil neste caso
tecer comentarios da comparagéo dos resultados na aproximagéo de
Glauber e ondas_distorcidas para‘angulos de espalhamento interme-
diarios, uma vez dque ambas as aproximagées néo dao conta da des -
crever corretamente o minimo apresentado nos resultados experi -
mentais em torno do angulo de espalhamento de 50°. A aproximacgao
de ondas distorcidas, entretanto, di conta de descrever, de forma
qualitativa; cs resultados para éngulos de espalhamento superio-
res que 100°, o que nao & possivel com a aproximacdo de Glauber.

Os resultados para a segao de choque integral estéo apre
sentados na Figura 8.2b, juntamente com OS resultados experimen -
tais e outros resultados teoricos. Nossos resultados estao em acor
do com os resultados de Walters(lé) e, por motives ja anterior -

mente mencionados, os resultados nas aproximacoes I.F.C. e Y.F.C.

estdo praticamente identicos.
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Assim como para a excitag¢ao ressonante no atomo de 1i -
tio, 0s resultados apresentam um excelente acordo com 0s resulta-

dos experimentais.

8.6 — PROCESSO e~ + K(4s) » e~ + K(4p)

Encontramos na literatura os orbitais do tipo Slater pa

(79) e de Satz(ﬁi), ambos do tipo VZ

ra o0 estado 4s de Clementi
Para o estado 4p encontramos apenas o orbital VZ de Satz. 0Os re -
sultados para a segéo de choque diferencial obtidos ao utilizar -
mos os orbitais acima mencionados para o estado 4s apresentaram -
~-gse praticamente idénticos; logo, consistentes com relagéo a este

(83)

teste, Utilizamos os orbitais de Satz —  para obter o conjunto
de resultados apresentados nesta segéo.

Nas Figuras 8.11, 8.12 e 8.13, apresentamos, para as
energias de impacto de 60, 100 e 200 eV respectivamente, os re -
sultados para a segéo de choque diferencial nas aproximagéesY.FiL
e I.F.C., os resultados experimentais(éé’éé) bem como resultados
obtidos com outros métodos de aproximagéo(g). Os resultados expe-
rimentais para a energia de impacto de 200 eV cobrem apenas até
angulos de espalhamento de 16°, motivo pelo gual néo colocamos a
figura referente a grandes angulos de espalhamento. Na Tabela 8.4
estéo 0s resultados para a segéo de chogque diferencial nas ener -
gias de impacto acima mencionadas, obtidos com as aproximagﬁes
I.F.C. e Y.F.C.

Podemos observar na Figura 8.11, referente a energia de
impacto de 60 eVé que os resultados dos trabalhos experimentais de

(65) (66)

(1979) e Williams et al. (1977) estao em

Buckman et al.
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desacordo. Buckman et al. atribuem um maior grau de confiabilida
de a seus resultados dado que, entre outros motivos, seu valor ex
trapolado para a segéo de choque diferencial a zero graus, coinci
de com o0s valores obtidos nos trabalhos tedricos, ao contrario do
valor apresentado no trabalho de Williams et al..

Os resultados nas aproximacbes I.F.C. e Y.F.C., apresen
tam diferencas significativas, ¢ que & esperado pois o atomo de
potassio possui 18 elétrons no carogo atémico. Para pequenos angg
los de espalhamento; conforme demonstram os resultados, o efeito
dos elétrons do caroco atdmico € pequeno. A diferenga  entre os
resultados obtidos nas aproximagées I.F.C. e Y.F.C. s0 & percepti
vel, nos graficos logaritmicos, para éngulos de espalhamento aci-

ma de 30o e 20o

para as energias de impacto de 60 e 100 eV respec
tivamente.

Os resultados para a segéo de chogue diferencial na apro
ximagéo de Glauber apresentam um excelente acordo com 0s resulta-
dos experimentais para peguenos éngulos de espalhamento. Para an—
gulos de espalhamento maiores aparece um minimo local nos resulta
dos experimentais por volta do éngulo de espalhamento de 70° na
energia de impacto de 60 ev, e 60° na energia de impacto de 100eV,
Este minimo local claramente néo & descrito pelos resultados ha
aproximagao de Glauber; a exempleo do ocorrido para os resultados
referentes ao processo de excitagéo do atomo de sodio ao  estado
3p na energia de impacto de 54.4 eV.

Para a energla de impacto de 60 eV o0s resultados na
aproximacao I.F.C. subestimam demasiadamente a Segéo de choque
diferencial para angulos de espalhamento superiores a 30°, 0s re-
sultados na ‘aproximacao Y.F.C. estao em bom acordo com os resul-

tados experimentais até angulos de espalhamento de 60°, nio dan-
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do conta de descrever os resultados experimentais entre os angulos
de espalhamento de 60° e 80° por forga do minimo local apresentado
nos resultados experimentais.

Para a energia de impacto de 100 eV, a comparagao dos re
sultados obtidos com a aproximagao I.F.C. e Y.F.C. com os resulta-
dos experimentais & dificultada pelo minimo local apresentado nos
resultados experimentais. Os resultados na aproximagao I.F.C. apre
sentam um melhor acordo com os resultados experimentais que os re-
sultados na aproximagao Y.F.C. para angulos de espalhamento inter-
mediérios; acordo este que consideramos fortuito. Isto porque oS
resultados experimentais apresentam uma queda acentuada a partir
do angulo de espalhamento de 40° por forga do minimo local apresen
tado, que conforme mencionamos a aproximagéo de Glauber nao da
conta de descrever. 0s resultados na aproximaéao de Glauber I.F.C.
apresentam a mesma gueda por outros motivos, isto e, pelo fato de
nao descrever interagéo entre o elétron incidente e os elétrons do
carogo atémico. Neste sentido, acreditamos gque os resultadds na
aproximagéo Y.F.C.; apesar de apresentarem um acordo mais pobre com
os resuitados experimentais que o obtido na aproximagao I.F.C., es
tao mais coerentes com uma aplicagao correta da aproximagao de Glau
ber.

Estas consideragées sao reforgadas pelo conjunto de re -
sultados obtidos para o atomo de sédio; onde este minimo local sO
ocorreu de forma significativa para a energia de impacto 54.4 eV .
Um outro fator gque contribui nesta interpretagéo dos resultados con
siste na analise feita para o proCesso de excitagao abordado nesta
seclo para a energia de impacto de 60 eV. Nesta o minimo local se
encontra com uma largura mehor, e portanto fica mais facil de per-

ceber sua influéncia nos resultados.
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Conforme mencionado no Capituloc IV, este processo sé foi

estudado com o metodo de acoPlamento—forté(Eféé)

para energias de
impacto perto do limiar de excitagao. Desta forma, nao e possivel
comparar os resultados na aproximagao de acoplamento-forte e Glau
ber, dado gue esta ultima nac é adequada ao estudo de  processos
nesta faixa de energias de impacto.

As Figuras 8.11 a 8.13 mostram que a primeira aproxima-
gao de Born gera resultados em razoavel acordo com os resultados
experimentais apenas para angulos de espalhamento muito peguenos.
E interessante observar que; neste caso, os resultados na primei-
ra aproximagao de Born apresentam um razoavel acordo com os resul
tados experimentais para angulos de espalhamento menores gue para
o processo de excitagao do atomo de s6dio aos estados 32P, desde
que se compare resultados na mesma energia de impacto. Este com -
portamento deve-se provavelmente ao fato de que nesta aproximagao
néo e descrita a interagao entre o elétron incidente e os eléetrons
do carogo at@mico; que & mais importante para o .atomo de potassio
gque para o de sodio, especialmente para energias de impacto maio-
res onde classicamente o elétron penetra mais no alvo.

O0s resultados na aproximagao de ondas distorcidas
(UDWPO)(E) apresentam um bom acordo com Os resul tados experimen -
tais para pequenos angulos de espalhamento, estando bastante pare
cidos com os resultados na aproximagéo de Glauber. Para angulos
de espalhamento maiores sO dispomos de resultados na aproximagao
de ondas distorcidas para a energia de impacto de 54.4 eV. Estes
resultados déo conta de descrever qualitativamente os resultados
experimentais nesta faixa angular, apresentando inclusive os mini

mos que aparecem nos resultados experimentais. O acordo com ter-

mos gquantitativos, entretanto, €& pobre, estando os resultados na
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aproximagéo de GClauber em melhor acordo ate angulos de espalhamen
to de 60° onde a presenca do minimo na segéo de choque diferenci-
al comega a ser importante.

0s resultados para a secéo de choque integral estéo apre
sentados na Figura 8.2c, Jjuntamente com os resultados experimen-
tais e resultados de outros metodos tedricos. Os motivos do exce-
lente acordo entre os resultados na aproximagéo de Glauber e os
experimentais ja foram discutidos anteriormente, e, novamente, os
resultados para a seg&o de choque integral nas aproximagées Y.F.C.
e T.F.C. estéo praticamente idénticos. 0s resultados de Wahxmsug)

sO cobrem energias de impacto em torno de 50 eV, estando de acor-

do com 0s resultados determinados neste trabalho.
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FIGURA 8.1 - Secao de choque diferencial para a excitag¢ao do atomo

de litio aos estados 22P, nas energias de impacto de: (a) 10 ev ,

(b) 20 ev, (c) 60 ev, (d) 100 ev. Linha cheia, presente trabalho

O , método UDWPOII(E); A, método de acoplamento—forte(ll); o .,
H 0 r

-

(EZ); ® , resultados experimentais(éz)

aproxima¢dao de Born
' (38)

resultados experimentais
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FIGURA 8.2 - Secdo de choque integral para a excitagdo ressonante.

(a) - atamo de 1litio: Linha cheia, presente trabalho; © , UDWPOII = ;
plamemto—forte(ﬂ); ® , op. (éz), Q¢ ., exp. (§§-);---—, exp. (ég);

(b) - atomo de sddio: ILinha cheia, presente trabalho;--- , UDWPOTT {2);— -
. , exp.(ﬁ); o, exp.(4_0_): s, .(§}_)_

{c) - atomo de potassio: Linha cheia, presente trabalho; --- , UDWPOIT
Bom ), e , e}qi(és—); A, @cp.(ég); + exp.(@-); o,

(9)

A, aco
,exp

,Born

(40}

(53)
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FIGURA 8.3 - Secao de chogque diferencial para a excitacgdo do &tomo

de litio ao estado 3 81/2, na energia de impacto de
10 ev. Linha cheila a, presente trabalho;

b, método UDWPOII(EE); e | resultados experimen
N (38) -

linha cheia

tais
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FIGURA 8.4 - Segao de choqgue dlferenc1al para a ex01tagao do atomo
de litio ao estado 3 51/2, na energia de impacto de

20 ev. Linha cheia a, presente trabalho; 1linha cheia
b, método UDWPOII(EE); ® , resultados experimen
(38) -

tais
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FIGURA 8.5 - Segao de choque diferencial para a excitacdo do atomo

de litio ao estado 3281/2, na energia de impacto de

60 eV. Linha cheia a, presente trabalho na aproxima

¢ao IFC; linha tracejada b, presente trabalho na apro
. (50), N

r

ximagao YFC; linha cheia c, método UDWPOII
resultados experimentais(éﬁ).
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FIGURA 8.6 — Segao de chogue diferencial para a excitagdo do atomo

de litio aos estados 32P, nas energias de impacto de:

(a) 20 eV, (b) 60 ev. Linha cheia, presente trabalho;

O ; resultados experimentais(éé).
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FIGURA 8.7 - Segdao de choque diferencial para a excitagao do atomo

de sodio aos estados 32P, na energia de impacto de
54.4 eV, (a) - peguenos angulos de espalhamento, (b)-
grandes angulos de espalhamento. Linha cheia a, pre -
sente trébalho na aproximagao YFC; - -— - , presente

trabalho na aproximagao IFC; — — —, UDWPOII(g); 1i -

nha cheia b, aproximacaoc de Born(éé); e , resulta -

dos experimentaistié); X . resultados experimen -

tais(ég).
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FIGURA 8.8 — Secao de chogue diferencial para a excitag¢ao do atomo
de sbdio aos estados 32P, na energia de impacto de
100 eV; {(a) - pequencs angulos de espalhamento, (b) -
grandes éﬁgulos de esPaihamento. Linha cheia a, pre -

sente trabalho na aproximagéo YFCjm ===~ presente

trakalho na aprox1magao IFC) e ——, UDWPOII(9)-_H-,

acoplamento-— forte(11), linha cheia b , aproximacgao de

(53) . , resultados experlmentals(ég) o

(52)

Born ’

resultados experimentais
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" FIGURA 8.9 - Segao de chogue dlferenC1al para a excitac¢do do atomo

de sodio aos estados 3 P na energia de impacto de

150 eVv; (a) - peguenos angulos de  espalhamento '
(b} - grandes angulos dereSPalhamento. Linha cheia a,
presente trabaiho na aproximagéo-YFC-—-~-— r pPresente
trabalho na aprox1magao IFC; —-—.~, acoplamento-for

(11), linha cheia b, aproximagao de Born(éé); ® |,
resultados experlmentals(éé) x ; Tresultados expe

rlmentals(éz)-
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FIGURA 8.10 - Secao de chogue diferencial para a excitagao do atomo

de sodio aos cstados 32P, na energia de impacto de
217.7 eV, (a) - peguenos angulos de espalhamento ;
(b} - grandes angulos de ésPalhamento. Linha cheia a,
presente trabaiho na aproximagao YFC; — - - -, presente
trabalho na aproximagao IFC; linha cheia b, aproxima-

cdo de Born(éé); ® , resultados experimentais(éé).
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FIGURA 8.11 -~ Secao de chogque diferencial para a excitacao do atomo

de potassio aos estados 42P, na energia de impacto de
60 eV, (a) -~ pequencs angulos de espalhamento, (b) -
grandes angulos de espalhamento. Linhas cheias a, pre

sente trabalho nas aproximacoes IFC e YFC; linha che-

ia b, aproximacgao de Born(éé)(54.4 ev);——— ,mwmauﬂg)
(54.4 eV); @ , resultados experimentais(éé)64J16Vh
{66)

A , resultados experimentais
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FIGURA 8.12 —

Segao de choque diferencial para a ex01tagao do ato
mo de potassio aos estados 4 P, na energia de impac
to de 100 eV, (a) - pequenos adngulos de espalhamen-—
to, (b) - grandes dngulos de éspalhamento. ILinhas

cheias a, presente trabalho nas aproximacbes YFC e

IFC;~--—- e © ’ UDWPOII(9}, linha cheia Db, aproxi

(65 )

magao de Born — ® ’ resultados experimen-—

(65)

tais
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Segdo de choque diferencial para a excitagao do ato
mo de potdssio aos estados 42P, na energia de im -
pacto de 200 eV. Linhas cheias, presente trabalho
nas aproximagoes IFC e Y[PC; ® , resultados expe-

rimentais(éi);



~ CAPITULO IX

CONCLUSOES

A descrigao da interagao do elétron incidente com os elé
trons do carogo atamico e (N-1) cargas nucleares, através do poten
cial de Yukawa, gerou resultados fisicamente consistentes. Verifi-
camos que a parcela dos resultados para a segao de choque diferen-
cial, relacionada com este efeito; apresentou as tendéncias espera
das aoc variarmos a energia de impacto, o numero de elétrons no ca-
rogo atomico, os parametros gue surgem neste potencial, bem como o
processo abordado.

Uma vez que o dtomo de litio possue apenas dois elétrons
no caroco atﬁmico; a interagéo entre o elétron incidente e os ele-
trons do carocgo atémico representa uma pequena parcela dos resulta
dos para a segao de choque diferencial. Para a transigéo ressonan
te esta parcela é desprezivel, pois este processo & basicamente de
terminado pelo forte acoplamento entre os estados inicial e final
do eléetron de valéncia. Para a excitagéo ao estado 3281/2 os ele -
trons do carogo atamico apresentam uma contribuigao um poucc maior
nos resultados; por se tratar de um processo oticamente proibido.

Para os atomos de s6dio e pota@ssio a descricdo da intera
cdo entre o elétron incidente ¢ os elétrons do carogo atémico é im

portante, pois estes possuem, respectivamente, 10 e 18 elétrons no
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carogo atﬁmico. Isto se verifica especialmente para angulos de es-—
palhamento maiores que 200, onde, classicamente, o elétron inciden
te penetra bastante no alvo. Os resultados para ©0s processos resso
nantes na aproximagao-de Glauber I.F.C., em qgue se despreza a inte
ragao do elétron incidente com os eléetrons do caroco atémico, s0
apresentam um bom acordo com os resultados experimentais para pe -
guenos 5ngulos de espalhamento (até cerca de 20°). Com a introdu -
géo do potencial de Yukawa, o0s resultados, de uma maneira geral ,
passam a concordar com os resultados experimentais ate angulos de
espalhamento de BOQ, aumentando enormemente a regiao angular des -
crita de forma satisfatOria pela aproximagéo de Glauber.

Estes resultados indicam claramente que a falha da apro-
ximagao de Glauber I.F.C. em angulos intermediarios se deve, nes -
tes casos, principalmente por nao considerar a interagao entre o
elétron incidente e os eléetrons dO‘carogo‘atémico. Carece portan-
to de fundamento a interpretagao dada por alguns autores que es-
te fato decorria principalmente por se considerar uma trajetoria
retilinea para o elétron incidente no formalismo basico da aproxi-
macio de Glauber. Convém salientar que estes resultados apenas es-—
tendem a atomos alcalinos as consideragées feitas para certos pro-
cessos de excitagao do atomo de hidrogénio, onde os resultados na
aproximagao de Glauber apresentam um bom acordo com os resultados
experimentals para angulos de espalhamento intermediarios.

Os resultados experimentais para a seg&o de choque dife-
rencial do processo de excitagao ressonante do atomo de sodio apre
sentam um minimo local na energia de impacto de 60 eV. Para o ato-
mo de potassio os resultados experimentais épresentam também um
minimo local em energias de impacto maiores. Os resultados na apro

ximacdo de Glauber nio d3o conta de descrever este efeito, colocan
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do uma limitacao na aplicagdo da aproximacao de Glauber ao estudo
destes processos.
Os resultados para o processo de excitagdao do atomo de

P 2
litio ao estado 3°S apresentam um bom acordo com os resulta -

1/2
dos experimentais para angulos de espalhamento intermediarios. Pa
ra pequenos éngulos de espalhamento, da mesma forma que os resul-
tados na aproximagéo de ondas distorcidas (UDWPQ), os resultados
na aproximagéo de Glauber estéo abaixo dos resultados experimen -
tais de Williams et al.. Concluimos, ap0s analisar diversos as -
pectos, que seria interessante um maior esforc¢o experimental com
relagéo a este processo.

Para o processo de excitagao aos estados 3%p do Atomo
de litio, os resultados com a aproximagao de Glauber apresentaram
problemas na regiao de pequenos angulos de espalhamento, que acre
ditamos serem decorrentes da fungéo de onda utilizada para descre
ver o estado 3p. Na faixa angular onde os resultados obtidos es -
téo confiéveis; entre 20° e 50°, apresentan um razoavel acordo
com os resultados experimentais.

Trata-se, ao que nos conste, da primeira vez que a apro
ximagéo de Glauber & aplicada ao estudo de processos nao ressonan
tes em atomos mais pesados que o hélio. O bom desempenho dos re -
sultados indica gque, tambem para os atomos alcalinos, a aproxima
¢ao de Glauber é& adequada ao estudo deste tipo de processo.

Para o conjunto de processos abordados, os resultados
na aproximagéo de Glauber apresentam um acordo béstante superior
com os resultados experimentais que os obtidos na primeira apro-
ximagdo de Born. Para angulos de espalhamento até 80° os resulta-
dos na aproximagéo de Glauber com o potencial de Yukawa apresen -

tam, de uma maneira geral, um acordo com os resultados experimen-
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tais igual ou superior ao obtido com as aproxima¢des de acoplamen
to-forte e ondas distorcidas (UDWPO). Considerando gque o esforgo
numérico ao utilizar a aproximagéo de Glauber & bastante inferior
ao requerido para as aproximagées de acoplamento-forte e ondas
distorcidas, concluimos que a aproximagéo de Glauber € competiti
va com relagéo aos metodos atualmente utilizados no estudo de ex-
citagées a estados discretos em atomos alcalinos.

Neste sentido, acreditamos gque vale a pena investir nu-
ma aplicagao ainda mais ampla da aproximagéo de Glauber em coli-~-
sao atomica. Por exemplo, seria interessante abordar outros pro -
cegssog de excitagao a estados discretos em atomos alcalinos, estu
dar processocs envolvendo-ions; bem como processos envolvendo ato-
mos alcalinos terrosos. Para alvos de alcalinos terrosos pode-se
utilizar um potencial do tipo Yukawa para descrever a interagéo
do elétron incidente com os elétrons do carogo atémico e (N-2) car
gas nucleares; 0 que; pelos resultados apresentados neste traba -

1ho, deve descrever de forma satisfatdria esta interacao.
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