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RESUMO

Estudamos processos de colisZo na presenca de campo
externo (magnético ou eletromagnetico), utilizando o formalismo
de Green. Consideramos processos de exéitagdo de hidrogénio por
colisdo eletronica e de excitacao vibracional de moléculas dia-

. . .
tomicas por impacto com particulas neutras na presenca de campo
de laser, além de tratarmos o problema de espalhamento de parti
culas carregadas por potencial sem estrutura na presenca de cam
po magnético homogéneo. Apresentamos resultados para as amplitu
.des de espalhamento e seéaes de choque dos diversos processos

na aproximacdo de altas energias da particula incidente (aproxi

macao de Born ou Born-Oppenheimer).
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CAPTITULO 1

INTRODUGAO

0 objetivo deste trabalho & o de estudar o problema
de espalhamento de particulas por um potencial ou por um siste-

ma atomico ou molecular na presenca de um campo externo, em par

ticular, um campo magnético ou eletromagnético (CEM).

A existéncia de campos eletromagneticos monocromﬁfi—
cos inteasos, campos de 1aser; possibiiita a ocorréncia de pro-l
cessos de excitacdo de sistemas atOmicos -ou moleculares envol -
vendo a absorgdo ou emissdo de muitos fotons. Um grande numero
de trabalhos tedricos recentes tem sido feitos com o intuito de
de se obter uma explicacdo satisfatoria dos diversos mecanismos
microscopicos de excitagdo, ionizacdo ou dissociacao na presen-
ca destes campos. Metodos perturbativos para o tratamento do

problema sao excessivamente trabalhosos e normalmente nao podem

ser aplicados no caso de campos intensos.

0 problema de colisdo de particulas com atomos ou mo
IécuH;s na pfesénga de campo eletromagnetico intenso & de gran-
de importancia para a compreensio dos mecanismos microscopicos
gque surgem na otica nao linear(l—li) alem de ser fundaﬁenta] pa
ra o estudo ﬁicroscﬁpico dos processos de populégéo de niveis
atomicos em ;Emosferas de estrelas, uma vez que para o calculo
da populacao de estados excitados @ necessiario o0 conhecimento

de secoes de chogque das particulas mais abundantes ( eletrons ,



dependente do tempo. O campo eletromagnetico & tratado classica
mente na aproximagdo de dipolo e as funcles atomicas s3o obti -
das atraves da aproximacao de translacdo espacial em primeira
ordem no campo, descrito no Apendice A. Adotamos a aproximacgdo
de Born-Oppenheimer pafa a amplitude de éspa]hamento(gl) e apre
sentamos resultados numericos para as secoes de choque do pro -
cesso de excitacdo do estado 2s do hidrogénio a partir do esta
do fundamental por colisdo eletronica na presenca de campo de

laser de rubi.

0 estudo de excitacgoes vibracionais de moléculas dia-
tomicas por colisao com particulas neutras na presenca de campo
eletromagnetico intenso @ apresentado no Capitulo 3. Usamos o
metodo de funcdo de Green dependente do tempo para tratar o pro
blema de colisdo unidimensional e a aproximacdo de Born péra a

amplitude de espalhamento.

0 Capitulo 4 & dedicado a0 problema de colisdo de ele
trons por um potencial sem estrutura na presenga de campo magng
tico. Adotamos o formalismo de Green independente do tempo e de
finindo adequadamente a amp]itudé de espalhamento, particulari-
zamos o problema para tratar o caso de colisdo de eletrons por

um potencial coulombiano na aproximacao de Born.

No Capitulo 5 apresentamos, de forma breve, os princi
pais resultados dos capitulos anteriores, e discutimos algumas
generalizacoOes possiveis do formalismo utilizado nos capitulos

anteriores para o tratamento de outros problemas.



CAPTTULD 2

ESTUDO DE COLISUES ELETRON-HIDROGENIO

NA PRESENCA DE CAMPOS DE LASER

2.1 - Introdugdo

0 estudo de colisdes de eletrons com atomos na presen
ca de um campo eletromagnetico tem recebido grande atencao nos

. W1timos anos {172, 28-47)

Com a obtencdo de CEM intensos, tais como os campos
de laser, o estudo da interacio entre el@trons e atomos na pre-
senca desses campos, torna-se fundamental para a compreensao
dos mecanismos microscopicos de excitacdo ressonante de ato-
(6,34)

f

mos(g),de aquecimento de plasma por ondas eletromagneticas

da quebra de transparéncia de gases rarefeitos(ii), etc.

A excitacdo atomica via absor¢io de muitos fotons @
um dos mecanismos responsiveis pela populacdo de estados atomi-
cos excitados em um g3as. Este processo, porem, e muito provavel
somente proximo a ressonancia, isto &, quando a energia total
dos fotons absorvidos pelo sistema atomico & per%ma a diferen-
¢ca de energia dos estados final e inicial do atomo. Esta condi-
¢do de ressonancia, para ser obtida experimentalmente, geralmen

te envolve tecnicas de variagio de frequencia do campo. A inte-



racio do sistema atomico com uma particula, na presenca de la-
ser, permite a existencia de processos inelasticos, mesmo fora
da condicio de ressonancia do campo, desde que a energia cineti
ca da particula incidente seja suficiente para compensar a dife
renga entre a energia de excitacdo do atomo e a energia dos fo-
tons envolvidos. Neste caso, a particula participa do processo
compensando a diferenca de frequncia do campo, cedendo ou ab~-

sorvendo a energia necessaria para possibilitar a transicdo.

Uma das dificuldades do tratamento tedrico do proble-
ma de colisdo de particulas com atomos na presenca de CEM inten
so reside na dqscrigio de estados ligados do sistema atomico.Pa
ra campos suficientemente intensos as distorcfes das fungoes 1i
gadas nao podem ser ignoradas e o efeito do CEM deve ser levado

em conta na descricdo do @atomo.

Neste capitulo desenvolvemos uma expressao para a
amplitude de espalhamento para o caso de excitagdo do hidroge -
nio por colisio eletronica na presenca de CEM(él’gg). 0 probie-
ma atomico & tratado numa representacdo de interacao adequaha
através de uma teoria de perturbacdao. As secoOes de choque dife-
rencial e total para a excitacdo 1s - 2s do hidrogenio sdo cal-
culadas na aproximacdo de Born - Oppenheimer e desta forma efei-

tos de troca sao considerados.

2.2 - Teoria

Tratamos o campo eletromagnetico cliassicamente atra -



vés do potencial vetor K(?,t). Desprezando correcdes relativis
ticas e considerando o proton infinitamente massivo e em repou-
s0, a equagao de Schhadinger.para o problema de espalhamento de
um el8tron por um Atomo de hidrogBnio na presenca de CEM & dada

por (ﬁ =c=1):

BF (¥, ¥y, t)

4@(?],?2,t)F(F1,?Z,t) =i . (2.2.1)
onde
IS 2 > ?
b - (p; - eh(¥).t)) +(32 - eh(Fp )"
(Fys7pst) = I 7
+ v(?’z) + V(F) + W(?’],F;z) (2.2.2)
com ' .
V(F) = - e?/r : (2.2.3)
W(FF,) = e/ |F -, (2.2.4)
e
[ 35 i=1,2 (2.2.5)

?1 e ?2 sio as coordenadas espaciais do eletron incidente e do
eletron atomico; F(?1,F2,t) % a funcio de onda total do siste-

ma eleétron-atomo na presenca do CEM.

Traiamos o CEM na aproximacao de dipolo, isto E,“espg

cialmente homogeneo e descrito pelo potencial vetor:



onde w € a frequéncia do campo.

Introduzindo o operador unitario definido por:

T = exp {i&(t)-461+32)+2in(t)} (2.2.6)
com
-
. e [ ef, L
aft) = - = f A(t)dt = - —= senwt = - a  senwt (2.2.7)
2 t

n(t) = g [ etr a%(e)

A equac3ao de Schrbdinger, eq. (2.2.1), se transforma como:

+ s gE
TT7TF = 4T 5

ou, efetuando a transformacado:’

BY(F,F,5,t)

%@(?1,F2,t)w(F]?r2,t) =i (2.2.8)
com
2 p2 )
~ 1 2 -+
I(F1sFpst) = oo + oo + V(P 43(1)) + V(Fpra(t) )+U(F{,Fy)
e
Y(F . F,et) = TR(F,F,0t) (2.2.9)

e onde usamos explicitamente o fato de W(?],?z) ser invariante

por translagdo das duas coordenadas, isto e:

W(Fy,F,) = W(F e (t), Fpra(t))



0 operador T corresponde a uma translacao espacial de
a(t) nas coordenadas ?] e ?2.

ny
Podemos escrever #v na forma:

4
(¥, 7,.t) = # (F.F,.1) + U(?],?z,;) (2.2.10)
onde
P2 p2
> o 1 2
Hop (T15Fpst) = oo + V(F 43) + = (2.2.11)
e a hamittoniana de um el®etron livre descrito pelas coordenadas
>
r

p € um eleétron sob a a¢do do potencial V(?1+3).

U(Fy.F,,t) = V(P #a(t)) + W(F L F,)

A funcao de Green para a eq. (2.2.9) & dada por:

>y, - > i 3 . * Sy,
G(ri,Fpst! 5 FpuPy,t) = (2n)3 g" d7 k" (Fyarsstt)
wE (F1,?2,t) 8(t'-t) (2.2.12)
|,n|

onde ¥, @ a solucdo da equacio:
kyn

e 6(t'-t) = 0 para t <“t' e 1 caso contrario.

Podemos escrever:



iKe¥, - ﬁt
v, (Ffut)y=e fe Mo (Fy) (2.2.13)
k,n ~ .
onde @n(?1,t) e a solucgdo da equagEo:‘
2 -+ \
p] « > > . 30 (Y‘-I,t) ‘
[ﬁ s VE(E)] o (Fat) 51— (2.2.14)

at

Para CEM nulo a eq. (2.2.14) se reduz 3 equagdo do ato
mo de hidrogenio. As funcgoes ®n(?],t), em ordem zero no campo,
podem ser aproximadas pelas fungGes do atomo de hidrogénio, is-
to ®:

N . —ient
o (Fot) v o (F) e

Para CEM intensos devemos levar em tonta o efeito do campo so -
bre os estados 1igados do atomo. Adotaremos uma solucdo corrigi
da em primeira ordem no campo(él), apresentada no Apéndice A

s

dada por:

-ie_t -ip _coswt
o (Fyst) o (Fy) e " e P (2.2.15)

com p, solucdo da equacio secular:
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e onde ¢ e ¢_. sao funcoes de estados degenerados do nivelato
no ng =

mico €yt
Substituindo as eqs. (2.2.13) e (2.2.15) na eq.(2.2.12)
temos:
T T4 i 3,0 L% ' > .
B(F), 5ot 5 Fpu¥Fpt) = —— |k ¢n,(?])¢n.(r1)e(t-’c )
(27)" n
- - - -5
—iK'eFA iKtF, iA (') -ib . (t)
e 2.¢ 2 M e n (2.2.16)
com

2
k
An(k,t) = (7ﬁ + sn) t + p, cosut
‘A solugdo da eq. (2.2.8) & escrita como:

& e > 3
W(r],rz,t) = WK (r],rz,t) = wﬁ (r],rz,t) -
o,n o,n

3t 3 +y > -
d*ry dry dt’ @(r-i,ré,t';r],,?z,t)W(?.;,?é,t‘) ®

v, (F1Fs.t')e (t-t)

N
o,n

- v (F1. 7,0 t) - g Xlesri >ry a®k dt oX (F1e, (Fy)
n
o,n

TUREE ${A (K"t )=A, (k',t)
e 22)[e"( )-8, ( )]

E/(?é+§(t‘)) +
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>
kon
com:
k2
bpi(k'st') = zm= + €0) L'+ poy coswt' =
2 K
= (éﬁ— Toom toEpy T oE) A Pyt cosmt’+6(ko,n,t’)
e
e
B(koan:t )‘ = (m + En) t
Usando-se a periodicidade da fungEo(E):
ig(k ,n,t') +0 L. . s
) ) ] 0 3 1 1 1 t —>| )
v (F1LFp.tt) = e v, (FiFg.tr) = § &Mt ) ey
k k n j=-o = o
R o
5 3 (28),
e 3s expansoes em funcoes de Bessel‘=—’:
ip_,coswt’ @ . .
n ~ L ilwt
e = Zz—m i Ji(pn') e
e e e ey
T T B > > -, isuwt
V{rs+a(t')) = e Vrs) = g Jglagepy)V(ry) e (2.2.17)

a integracdo em t' pode ser feita e temos:

Pl
i 33,3, 3,k 3 o Kl
‘y+ =P - 7. d rid”rid k'¢ I(rl)¢ |(Y' )E

kn ?on (2m) g' ( ! 2 " 1n !
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. A
ot =i (k,t) T, (ppn)

], (e idp e T
nks T o 21 (k"=-k"(u))
oL, a8 (Rt 1

I W(ELF) ¥y o (F1.Fp) e i, (pge) g
ve 1 2 kon 1 2 Z n z.i(k -k (\)))
(2.2.18)
com
2
2 k
kzév) =t e - e - (2.2.19)
v=j+L=0, 1, 22,
¢ 2
2,. k
k“{(u) _ "o - -
o = —2-[ﬁ+ en sn. Hw

Escolhendo o contorno de integragao apropriado, isto
g, aquele que fornece a condigdo assintdtica de onda emergen -

te(gl), a integracao em k' fornece:

m 3,3, % >, > 'iAn'(t)
yﬁ = w? - o 2. ( d r]d rs ¢n.(r1)¢n.(r])e
o,n on n
sy
ik(u)|¥,-¥5) . .
+ > >, e . . H-s- >y
[35Go BV ()] &= g 1 e R -
: 2 2
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(?{,?é) (2.2.20)

Definindo a transformada inversa da fungao Wi p como:
0
21/ w
i 5 LW -ijot _n Sl
Yin(T1T2) = < 2g dt e Yk, (Fy7p.t)
e efetuando as somas em £ e s obtemos, para a funcao de onda

total, a expressao:

2/ w

2
c ko)
T dt' < ¢ . (¥} t')e-1 ot
fon kon n'v (2m) e
o]

Tk (v) | F,-Fy ]
e

{[Y(ré-&(t'))+w(ri,ré{]|w? n(?i,?é,t) >
o

S ’+'I
Irp-rs
- ki(v}t
e " ¢n-(?]?t) (2.2.27)

onde o simbolo <y|V|¥* representa a integracao nas coordenadas

eletronicas:

3

<olvlys = | o* vy ade dr,

0 comportamento assintdtico da fungio de onda total

@t

obtido tomando-se o 1imite de ]rzl + o e utiiizando a expan -

s3o assintotica usual(gg)
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¥l
-
r

i jkr _-ikr'(r.r'
| AT G

e k
[F-F']  roe r

-~ ~ iy . . - o
onde ¥ e F' sdo os vetores unitarios na diregio r e r', respec-

tivamente.

Ignorando totalmente a contribuigdo de estados atomi-
cos do continuo (e desta forma desprezando a possibilidade de
jonizacao do atomo de hidrogénio)(gl) a funcao de onda total se

comporta assintoticamente como:

y (F:,%,,t) ~ ¥ (¥, F,,t) +
T oahe o VkgantT1T2

0’ "2”
: 2
S AL L R
fL Tty (o) S e tpe(rpet)
(2.2.22)
com
: K(v) 21/ w
g0 VN mw dt* < (r‘,r‘,t')i V(FyHa(t)
" (am? ORI ¢
4]
- .
L +‘w(?i’?é)}’ % n(?ia?é,t’) > T (2.2.23)
0,

onde definimos o momentum final do eletron espalhado como:

k(v) = k(v) Ty

- o= . P T
sendo rp, 0 vetor unitario na direcao Tos Fp = o= 3 f

]
~

s =
-0
DY

~n
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amplitude de espalhamento para o processo de colisdo no qual o

- . . -
eletron incidente com momentum ko

e espalhado para o
E(v) e 0 atomo sofre uma transi¢do do estado n para o estado n'

com a absorcio (v < 0) ou emissdao (v > 0) de |v| fotons.

0 Timite de campo nulo fornece a expressao usual da

amplitude de espalhamento (Ver, por exemplo, ref. (27)).

Na obtencao qa eq. (2.2.22) desprezamos oS termos re-
lativos @ ionizacg@o do atomo. Problema anilogo ocorre no caso
de colisdes na ausencia de campo(gl), e este procedimento & usu
al.

A secdo de choque diferencial & dada pela
27)

expres -

sEo(

e N
n-n' k k(v)|2
e - kP f?()
v o n'v

2.3 - Aproximacgdao de Born-Oppenheimer

-A eq. (2.2.23) & a forma integral da amplitude de es-

(27)

pathamento. A aproximagao de Born-Oppenheimer ® obtida subs

tituindo-se na eq. (2.2.23) a funcdo de onda exata Wk n peta
0

funcao aproximada devidamente antissimetrizada:

v (P Pout) oy ((FL¥out) 2 vy (Fpu% L) {2.3.1)
0 0 : o

onde o sinal +(-) corre§ponde ao estado singlete (triplete) do

estado
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sistema eletron~-hidrogénio. .

Substituindo a eqg. (2.3.1) na eq. (2.2.23) obtemos a

expressao para a amplitude na :aproximacdo de Born~Oppenheimer:

P 21/ w
kak(v) B-0 muw dt‘J<¢ (+l b} tl)’E/(—)l_l_—):(tl))

1 = — N risrl, roto

nv . (2m) 1 k(v)n' e 2

)

+ W(ri,rl) Y, ?',?‘,t') > & <y ?',?',t‘ >

(rg z:ll ;T2 E(v) LRI R

V(FIea(t')) + W(rd,rh b, (Fi.ri,E0) > 2.3.2)
|[yFgedcen + wirgarp]| SILRS (

A primeira parcela da eq. (2.3.2) & o termo direto da amplitude
de espalhamento .na aproximag3o de Born-Oppenheimer. Corresponde
3 primeira-aproximacdo de Born(él). Nesta parcela o potencial V
nio fornece nenhuﬁa contribui¢do para o caso de espalhamento
inelastico, devido a ortogonalidade das funcgoes atomicas. A se-
gunda parcela de (2.3.2) & o termo de troca. '

Podemos efetuar a integracao em t'(ig) e obtemos,para

a amplitude de espalhamento, a expressao:

k k(v) ]B-0 ik -k(w))¥
f ? ]» = Jd3r]d3r2 e o 2

nt - b (F1) 0 (Fp (LT
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W) T, (0, m0,) + %ngg l K 3 (K8 P4y 022
UGRNCIOES E;(-?O{] (2.3.3)
onde )
£ = % arc cos (pn'—p;)z _ (f'EO)z
. : (pn.-pn) + (K.ao)
e V(E), $n e En' sdo as transformadas de Fburier de V(?Y

¢n e ¢n‘ , respectivamente, definidas como:

o SR, L
V(FH(L)) = ﬁ I e-TKE) TN T2 Ry o3y (2.3.4)
ki
85(F) = Y517§ [ e T @) aq (2.3.5)
ki

0 sinal + (-) representa a amplitude de espalhamento-

do estado singlete (tripiete).

A segao de choque diferencial para a excitacao do ato
mo de hidrogénio do-.estado ¢n para o éstado ¢n' com a absor
¢do, ou emissao, delvifotons no caso de feixe e alvo ndo polari
zado, & dada pela expressdo usual obtida no caso de colisdo na

ausencia de campo(gl)

k 2 2
do _ 0 1 v 3 v
e, kKB } 7% !fsing}. t7 ,ftrip] (2.3.6)
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v
onde fsing

do singlete definida pela eq. (2.3.3) com o sinal  positivo e

2 a amplitude de espalhamento para excitacdo do esta

v

ftrip

® a amplitude para a excitagdo do estado triplete ( eq.

(2.3.3) com o sinal - ).

A secdo de choque total de excitacio @ dada porr

_ do
o = { a0 dQ (2.3.7)

nn

onde dQ = senpdedy € o elemento de @angulo solido.

R parte direta da amplitude de espalhamento pode ser

escrita como(él)

v - _GJ\) .V }
fd'lr‘(ko’k(\’)) N fn'n 1 J\) (Dnu'-pn)
com
< 4T - ->
vo_om [ 3. g3 KROONF,
gnln = T d Y‘-ld l"z e 0 ¢nl(?])¢n(?])W(?] .?2)
(2.3.8)
gfx'n ®a amp]itudé de espalhamento de Born para 0

P - . > o
caso- de colisao e-H na ausencia de campo, calculada com ksk(v).
Mesmo que o sistema e-H nao absorva ou emita fotons (v=0) a pre
senca do campo altera as fungdes atomicas e muda a expressdo da

amplitude de Born através do fator multiplicativo Jo(pn.-pn).
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2.4 - Excitacdo 1is-2s

A eq. (2.3.3) pode ser escrita na forma:

"
k{v){B-0

0’ v v Y] .

'n = E?in'n + Gn'n]1 Jv(pnl"pn)

i Ve o 1/2 - > 5
‘ﬁ)"‘r[ R (LR E + (o007 I, 1R (0)-RIEE(-K ) (2.4.7)

com'gx.n definido pela eq. (2.3.8) e

R S Sy >
v _m 3 3 1(k°.r]-k(v).r2) e N
Gon = 70 ( d7rqd7r, e o {fylen(ry) ® W(ry.r)

(2.4.2)

Para excitacio 1s-2s do hidrogénio as integrais que sur

gem nas eqs. (2.3.8) e (2.4.2) podem ser resolvidas de forma

analitica e obtemos, em unidades atomicas, as expressaes(ﬁ)

Y 2 -3
Ein = 7 {1024 YZm (5 + 9) } (2.4.3)

vV _m : -3 2
Gvp = —2—“{ 8.v/Z x “(3x B, + 16xB, + 3283) -

W7 ow x4 (X?’c1 + 8x%C, + 128 Cy + 256 Cj) } (2.4.4)
com

2240 5 Fek oK) s ox =1 rakd
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2 2
X = arc sen |——=F3 I 4 arc sen t -3

V(t%+9) (£241) Vit219) (£2+1)

B, = 64(t% + 9)7

B, = - 48t72(t% + 9)7' + 8t7x

By = 667 (£243) + £72(t% - 10t - 27)x

¢, = 22 (1% 4 27) (22 4 9)7°

C, = 128'(t2 +9)72

¢y = - 8t™F (tf-27) (47 + )7V s aeTd (12 ooyx

¢, =+ 78 (ot - s8e? - 13s) T 77 (¢f - 7t v 6317+ 135X
Para energias altas do eletron inciéente, vemos que

6oy« 1/K2.

A Ultima parcela da eq. (2.4.1) n3ao pode ser reduzida
a uma forma analitica simples. P;rém, a dependéncia basica em
energia da particula incidente esta contida no termo %:.(—kg)
Para o.caso de excitacdo do estado 2s temos $ZS(—KO) v 1/kg s
enquanto que para outros estados excitados a dependéncia em
T/k0 ® de ordem maior. Como nesta regidao de energia os outros
termos da ampiitude de espalhamento tem comportamento proporcio
nal a 1/k§ , podemos desprezar as contribuicoes para amplitude

de espalhamento do termo em V(?Z). Esta aproximacdo e semelhan-

te aquela introduzida por ochkur (22:50) 15 caso  de  colises
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eletron-atomo na auséncia de campo. A ampiitude de espalhamento

® dada, nesta aproximacdao, por:

¥ R(v)
) _ gy v v -
£ O - E,nn, s Gnn.] IMENCEIS (2.4.5)
e’ _ _
com py o 3 0 e |p25] = ;;;§ {ver Apendice A) , onde E, &ain

-tensidade do campo el8trico associado ao CEM, e escolhemos Eo
paraleto ao eixo de quantizagdo z. A utilizagio de fungdes apro
ximadas em ordem zero no campo corresponde considerar Py = P =
= 0, fornecendo resultado nulo para a am§1itude de espalhamento
de processos "de excitacdo que envolvem absorcdo ou emissdo de
fotons (porque J,(0) = 0 para v # 0). A eq. (2.4.5) mostra
que nesta aproximacao a amplitude de espalhamento para o proces
so de excitagdo com absorggo (ou emissdo) de |vifotons & consti-
tuida pelo produto de um termo que depende da intensidade & da
frequencia do campo (3,(p e-0,)) por um termo for;almente iden
tico ao caso de colisbes eletron-atomo livre, calculado com o
momentum final dado por:

kZ

;
kK“(v) . %o ) N ‘ )
- = om T Ep T Epr V0 3 (v=0,21,22,...).

2.5 - Resuitados e Conclusoes

A aproximacdo de Born-Oppenheimer & valida para pro -

blemas de colisDes eletronicas na regido de energias do elétron
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incidente muito superiores 3 energia cedida ao sistema atomico

durante a c011550(§l’§9’§l), isto e:
k2 .
T ?> Ae com Ae = R Vi

Para processos que envolvem a absorgdo de muitos fo -
tons (v < 0) a condicio de validade desta aproximacao € menos
restritiva kem relagdo 3 diferenga (sn.—en)) do que no caso de
colisdes iivres, isto &, sem CEM. 0 termo de troca, por sua vez,
& importante na regidao de baixas energias dﬁ eletron incidente.
Para excitacBes oticamente permitidas o termo de troca deve dar

pequena contribuigdo para a secao de chogque.

"A amplitude de espalhamento do problema Tivre & dada
pela eq. (2.3.3)'com Py = Ppr = @ = 0. Neste caso, pode-se mos
trar que somentetos termos que envolvem o potencial de dois cor
pos W(?],?Z) contribuem para o processo de excitacio ma regido

de altas energias(ig).

No problema 1jvre @ conhecido o fato de
que o termo em V(?z) da aproximacdd de Born-Oppenheimer intro-
duz a discrepidncia anterior-posterior gquando as fungdes atomi -
cas sdo solugoes aproximadas(gl’gg’él). Como foi comentado ante
riormente, podemos desprezar as contribuigdes do termo em V(?Z)
na regiao de altas energias do eletron incidente, e desta for -
ma, utilizarmos a forma aproximada da amplitude de espalhamento
dada pela eq. (2.4.5), que n3o apresenta distingao entre as in-

teragbes anterior e posterior.

Para campos fracos Ap = ]pn,—pnl << 1 (uma vez que

Py = Eo) e, pela eq. {(2.4.5) ,



-
4o o ]]V!
. de nn'

Q.

onde 1 & a intensidade de campo eletromagnetico (I =« Eg). Esta
conclusdo nos diz que neste caso, a probabilidade de excitacido
decresce rapidamente com o aumento do numero de fbotons que par-

ticipa do processo, conforme apontado por Perel'man e Kovar-
skit (g).

A maior sec¢do de choque para processo de excitacio
com absorcdo (ou emissdo) de m fotons ocorre na regido de campo

em que Ap v om (Jm(z) e maximo para z ~ m).

Para determinados valores do campc pode ocorrer que
Ap seja um zero da funcdo de Bessel J, e isto imptica na im -
possibilidade de excitacio por impacto eletronico com a absor -

cdo ou emissdo de m fotons dentro destz aprovimacdo.

Utilizando a aproximacgao }e Born e funcoes de onda
atbmicas obtidas atraves da aproximacde ressapante em um modelo
de tres n?veis(i) , Perel'man e Kovarski¥(§) obti;eram uma ex -
pressao para,a segﬁo de choque diferencial do processo de exci-
tacio direto que apresenta uma forma identica a parte direta da
eq. {2.4.5), em que a unica diferenca esti no argumento da fun-
¢io de Bessel, que exibe uma dependéncia no angulo de espalha -

mento.

Brandi e co]aboradores(él), usando um formalismo id€ﬂ
tico ao apresentado no presente traba]hof onde a transformacgdo
unitaria (eq. (2.2.6)) & feita somenfe sobre as coordenadas do
gletron incidente, obtem resultado idéntico ao apresentaco nes-

te vaptulo para o termo direto da amplitude de espalbamento.
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Choudhury(g); usando fungbes atomicas nido perturbadas
e as aproximacoes de Born e de G]auber(ég) para a amplitude de
espathamento, obteve um resultado que, em alguns aspectos, & se
methante aos de Pereli'man e Kovarskii(é) e a parte direta da
eq. (2.4.5). A ampiitude de espalhamento obtida por Choudhury
pode ser escrita como o produto de uma funcdo de Bessel pela am
plitude de espalhamento do problema livre calculada com o momen
tum final do eletron definido pela eq. (2.2.19). 0 argumento
da funcdo de Bessel tambem apresenta uma depenaéncia com o an-
gulo de espalhamento, de acordo com Perel'man e Kovarskif. As
secoes de choque diferenciais obtidas para a excitagdo eletroni
ca do estado 2p do hidrogénio, a partir do estado fundaménta]
na presenca &é campos de laser de Nd com a absorcdo de 8 fotons
(inicos resultados publicados) sio excessivamente pequenas (in-

26 2

feriores a 10 a a_ raio de Bohr) e apresentam um comporta-

o’ "o

mento nao usual com o angulo de espalhamento (h3a um crescimento
de 9 ordens de grandeza para angulos de 50° em comparagao com o
espathamento frontal para eletrons incidentes com energia de

3.0 eV).

A fig. 2.5.1 apresenta os resultados obtidos para a
secao de choque total de excitacdo 1s-2s do hidrog@nio na pre -
senca de um campo caracteristico do laser de rubi ( intensidade
do campo eletrico B, = 5 x 106V/ém, frequéncia w = 1.78 eV)

Com estes valores do campo temos Ap = Pog™Prg ™ 1.74, que, se
encontra dentro da regiao de validade da aproximacdo usada para
a fungd@o de onda ligada (Apéndice A). A fig. 2.5.1 mostra o com
portamento da secdo de choque total nas aproximacoes de Born e

de Born-Oppenheimer, com o aumento de energia do eletron inci -
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Fig.;2.5.l - Secao de choque total para o processo de excitagao 1ls-2s do hi
drogénio por colisao eletronica na presencga de campo de laser
de rubi (EO =5x 106V/cm , w= 1,78 eV) para processos com ab
sorgao de 0,1 e 2 fotons, em fungao da emergia do el&trom inci

. dente, E (eV).

. 2 - - .
.0 em unidades de ﬂao 5 V numero de fotons absorvidos.

aproximagac de Born

~—~-— aproximagao de Bormn-Oppenheimer



dente para processos de excitacdo com absorcdo de 0, 1 e 2 fo-
tons. O comportamento global de o & analogo ao caso de espalha-
mento e+H na auséncia de campo externo, apresentando um maximo
.na regigo de limiar de excitacao e um decaimento rapido com o
aumento da energia do eletron incidente. As contribuigdes dos ter
mos de troca so sdo importantes na regiao de energias inciden -
tes baixas. Para campos de Taser de rubi, os processos de exci-
tagdo com absor¢do de um foton s3o os mais provaveis. Processos
com mais de trés fotons absorvidos ndao sio relevantes, apresen-

tando segBesﬂde choque totais excessivamente pequenas (m10_4na%

0"

A secdo de choque diferencial apresenta um comporta -

mento andlogo ao encontrado no problema Tivre, com um maximo
correspondente ao espa]hameﬁto frontal e um decaimento rapido
com o aumento do angulo de espathamento. As figs. 2.5.2 e 2.5.3,
mostram o comportamehto das secoes de choque diférenciais para
0 caso de excitacdo do estado 2s na presenca de campo de laser

de rubi, para energias do el€tron incidente de 30 eV e 50 eV ,

respectivamente. A aproximac3ao de Born e de Born-Oppenheimer nio
descreve corretamente o comportamento da se¢do de choque dife -
rencial na regido de dngulo de espalhamento grande, e a utili -
zagdo de outras aproximacGes, tais como a aproximagdo de Glau-
{52)

*

ber ou de acoplamento forte(§9), pode fornecer resultados

que apresentam um decaimento mais lento.

Para campos intensos (E_ = ]07

R V/cm) de mesma frequén

cia, verificou-se um aumento das sego0es de choque totais para
processos com absorgao de mais de um foton e os processos de 2
e 3 fotons sdo os mais proviaveis. Estes resultados s3o apresen-

tados na fig. 2.5.4.
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Fig. 2.5.2 - Secao de choque diferencial para a excitagao 1ls-2s do hidrope-

nio por colisao eletrdnica na, presencga de campo de laser de ru
bi (EO =5x .106V/cm, w = 1,78 eV) para processos com absorgao
de 0,1 e 2 fotons. Energia do elétron incidente, E = 30 eV .

do/dQ em unidades de ’nag: v nimero de fotons absorvidos.

aproximagao de Born

————— aproximacao de. Born-Oppenheimer .
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Fig. 2.5.3 - Segao de chogue diferencial para a excitagao ls-2s do hidroge-
nio por colisao eletrdnica na presenga de campo de laser de U
bi (Eo = 5.x 106V/cm, w = 1,78 eV) para processos com absorgao
de 0,1 e 2 fotons. Energia do elétron incidente, E = 50 eV .

do/dQY em unidades de 'naz. v numero de fotons absorvidos.

> aproximagao de Born

————— aproximagac de Born-Oppenheimeér .
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Fig. 2.5.4 - Secao de choque.total para ¢ processo de excitagao 1ls-2s do hi
drogenio por colisdo eletromica na presenga de campo - de laser
(bo = 107V/cm ; W= 1,78 eV) para processos com absorcao de
0,1,2,3 e 4 fotons, em fungao da energia do eletron inciden -

te, E (eV)

. 2 - - . .
[¢] em unidades de Wao 5 Vv numero de fotons absorvides.

aproximagao de Born

e aproximaggo de Born-Oppenheimer.
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0 termo de troca e impO(tante na regido de -energias
incidentes baixas (cerca de 30 eV). Nesta regido, porem, a apro
ximacdo de Born-Oppenheimer costuma superestimar as secoes de
choque totais no caso de colisd@o livre, e comportamento analo-

go deve ser esperado para o caso de processos de espalhamento

na presenca de campos de laser.



CAPITULO 3

COLISAO DE PARTICULAS COM MOLECULAS DIATOMICAS

<

NA PRESENGA DE CAMPO DE LASER

3.1 - Introducido

No processo de colisao de uma particula com uma molecyu
.1a diatﬁmica pode haver transicoes entre niveis rotacionais, ou
transicbes entre niveis vibracionais da molecula, além da possi-
bilidade de ocorrer dissociacdo, jonizacdo, etc. Em todos os ca-
sos a orientacdo do eixo da molecula em relagio a direcio da ve-
locidade da particuia incidente & um fator importante para a de-
terminacao de probabilidades de tran§ig50. Colisoes colineares,
isto @, colisGes em que o eixo da molecula & colinear a direcdo
da velocidade da particuia incidente, sdo as mais favordveis pa
ra induzir transigdes vibracionais em moléculas diatomicos homo-

'polares(éi).

Apresentamos, neste capitulo, um formalismo para o tra
tamento do problema de excitacbes vibracionais de mb]écu1as dia-
tomicas por colisdo com particulas sem estrutura na presenca de
CEM. 0 estudo de excitac@o vibracional de moleculas na presenca
de Taser & fundamental para a compreensio dos mecanismos de foto

(10-14,54-57) ‘ N

dissociacgao Basicamente, existem dois mecanismos
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possiveis: a excitagdo da molecula para um termo eletrdnico de
repulsao, com subsequente decomposicao da molecula em Fiomos ou

Jons, e a dissociacdo via excitagao de estados vibracionais al-

tamente excitados. No primeiro caso, que em geral envolive pou -

m\

cos fotons na faixa do ultra-violeta, o tipo de ligacd3o nao
importante para o processc, enquanto que no segundo caso, que
pode ser favorecido pela absorcgio de muitos fotons na regiao do

infra-vermelho, 0 tipo de ligacdo @ fundamental(lg).

Utilizamos o metodo de funcfo de Greean dependente do
%empo e consideramos o caso de colisdo colinear unidimensional
e uma descricdc classice do CEM, e obtzwors resultados numéricoé
para o cast particular de ceciisio He ~ hz na presenca de campoc

de laser de COZ(EZ).

Como & usual, o0 tratamento tebrico envelvends 3atomos
e mol8culas, exige um grande nimerc de aprpxima¢oes e a utiliza

cdp de modelos simples para descrever o efe.tn das interacdes

3.2 -~ Formalismo

Estamos interessados no problema de excitagdo vibra -
cional melecular por colisdoc na presenga de CEM e, desta forma,
ndo tonsideramos nenhum tipo de movimento de rotagdo da molcu-
1. Tratamos o problema em uma dimersio e consideramos sonenie
o caso de colisdo colinear. Na ausencia de campo excerno & fa -
miltoniana cl@ssica do preblema de cclisdo entre uma parsiculz

A, de mecsa my, € Cc&rga g, e ura molrcula diatimica s nstity
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ida por dois nlicleos B e C, de massas mp € m. e cargas gp e A,

pode ser escrita como:

2
Pa
Ho - MpM e V(rpsrgsre) (3.2.1)
com
2
_ pg Pc
%&M = Zns + Ty + U(rg.re) (3.2.2)

0 movimento dos elétrons da molecula estd considerado

de forma aproximada, atraves do potencial fenomenologico Uhh,r&“

..

As coordenadas rps g € Teo representam " as posigG?s
das particuias A, B e C, respectivamente, e P> Pp & Py 0 mo -
menta a elas associados. O potenciatl V(rA, Tgo rc), representa
a interacao entre a p§rt?cu1a incidente a.a mo1écu1a.U(rB,rC) e
o potencial fenomenol%gico que descreve a interagdo entre os nu
cleos B e C da molécula, estando a3 incluida uma media sobre
o§'termos eletronicos. Tratamos a molecula atraveés de um modelo
simples e na descricdo dos estados vibracionais U(rB,rc) pode
ser aproximado por um potencial que depende apenas da coordena

da x (fig, 3.2.1)
U(rgore) = U(x) (3.2.3)

X = (rB—rC) -dO (3.2.4)

onde d & a distancia de equilibrio entre os niicleos B e C.

A interacdo V(rA,rB,rC) e tratada de forma aproximada
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Fig. 3.2.1 - Definicao das Coordenadas Generalizadas x e z para o caso de co
lisdo colinear unidimensional.

x = (rB—rC) - do > Z2=T, - (mBrB - mCrC)/(mB+mC)

rA,rB e rC - coordenadas das particulas A, B e C, respectivameﬂ
te.

m, em; =~ massas das particulas B e G

do

- distancia de equilibrio entre os micleos da molecula B-C.

CM ~ posigao do Centro de Massa da molecula B-C.
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<atraves de um potencial efetivo que depende da distincia entre
a particula A e o centro de massa da molécula e da coordenada x

definida pela eq. (3.2.4), isto & (fig. 3.2.1):

V(rA,rB,rC) = V(x,2z) (3.2.5)

com

mLr, = Mar
B' B CC
Z =7 - —— e (3.2.6)
A Mmp + me
Tratando x e z como coordenadas generalizadas do pro-

blema, os momenta conjugados de x e z sio definidos como:

Mm.py = Myp .
_ _C"B BFC
Px T Tmg Fmg -2.7)

(mgtm.)py - (mypp+m,p.)
b, = M5lc)Pa APB*MaPC (3.2.8)
mB + mB + mc

A hamiltoniana do.sistema, eq. (3.2.1), em termos das
varidveis canGnicas definidas pelas egs. (3.2.4) , (3.2.6)

(3.2.7) e (3.2.8) &:

2
P
ﬁg(x,z,px,pz) = j@M(x,px) + V(x,z) + ?ﬁ (3.2.9)
com:
2
oy (xp,) = Px U(x) (3.2.10)
Py Zm e
e
m.m
m=-8C_ (3.2.11)

mB+mC
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m,{m, + m.)
AM'B C
o= e (3.2.12)
mA+mB+mC )
A introducao de um CEM no formalismo classico & feita
da forma usual atraves da substituicdo dos momenta generaiiza -

dos p, e p, por: (H=c=1)

z

Py - q'A (3.2.13)
P, - 4 A (3.2.14)

com g e g' obtidos atraves das eqgs. (3.2.7) e (3.2.8), quando

se faz substituigdo. analoga dos momenta Pas Pg © Pe. Obtemos:

Mc9g ~ Mpa,

q' = ——— = = (3.2.15)
L f Me

(mg+m_)aq, + my{az+q.)

(3.2.16)

+m

mA+mB ¢

Nas egs. (3.2.13) e (3.2.14) estd impiicito o fato
de estarmos assumindo valida a aproximagao de dipolo para o CEM,

isto 8, o potencial vetor A(r,t) & espacialmente homogéneo e

possui uma dependencia temporal da forma:

A(r,t) = A(t) = A0 coswt

onde w & a frequencia do campo.
A polarizagdo & linear e paralela & direcio de coli -
sio. Esta aproximagdo para o, CEM & vilida desde que o compri -

mento de onda associado ao campo seja suficientemente maior do
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que a dimens3o caracteristica do sistema que interage. Esta res
tricdo & normalmente satisfeita para campos de laser de baixa
frequéncia e para processos de colisdp,envolvendo moleéculas ou -

atomos neutros (isto B, 9p*aq, = 0 ou = 0).

%A
A hamiltoniana classica do sistema na presencga do cam

po & dada por:

Ho(x,2,0y50,5t) = Fpy(x,pyst)+ 2lp,-aA(£)) 24 V(x,2)  (3.2.17)

com

2

Foy(x:pt) = g (pe-a'A(£)? + U(x) (3.2.18)

A egquacgdo de Schrddinger associada @ hamiltoniana .dg‘

finida pela eq. (3.2.18) e:

2 L AT(x,z,t) ’ :
fé(x,z,px,pz,t)r(x,z,t) =V (3.2.19)

.

onde Py € Py representam os operadores de momentum linear,- iVX
> Lo -

e -iVZ, respectivamente, e I'(x,z,t) e a fungao de onda total

do sistema particula-molEcula na presenca de CEM.

Introduzindo o operador unitario de translacdio espaci

al definido como:

T = exp {—i(d(t)px + n(t)) } (3.2.20)

com
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t
) - - _q_'_ 1 oo L
§(t) = - 4 [ A(t')dt 8, senwt (3.2.21)
com
60 = q'AO/mw
e
t
= g_' 2 LIBY 1
n(t) = 3= j AS(t') dt,
A equacgdo de Scﬁrbdinger se transforma segundo a rela
cao
B T
THT7TT = i T3t
vou sejax

[}\’ngf 21—“ (pz-qA(t))z + V(x+6(t),z)]\y(x,z,t)= i M_X_Si;tl
(3.2.22)

com

p

N z © 99 (x,1)
Ty (Xot) = oo + U(x+8(t)) [0 (x,t) = 1 —Tgp

i (3.2.23)

Y(x,z,t) = TT (x,z,1t)

As fungoes ¢n(x,t'), solugoes da hamiltoniana molecu-
lar transformada, j’(\'gM, nao sao conhecidas exatamente. Adotamos
a aproximacio de translacdo espacial em ordem zero (STA)(-Z—B’-Z—Q)

(Apendice A) para as funcbes ‘¢n(x,t), que consiste essencial -
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mente em tratar o potencial U(x+S8(t)) em ordem zero no desloca-
mento §(t). Esta aproximacdo so & valida quando |&(t)] vg'A /me
e muito menor do que a dimensdo caracteristica da molecula, is-
to &, quando tratamos campos pouco intensos de alta frequéncia.
Esta aproximacdo para o problema molecular pode ser incompati -
vel com a aproximacao de dipolo para certos valores de CEM. Na
STA, a funcdo molecular ¢n(x,t) pode ser separada em uma parte
espacial e uma parte temporal (estamos considerando U(x+s8(t)) ~
~ U(x))

. '~ient
b (xst) = ¢.(x) e (3.2.24)

onde ¢ (x) e a solucdao do problema molecular livre, isto @ ,
na ausEnFia de campo, e € E‘o autovalor de energia associado
ao estado ¢n(x). )

Em uma dimensdo o processo de eépa]hamentO' so pode
ocorrer em dois sentidos, a particula espalhada no mesmo senti-
do que incidiu ou em sentido oposto. Consideramos a particula A
incidindo na direcfo +z, e a funcdo de onda total deve satisfa-
zer a condicdo assintdotica apropriada, que sera definida poste-

riormente.

A equacdo de Schrédinger, eq. (3.2.22), pode ser es -

crita na forma integral:

¥(x,z,t) ='Wk n(x,z,t) = wk n(x,z,t) - J dx'dz'dt'G(x,z,t,x",z',t")
0 o

V(x'8(t),2') ¥y L (x'z',t) (3.2.25)
[y
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onde wkn(x,z,t) e a solucdo exata da hamiltoniana total na au -

séncia de interacdo entre a particula A e.a molecula:

oy i(%:25t) {%M + Z]_u (pz'qA(t))z}R’)kn(x,Z’t) =

Bwkn(x,z,t)

=i S (3.2.26)

e G(x,z,t,x',2',t') € a funcdo de Green que satisfaz a condi -

cao de contorno de onda emergente:

G(X,z,t,x',2",t")= éL-g dk w:.k(x‘,z',t‘)wn.k(x,z,t)e(t-t')

(3.2.27)
onde 8(t-t') & definido como:
0 t <

o(t-t') =

1 t >t

Assumindo a STA, as solucoes do operador 4@0 sao da-

das por:

~ient
Ypp(*525t) = ¢ (x) e £, (z,t) (3.2.28)

com

3, (z,t)
[217, (pz—qA)EJ g lz,t) = i —&a—t—~
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As funcgoes Ey sio as funcOes de onda de uma particula de massa
e carga q na presenca de um campo de freguéncia o descrito

classicamente pelo potencial vetor Ao coswt (aproximacdo de di-

polo)
. -iE t
g (z,t) = e K(Zma(B)) ¢ 7k (3.2.29)
com’
E, = k?
¢ = k2w (3.2.30)
e
t .
alt) = % [ A(t')dt' = o senwt . (3.2.31)
e

o, = qu/um‘

Levando as egs. (3.2.24), (3.2.27) e (3.2.29) na eq.
(3.2.25), e usando a expansao em fungOes de- Bessel do potencial

V(x+s(t),t), eq. (2.2.17), e a periodicidade da funcio(2):

ik'a senwt! i(ak +e )t'

n 1 1
e e 0 Wkon(x ,2',t') =

o L., .
= Wk',Eo,n(X'sz"tF 2 e]J(Ut ly‘l](kon(x,z) i (3.2.32)

j=-o

Podemos efetuar a integracdo em t' e em k' de forma analoga - a

apresentada no capitulo anterior (eq. (2.2.18) & eq.(2.2.21)),
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obtendo para a fungao de onda total a forma assintdtica:

Yen o2t o0 b plxezst) I fon (ko k()0 () e (X525 8)

n'v
(3.2.33)
onde k{v) & definido como:
kzgv) kg
i = + (sn T gy vw) (3.2.34)

e o sinal de k(v) & éscolhido de acordo com a regido de interes-
se; k(v) > 0 representa espathamento frontal (z -+ +x) énquanto
que k(v) negativo representa espalhamento no sentido contrario
ao ‘de incidencia .(Z + -«). 0 riimero de fotons envolvidos no pro-

cesso de colisao & dado por v .

A amplitude de espalhamento para o processo de excita-

‘gio da molecula do estado inicial ¢ para o estado final o]

n n'

com a absorgao (v < 0) ou emissdao (v > 0) de |v] fotons e:

2m/w
.f:n,(ko,k(v)) = - ??%%%7 < wk(v),n.(x,z,t) V(x+6(t),z)
0
¥y n(xsz,t) > (3.2.35)
)

onde o simbolo <||> representa a integragdo nas coordenadas x

e Z.

A eq. (3.2.35) @ a forma integral da amplitude de espa
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Thamento e supde conhecida a solugdo exata do problema de coli-
sao. Na regido de altas energias, a aproximagdo de Born pode ser
usada e corresponde a substituir a funcdo de onda exata Wkon
"pela solugdo do problema sem interagdo wkon’ na equagao inte -
gral de f:n'

’ 0 potencial de interacdo, V(x,z), normalmente pode ser

escrito na-forma(Eg)

Vix,z) = V](x) Vz(z)

e com esta escolha de V(x,z) obtemos a amplitude ‘de espalhamen-

to na aproximagdo de Born:

4o
- I . %
font (kok(v)) = m Vo (Q(v)) | ds Fli ()Y (5)3 (@ Q(v)+8,5)

—c0

(3.2.36)
onde Q(v) = k(v) - k, & o momentum transferido, e
f isx -
Fant(s) = | dx e X ¢%, (x) ¢, (%) (3.2.37)
+ o
Vi) = Vi) e com i=1,2 e yex,z . (3.2.38)

3.3 - Colistes de Particulas Neutras com Moleculas Homopolares

No caso de moleculas homopolares a carga efetiva q'

|
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definida pela eq. (3.2.15) & nula,e o CEM ndo pode induzir dire
tamente transicoes vibracionais. Este fato & observado experi -
menta]mente(lg), e estd ligado a aproximacao de dipolo para o}
campo. Classicamente os dois nucleos mo]gcu{ares sentem a agdo
do campo de forma identica, o que faz com que nao haja movimen-
to relativo entre eles devido E‘Anteragio com o CEM. Durante o
processc de colisdo pode haver distorcio da densidade de carga
motecular, acarretando mudancas na carga q'. Este efeito, po ~
rém, deve ser pequeno e nio ser3 considerada. No caso de molecu
las heteropolares, a carga q' ndo ® nula e a molecula se compor
ta como um oscilador carregado na presenca do CEM. 0 efeito do
camﬁo no problema de colisdo deve ser muito mais importante pa-
ra 0 caso de moleculas polares, uma vez que existe uma contri -
buigdo direta do CEM no senéido-de ihduzir transigﬁés vibracio-
nais, mesmo quando se adota a.aproximacao de dipolo para o cam-

po de laser._ - -

A amplitude de espalhamento para a colisdo de particu

las neutras (qA £ 0) com moleculas homopolares (q'

1

0 - 8, = 0)

na aproximacao de Born, & dada por:

fon (koo k(v)) = - __T__(zﬂl)”k(v) V0919, (e, 0(v)) [ ds Fo o (s)Vis)

(3.3.1)

A eq. (3.3.71) mostra que a dependencia na intensidade
do campo (I = ag, onde € ® a amp]itude do campo e]étricb) es-
ta contida no argumento da funcdo de Bessel, Jv' Para campos fra
cos, a amplitude de espalhamento & proporcional & potencia |v]/2

da intensidade do campo, uma vez que Jv(x) ~ x¥ quando x + 0.
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A segao de choque diferencial definida como:

do _ k() |ev |2
dq k0 nn'

[+

proporcional a poténcia |v| da intensidade do campo:

do V]
aﬁm I']

A probabilidade de ocorrer processos de|v] fotons em campos fra-
cos cai rapidamente com o aumento do numero de fOtons que parti

cipa do processo.

A eq. (3.3.1) nos mostra tambem que a amplitude de'eg

pathamento possuj uma parte qué engloba toda a depend@ncia no

campo (tanto na intensidade, quanto na frequéncia) e um termo .

que depende dos estados vibracionais da molecula e do termo vi-

bracional do potemncial de interacdo, V](x).

A razdo entre a amplitude de espalhamento na presenca
e na auséncia de campo, Rﬁn.,
pendem da interacgdo com o CEM sem incluir o fator de forma mole
cular. Este resultado e decorréncia direta da aproximagdo usada

para os estados 1igados (STA):

=2

v oo_ k{0)
nn' T k(v)

2 (Q(v)) qA,Q(v)
J
p(0(0)) VM

(3.3.2)

=<

A eq. (3.3.2) mostra que R:n. ndo depende fortemeénte
da escolha do potencial de interacdo e desta forma podemos uti

“lTizar um modelo puramente repu]sivo(ég) para Vz(z):

envolve somente os termos que de-
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V,(z) = A e 81zl (3.3.3)

de forma que a razdo Rzn. para esta escolha de potencial de in-

teragdao & dada por:

RV, - k(0) g7 + Q§<°) J {? fo 2V) (3.3.4)
nn K(v) BZ + Q%v) ¥ e
. Como q/u = (qB+qc)/(mB+mC), a dependencia da razao

v - Co - .

Rnn' com a massa da particula incidente esta totalmente contida

nos varios momenta que surgem na condicdo de conservacdo de ener
. . v

gia, e o comportamento global de Rnnl deve ser o mesmo para

qualquer valor de my

0 potencial d&€ Morse foi adotado para descrever os esta-
dos moleculares. Este potencial representa,de maneira satisfa -
toria, os estados vibracionais de molEculas homopolares e & de-

finido como(ég)

U(x) = D(e™23% . 273Xy |

onde D & a energia de dissociacdo da molecula e 1/a & o parame--
tro de alcance. As autofuncgbes e autovalores de energias paraos

estados Tigados da molecula sdao dados por(§2>:

op(x) = e5/2 ES F(-n,2s+1,E)

onde F @ a funtdo hipergeometrica degenerada e

(e < 0, estado 1igado)

n
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n o= \,/ 2“‘35 - (s + 1/2)

a 2
€ = " D41 - (n+1/2)
vemD

3.4 - Colisao He + H; . Resultados e ConclusDes

Consideramos o caso de excitagéo do primeiro estado
vibracional da molecula de H; a partir do estado fundamental
devido @ colisdo com He ha presenca Ae um campo de laser de COZ
Restringimos o estudo ao caso de colisdao colinear e espalhamen-
to frontal, isto &, k(v) > 0. Estudamos-a dependéncia de Rg]

com a frequencia e intensidade do CEM, com a energia inicial e

com a massa da particula incidente.
Valores tipicos do laser de CO2 sao:

- Ampiitude do Campo Eletrico: gy = 1.4 x 107 V/cm

= 10% en!

2

- Frequéncia da Radiacdo e
A aproximacao adotada para as fungoes moleculares(STA)
® sempre satisfeita para moleculas homopolares (gq' = 0 =+ §,=0)
e com estes valores de campo a aproximacdo de dipoio & satisfa-
toria.
O0s parametros caracteristicos do potencial de Morse

para a molecula idnica HZ $ao (ll):
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o
i

2.79 eV

-1
0.72 2,

i
"

(a0 - raio de Bohr)
Estes parametros fornecem uma separagcdo de niveis " vibracionais
de:

be = gy - ¢ = 0,28 eV

0

Para o potencial de interagdo V,(z) = Ae_B]z], adota-

mos um valor B = ]08cm_]. Como foi visto anteriormente, a esco-
1ha de B ndo e importante para a determinacio de R:n. na aproxi

macao de Born,

A tabela 3.4.71 mostra os resultados obtidos para RB]
em funcdo da intensidade do campo, para colisdo com He. A ener-

gia.de colisdo (E, = k§/2u) e de .3 eV ,e a frequencia -do CEM &
a do laser de C0,. 0 aumento da amplitude dq campo eletrico au-
menta significativamente a amplitude de espalhamento para pro -
cessos que envolvem a ébgorgio d; fotons 'e diminui a probabili-

dade dos processos de zero fotons.

A dependéncia de Rgl com a frequéncia do campo e
apresentada na tabela 3.4.2 para frequencias variando de mCOZ
a wcoz/lo. A energié de colisdo & de 3 eV, e a intensidade de
campo 2 do laser de CD,. Para baixas frequéncias, os processos
envolvendo absorgdo de um ou mais fotons sdo mais importantes

que os processos sem fotons. Para frequencias altas, 0s proces-

sos de zero fotons s3ao os mais provaveis.

A dependéncia de R81 com a energia de colisdo, e
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apresentada na tabela 3.4.3, para uma variagao de Eo = 3 eV a
10 eV (com os parametros do laser de COZ)' R81 depende fraca -
mente da energia de colisdo apresentando um pequeno acrescimo

com a diminuicdo da energia de colisdo.

Comparando os resultados para Rzn' para o caso de co-
1isao com He com os obtidos no limite de my > o,verificamos que
RB] (v > 3), cresce de um fator inferior a 2 (mantivemos os va
lores de laser de CO2 e EO = 3 eV) e, desta forma, o‘comporta -
mento global da razao RB] & a mesma para colisdo com qualguer

particuia neutra sem estrutura.

Para campos de CO2 e Eo = 3 eV estudamos a variacao
de RE] com a escolha do parametro do potencial de interacgdo
Para B8/10, Rg] sofre pequeno acrescimo em relacao aos resulta-
dos apresentados nas tabelas 3l4.] a. . 3.4.3, exceto para proces-
sos que envolvem a absorgdo de 2 fotons. Neste caso RE] . sofre
om acrescimo de cerca de uma ordem de grandeza. Para os valores
de campo escolhidos- o processo de 2 fotons & o mais proximo a
ressonancia, de forma que o momentum transferido, Q(v), e mini-

mo.

el



CAPITULO 4

ESPALHAMENTO DE PARTICULAS CARREGADAS
POR POTENCIAL SEM ESTRUTURA NA PRESENGA

DE CAMPO MAGNETICO UNIFORME

4.1 - Introducao

A intéragdo de sistemas fisicos com campos magnéticos
e de fundamental importancia no estudo de probliemas em Astrofi-
sicéﬁ em Estado SGlido, em Espectroscopia, etc(lé). Efeitos de
ccampos fracos sobre sistemas atomicos s3o bem compreendidos atu
a1mente(l§), mas a regido. de campos intermediarios e fortes
(~ HO7G a ]012G), quando o campo magnetico ndo pode ser tratado
como perturbacao do campo coulombiano, apresenta aspecto; novos

que vem sendo estudados com interesse(li_gi’gg).

0 estudo de colisdo de particulas carregadas por po -
tencial sem estrutura ou por sistemas atomicos na presenga de
campo magnetico, pode ser de grande importancia para a compreen
¢ao de mecanismos de inversao de populagao em laser, de aqueci -

mento de plasmas, de processos de excitacdo seletivo de molecu-

las, etc.

Na presenca de um campo magnetico uniforme (§ = Boi)

uma particula classica descreve como trajetoria uma helice ci-
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lindrica de eixo paralelo a direcdo do campo: 0 tratamento quan
tico do'brob1ema introduz a quantizacdo dos niveis de energia
associados ao movimento de rotacgao em torno'da direcao do campo,
enquanto que o movimento de translagao paralelo ao campo e an?-

logo ao de uma particula Tivre em uma dimensdo.

No tratamento classico de espalhamento de uma particu
Ta carregada por um pqtencia] de alcance finito, na presenca de -
um campo magnetico uniforme, o movimento de translacdo.na regi-
do assintotica e paralelo a direcdo do campo e, em certo senti-
do, o problema de colis@o @ upidimensiona1. Durante 0 tempo
de colisdo a particula pode transferir parte de sua energia as-
sociada ao mSVimento de translacdo para mudar seu estado de ro-
tagdo, e desta forma, atingir a regido assintdtica apds a coli-

sd0 em uma nova trajet(')ria.

A fig. 4.1.1 mostra, de forma esquemﬁfica, a trajetd
ria de uma particula A carregada guando esta interage com um po
tencial V(?) na presenca de um campo uniforme. Sendo & o anguio
de-espalhamento, a particula A so atinge a regido assintdtica
quando 6 = 0, ou & = 7. Considerando o potencial de interacdo
sem estrutura, a energia total da particula se conserva, e pode
mos escrever a condigdo de conservagao de energia no tratamento

classico, como (em unidades de ¢ = 1):

2
1,2 2,22, _Pp 1 22
o (pZ + q'"B7r") = 7 t g Mt =
p'z
] |2 13 2'
= o (pp2rq282r 2y = B w Lomplre? (4.1.1)
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* Regido da

Colisdo

Fig. 4.1.1 - Trajetoria classica de uma particula na presenga de um campo
magnetico uniforme (BOE) e de um potencial espalhador_v(;) .
r e r' sdo os raios da orbita antes e depois da colisao. P,
P, sao os momenta na diregao §o campo antes e depois da coli

sao.
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onde m e q' s3ao a massa e a carga da particula A, p, © pé 0s mo
menta lineares na direc@o do campo,antes e depois da co]igio, r
e r' os raios da helice cilindrica,antes e depois da colisdo, e
w, = q’BD/m a frequencia de'cic1otron. Para r' = rﬁnVEmE/q‘zBo,
onde E 8 a energia total da particuia, o momentum final na dire
¢ao do campo & nulo (p, = 0) e a particula n3o atinge 3 regido
assintotica. Uma vez que o movimento assintbtico de translacdo
& paralelo ao eixo do campo, o espaihamento s© ocorre na dire -
¢do Z (6 = 0 ou ® ='n) com 0 raio da trajetoria final satisfa -

zendo a relagdo r' < Ty

No tratamento quantico, a quantizacdo dos niveis asso
ciados ao movimento de rotacao faz com que excitacio de niveis
de Landau 56 possam ocorrer quando a energia associada ao movi-
mento dé translacio antes da colisio seja maior que a separa -

¢80 dos niveis quanticos.

Neste capitulioc, estudamos o problema de espalhamento
de particulas carregadas por um potencial sem estrutura, na pre
senca de um campo magnético,uniforme. Usamos o -formalismo de fun -
cao de Green independente do tempo e obtemos a forma integral
da amplitude de transigdo, que pode ser generalizada para o ca-

“sp de espalhamento com atomos He hidrogénio(ég). Usando a pri -
meira aproximacgdo de Born, obtemos uma expressdo para a amplitu
de de transicdo do probiema de colisdo de eletrons por um poten
cial coulombiano na presenca de campo magnetico. 0 potencial de
interagdo possibilita transi¢oes entre niveis de Landau e a am-
plitude de transigdo apresenta ressonancias peribdicas associa-

das a essas excitacoes.



-57-
4.2 - Teoria

A hamiltoniana de uma particula de carga q' e massa m,

- . - - - :
na presenca de um campo magnetico uniforme, B = Boz, e dada por:

# (7.8) = 5 (B - a'K(¥))? (4.2.1)

onde 3‘5 o momentum general%zado da particula e K(?) o potenci

al vetor que descreve o campo magnetico.

A equagdo de Schrddinger independente 'do tempo & dada

por: (h =¢ = 1)

. 1 g 2
¥ (F) = o (B - a'RA(FNL w(F) = E v(¥) (4.2.2)
onde 3 =~ iV % 0 operador momentum linear e E & a energia to -

tal da particula.. w(?) e a parte espacial da funcao de onda to
tal da particula. Na eq. {4.2.2) n3o estamos considerando a in-
teracdo do campo magnetico com o momento magnético  intrinseco
associado 3 partTcu]a(él). Interacao de spin com o campo nao
traz nenhuma caracteristica nova para o problema de espalhamen-

to se o potencial de interacdo que considerarmos so depender das

coordenadas espaciais.

0 potencial vetor K(?) satisfaz @ regra de comutacgdo:

[;,zw)] - - D

Para campo magnetico uniforme na direcdo Z e usando o
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gauge simetrico de Landau (em que V.A=0 e [:ﬁ,ﬁ:]: 0):

a eq. (4.2.2) & escrita na forma(ﬁl)

(Ey + €)¥(¥) (4.2.3)

2
P 5
o, v (r) {—2; + ?Lﬂw(r)

com

E = Eo + €

onde * = {p,d,2}, fé+ ® a parte de j@o que depende somente
das coordenadas p e ¢ . ﬂb*'é a hamiltoniana de um oscilador bi

. . - o - ~—
dimensional fsotropico (P = xX + yy). A funcdo de onda $(¥) pode
ser separadé em uma parte que depende da coordenada z e outra

- . -
que expressa a dependencia em p :

ik z
> .o >
%kons(r) e ¢ns(p) (4.2.4)
com
g
m - B

onde ¢ns(3) sdo as autofungies de ﬁiﬁ', isto &:

08 0,5(3) = 5, 4, (B) = (n £ 1/2) w0, ((B) (4.2.5)
n=20,%1,...

onde W e a frequéncia de ciclotron definida como:

Y= -5 = —72 =R (4.2.6)
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e R e o raio do ciclotron.

As solugdes da eqg. (4.2.5) podem ser escritas como:

bps(B) = (V2 1500 1 (2 (4.2.7)
com
£2 = ypl (4.2.8)
e
i (g2 = glnesl eE? Q"™S (£2) (nts1) /2 (4.2.9)

onde Q% ® o‘po1in6mio associado de Laguerre norma1izado(12), de

finido como:

ibz—skx) n<s

M) s

emibg(x) ® o polinomio de Laguerre genera]izado(gg); neo ni-
mero quantico principal e s estda relacionado a distancia do cen

tro da orbita da origem.

0 movimento na direcdo do campo nio & guantizado. 0
movimento no plano perpendicular @ direcdo do campo & um movi -
mento circular de raio constante. As coordenadas do centro da
orbita, porem, podem assumir quaisquer valores e nido sdo conhe-
cidas simu]taneamente(lé). Para uma energia do movimento trans-

lacional constante, isto €, E0 constante, 0s niveis de energia



-60-

sdo espacados igualmente de w a partir do primeiro nivel, de

c
energia mc/Z(lé’El).

Na presenca de um potencial de interac3o V(?) ( com

1im V{¥) = 0) a equagio de Schr8dinger para a particula & dada
P

por:

v - E%°+ w?ﬂw - EY (4.2.10)

Usando o formalismo de fungdo de Green obtemos a equa-

¢do integral para a fungdo de onda total ¥

Wkons(?) =.wkons(?) + I G(?;?')V(?-)wkons(?') (4.2.11)

,¥') B a fungdo de Green, solucdo da equagdo:

(E-#4,)6(3,5',2,2"') = §(p-p')6(z-2") (4.2.12)

Usando os metodos usuais de uma teoria de espalha -~

mento(Eg) temos:

85,3 7,2) = g ] [k an e (312 g (1) (8.2.13)

g, (k) & determinado levando-se a eq. (4.2.13) na eq. (4.2.12) e

obtemos:

[T=]
=
—
~
~—
Ll
—
]
3
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onde k, e definido como:

k2 k2

T 4.2.14

= E i T e"o - €, (4.2.14)
A funcdo de Green © escrita como:

+oo
ik(z-2*)
63,80 z,z) = - DT X (30, (7)) | Lt (4.2.15)
ns o k™ o- kg

A eq. (4.2.14) exbressa a condi¢do de conservacdo de
energia e k € o momentum da particula espalhada na diregdo do

campo apos a colisdo.

A dintegracio em k que surge na eq. (4.2.15) &, essen-
cialmente, a integral que surge no problema unidimensional. Usap
do a condigao de comportamento assintdtico de ¥ apropriada, isto

e, onda emergente na regiao |z] - «, a integragdo em k forne-
cel22);

ik lz-z']
> R
G6(3,p'52z,2") = ~im I oF (3" )0, (3) E——k—n—— (4.2.16)
A equacio integral para a funcdo de onda total que sa-
tisfaz d condicdo de comportamento assintdtico apropriada para o
problema de espathamento € obtida substituindo-se a eq. (4.2.16)

na eq. (4.2.11):

ik, . ]z-2"]
-+ > . -+ -+ n
T ns () = ¥ e = im0 B0 (B) B @
o] n's n
-+ > 3
® V(r') v (r') d°r! 4.2.17)
(F') ¥ ps(F) (
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0 comportamento ass1ntot1co de Yy ons e obtido atra-
ik |z-z* 0
vés da expansio de e na regido |z] + = :
¥ F) oy (F)- 1 ¢ (?J')eikn'z f(k ns,k_,n's')
kgns [ 2]+ kons pigr n'S A ] n
(4.2.18)
com
~ik
Vet m 3 1
Fk ns,k .n's’) = - T, J dcree Mgl p)v(r) e, e ()
) (4.2.19)

f(kons,kn.n's‘) e a amplitude de transicdo do processo de coli
sao em que a particula incide sobre o potencial de interacdo no

estado wk ns © € espalhada para o estado final wk . 0

's
espa]hamento frontal corresponde a4 solugdo k > 0.

0 potencial de intera¢do introduz a possibilidade de
transicbes entre niveis de Landau. A particula pode sofrer vari
agdo do seu momentum translacional (k. ), atraves da transferen-
cia de energia translacional para produzir excitagao (ou degex—
citagdo) de niveis associados ao movimento em torno da direcgao
do campo. Qualquer diferenca entre o momentum linear na direcao
do campo, antes e depois da colisdo, & associada a transigoes

entre niveis de Landau.

A probabilidade de transicao do estado U ps Para o
. o

estado final Ve et e definida como:
n 1

! ' 2
P(kpns,k in's') = [f(kgns,k on's')] . (4.2.20)
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A primeira aproximagadao de Born para a amplitude de
transicao e obtida substituindo-se a solugdo exata para a fun-
¢do de onda total, ¥, ., pela solucdo aproximada em ordem zero

0

no potencial, ¥, ;.. no lado direito da eq. (4.2.19).
0.

fB(kons,kn.n‘s‘) = - %ﬂ. f a3y e7laz ¢:'s"(3)¢ns(3) (4.2.21)
n

onde
q = k_.-k (4.2.22)
® o momentum transferido na direcdo do campo.

‘

A eq. (4.2.21) pode ser generalizada péra 0 caso de
espalhamento elBtron-hidrogenio na presenga de  campo mag -

nétjco(ég).

4.3 - Espalhamento de Eletron por um Potencial Coulombiano

No caso de um potencial de interacdo com simetria es-
férica, podemos efetuar a integracdo no a@nqulo azimutal e obte-

mos, para a amplitude de transigdo na aproximagdo de Born:
400 +e0
fB(kons,kn.n's‘) = - %E §{n-s,n'-s") { dx [ dz e 97,
. 'n '

Lo (x) I, (x) v[(x/y + zz)‘/z) (4.3.1)
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com X = sz, v definido pela eq. (4.2.6), e (j,j') = 1, quan~
do j = j', e nulo no caso de it
Consideramos o caso de espalhamento de eletrons por

um potencial coulombiano de carga Ze

2 . 2
VE) =) = - B Tt (4.3.2)

{p™ +.27)
A transformada de Lapliace de V(?)'definido pela eq.

(4.3.2) 8(88)
> - Ze2 2 ’ -yz
V(Y‘) = —T—Z—'m- = - Ze"” dy e Jo(yp)
(p7+27)
0 (4.3.3)
(z > 0)

A amplitude de transicdo na aproximagao de Born para

o caso de espalhamento pelo potencial coulombiano E&:

co

fB(kons,knpn's‘) = + %iﬂ Ze2 6(n—s,n'-s'3 J dx J dzcosqz ®
n 0 0
@
- ]2 «
} dy e™¥% 1. (x)9, [y(é) / } 1o (%) (4.3.4)
0

. Efetuando a jntegragEo na coordenada z temos:

2 oo - ©

B vy _ 27e‘m . ‘et ydy

f (kons,kn.n s') = _?;T_ §{n-s,n'-s") [ ;?:;7 } In’s'(x) @
o o

® Jo{y($)1/2} I (x)dx (4.3.5)

A integracao em x pode ser feita usando-se a rela-
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(R) Tg(A) (4.3.6)

f dx Tog(x) T 4(x) J(a_s)_(y_s)(Z/FY) =Ty
0 .

Obtemos:

o

B 1702 I, (o), (o)
T (kons,kn.n's') - iZem 8(n-s,n'-s") dp R s's'/

kn' W+ A
° (4.3.7)
onde .
2 .
A = g4 (4.3.8)
w o= y? (4.3.9)
s = P o (64).
Da definigao dos polinomios de Laguerre, temos‘—’:
M1 M2
g (0)Ig() = e 3§ (-1)™Pc(n'ng smp)x™P*In-s]
’ m=c p=o0 (4.3.10)
onde

1/2 2|n"-n] s+|s'~s\ {n-|n'-n

v t — ‘n!s!
c(n'ns’smp) = (figiT M pl
) . { s-m n-p
e My =n para n>n', e My =n' paran'>n, M, =35 para

s >s', e M2 = s' para s' > s.
Levando a eq. (4.3.10) em (4.3.7) a integracao em ®

fornece(éé)

B o ize?n e -
f (kons,kn.n s')y = - _F;T— §(n-s,n'-s"') {In,n(—k)ls.s(—A)E1(—k)
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M] M2 m+p+M1+M2
+ (_1)|n—s]+1 ) ) (_1)m+p-1 c{n'ns'smp) ®
m=0 p=0 £=1
(£-1): AmtprIn=s|-£ } (4.3.11)
Ei{-A) = - E1(2) & a funcdo integral exponen-
cia1(80-57)
E;(2) =J 9$— dt , (Jarc z| < )
z

A eq. (4.3.11) & a expressio da amplitude de transi -
¢do na aproximacio de Born aSsociada ao processo de co]isio' de
um e1ét{on por um potencial éou]ombiano de interacao, definido
pela eq. (4.3.2) na presenca de campo magnético uniforme na di-
re¢io z. A dependéncia no campo magnético-estd contida no para-
metro y definido pela eq. (4.2.6). 0 eletron incide com momen -
tum ko'na direcdao z'no estado de Landau definido pelos numeros
quanticos n, s. Apos a colisdo o eletron sofre uma transicdo do
nivel n,s para o nivel n',s', atraves da troca de energia com o
movimento tréns]aciopa]. 0 momentum final do eletron paralelo
ao campo tem modulo k1> que satisfaz a condicdo de conserva -

cao de energia definida pela eq. (4.2.14).

4.4 - Discussoes e Conclusoes

Para efeito de discuss@o, particularizamos para o ca-
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so de excitacdo a partir do estado inicial ko’ n=0,s=20.Co
mo o problema de uma particula carregada na presenca de um cam-
po magnetico e infinitamente degenerado no  numero quantico

A - -
s(lé’gl',,a discussao que se segue tem um carater puramente for

mal.

Considerando o estado inicial do el&tron incidente des

crito pela funcdo Y o0 @ expressao da amplitude de transicao
. 0

na aproximagdo de Born e:

2

B - 2 . .
Bk, 00,k n's') = i —gg? [}n,o(-x{] Ei(-1)  (4.4.1)

Usando a relacao entre as fungoes Ins e o0s polino-

mios associados de Laguerre normalizados, eq. (4.2.9), e @ defi

. nigdo dos polinomios de Laguerre generalizados para o caso de

s =0, temos(ég)
Qpeix) = (-0 e
A eq. (4.4.1) & escrita como:
#B(k, 00,k ,n's") = iéﬁiﬂ(n':)z et £, () (4.4.2)
o

A condi¢do de conservacdo de energia, eq. (4.2.14), €

escrita, neste caso, como:

- n'w (4.4.3)
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Para enetgia translacional do eletron incidente (Eo =
= ki/Zm) inferior a n'mC a eq, (4.4.3) garante a impossibilida
de de excitagfo para o nivél de Landau com energia (n'+1/2) w,

0 limiar de excitacdo do estado n', s' @& dado por:

E . =22=n'p (4.4.4)

Nesta s1tuagao, 0 e1etron cede toda a energia do movimento de
transTagao na direcao do campo nara excitar o nivel de Landau
(n' + 1/2)w.. 0 momentum final na direcdo de Z & nulo, e a am -
plitude de transigcdo diverge, o que significa que o eletron ndo

atinge a regido assintdtica (|z] + +=).

Os parametros relevantes para uma discussdo do compor

tamento da amplitude de transigdo sdo: A = q2/4y, knl e E =

)
= kglzm. Usando as definigbes de v e q, eqé. (4.2.6) e (4.2.22),

temos:

0<x<E/ow (4.4.5)
0 < kn. < kg (4.4.6)
-n' < Eo/wC < (4.4.7)

A amplitude de transigdo para a excitagio do nivel

- 1
EoMin™ M ®¢

devido @ presenga do fator multipiicativo -1/k ., e tem um com -

de tandau n' (fixo), eq. {4.4.2), diverge para E/

portamento monotonicamente decrescente para Eo > EoMin' Eviden-

temente, para Eo < n‘mc a amplitude de transicio & nula. Este
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limiar de excitagdo ndo esta presente no problema classico, uma
vez que a energia associada ao movimeﬁto no plano perpendicular
a0 campo pode assumir quaiquer vq]or positivo. 0 comportamento
da amplitude de transigéo para 0 caso de excitagdo-dos niveis
n' de Landau, a partir do nivel n = 0, @ representado qualitati

vamente na fig. 4.4.1.

’

A probabilidade total de transigdo a partir do estado

inicial (k ,0;0) € definida como:

Ve o . 2
o P(k,s0,0,k vsn'ys') = HZS' |f(k 00,k .n s')]

P(ko,0,0) apresenta ressonancia para valores de k

que satisfazem 3 relacdo: (k§/2m) =n'e..

A fig.‘4.4.2 apresenta o comportamento qualitativo

de R(kO,O,O) em funcao de Eo/wc,

Uma discussd@3o do comportamento da amplitude de transi
¢do em funcio de E,/w, para o caso de excitacdo a partir de um
estado inicial qualquer (ko,n,s) deve ser feita usando-se a egq.
(4.3.11), mas o comportamento gliobal de P(ko,n;s) deve ser ana-
togo ao apresentado na fig. 4.4.?. As ressonancias ocorrem para
valores do momentum incidente na direcdo do campo que satisfa -
ze&xa relagdo:

o
= [n-n'jo.  ou Kk, =0

0 fator k;] que surge na expressao da amplitude de
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| £%( k00, kn's') ]
{unidades. arbitrarias)

« Fig. 4.4.1 - Comportamento qualitativo da amplitude de transicao parcial
Tt = "4 s 3

]f(ko 00, kn' n's )J em fungao da r?zao Eo/mC Luw o ea fre

quencia de ciclotron; EO‘E a energia cinetica associada ao

movimento translacional do elétron antes da colisdo.



Fig. 4.4.2 -

P(ko0OO)
(unidades arbitrarias)
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Eo/Wc

Compor tamento qualitativo da probabilidade de tramsicao par-—
i 11y . =~ - =

cial P(kOOO,kn,n s') -em funcao da razao Eo/wc. w, ©a fre

quencia de ciclotron; E, © a energia cinetica associada ao

movimento translacional do el@tron antes da colisao.
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transicdo ® o responsavel pelas ressonancias de P(k ,n,s).0 com
portamento crescente da pfobabi]idade total de transicdo , que
aparece na fig. 4.4.2, e devido ao aumento do numero de esta-

dos finais acessiveis.

Para o caso de eletrons em um campo magnetico unifor-

me a separagdo entre os niveis de Landau & dada por:
eBO =
w, = ="~ 7.3 x 10 B, (Gauss) eV (4.4.8)

onde B0 e expresso em Gauss e w. em ev.

O0s campos mais fortes obtidos atualmente em laborato -
rio sio da ordem de 10°G e a separacdo entre oS niveis de Lan -
~dau ® de cerca de 10" %ev. Experimentaimente a resoiucdo dos pi-
cos de ressonancia que aparecem na fig. 4.4.2 @ dificil de . se

. conseguir, observando-~se Somente um lento crescimento‘deP(kn,ms)
com o aumento da energia trans]aéiona] do eletron. Blumberg e co
1aboradores(§§), em um experimento .de fSto-desprehﬂimento de
eletrons em S~ (2P3/2) na presenca de campo magnetico, observa -
ram ressonancias pefiﬁdicas da segdo de choque afastadas por um

3

intervalo de frequéncias de cerca de 40 GHz (v, ™ 29 X 107° eV )

3

em camﬁos de 15.7 kG e de cerca de 36 GHz (w_ "~ 23 x 107° eV) em
campos de 10.7 kG. A interpretacdo destas ressonancias apresenta
da no trabalho de Blumberg e colaboradores & a de que o el8tron
ejetado pelo Ton & excitado para niveis discretos de Landau. A
frequéncia de ciclotron em tais campos @ de cerca de 18GHz (cam—'

po de 15.7 kg) e 12 GHz {campo de 10.7 kG).

Observagoes indiretas de campos magneticos superiores
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7

a 10°6 foram feitas em estrelas ands brancas(lé) e a separacao

entre niveis de Landau para estes campos e de cerca de 1 eV. A
estrutura ressonante da probabilidade de transicdo em tais cam-
pos pode ser facilmente resolvida. As "teorias atuais de estre -

ias de neutrons e pulsares. preveem a existéncia de campos mag-

12

neticos muito intensos (v 10 “G) e;pesté caso, a probabilidade

de transigao apresenta uma estrutura ressonante com o afastamepn

2

to de cerca de 10° eV entre os picos.



CAPTTULO 5

DISCUSSZO E CONCLUSOES GERAIS

5.1 - Introdugao

Em uma teoria de colisdo de particula com sistemas ato
micos. dois forﬁa]ismos basicos sdc normalimente utilizados: . o
formalismo de fungdo de Green, que fornece a equagao integral pa
ra a .funcdo de onda total (equagao de Lippman-Schwinger), e a.
expansdo da fungdo de onda total em uma base apropriada,que for-
nece um conjunto infinito de equacgoes Tntegro—diferencigis aco -~
p]adas(gz’ég’él) . 0 primeiro formalismo & particularmente Util
para.se obter uma compreensdao maior de diversas aproximacoes se-
mi-classicas e quanticas, necessarias para a solugdo do problema
(como, por exemplo, a primeira aproximagio de Born, as aproxima-

(27,51) (52.70)

coes de~Born-0ppenheimer(gZ), Bethe Glauber

,etc )
enquanto que o segundo & apropriado para o tratamento de proble-
mas na regido de baixas energias da particula incidente, de for~
ma que, aproximadamente, o conjunto de equacgdes acopladas pode
ser reduzido a um numero suficientemente pequeno para ser trata-

: 5 : : ;- - -
do numericamente(30) Evidentemente, os dois formalismos sao equi

valentes.
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A utilizagao do formalismo de fungao de Green para se
tratar o problema de colisdo na presenca de um campo externo
(magne&tico ou eletromagnético), conforme apresentado nos capitu
Tos anteriores, possibi]ifa a obtengao de uma equagdo dintegral
exata para a funcdo de onda total que satisfaz a condiglo assin
totica apropriada, da mesma forma que no caso de colisdo livre,
isto &, na ausencia de cqﬁpo externo. Aproximagdes usuais em
problemas de colisdo livre feitas sobre a'funéio total podem ser
generalizadas e o estudo da viabilidade destas so]ugEes_aproxi—

madas do probiema na presenca de campo externo pode ser feito

atraves da expressao integral da amplitude de espalhamento.

Analogamente ao caso de colisdo Tivre, a solucgao
de estados 1%gados associados ao problema atomico ou molecular
se apresenta como um problema em si, ou seja, um problema emque
metodos de aproximacdo proprios devem ser estudados devido F)
complexidade do sistema considerado. Neste sentido, a utiliza -
¢do do operador de translagdo espacial no caso de colisdo com
campo eletromagnetico, possibilita a utilizacio de uma teoria
de perturbacdo dependente do tempo para se obter solugbes apro-
ximadas do sistema atomico considerado, mesmo na regido de cam-
pos fortes, gquando o tratamento perturbativo usual & excessiva-
mente trabalhoso. Ainda assim, as solucoes do problema Tigado
transformado pelo operador unitario sdo trabalhosas e a utiliza
¢ac de aproximacdes de ordem zero ou de primeira ordem torna -
-se necessaria (Apendice A).

0 formalismo da eletrodinamica quantica ndo

g
(1

necessa
rio para se tratar fontes de laser fora da ressonancia ~), e

por esta razdo, adotamos um tratamento cl3ssico do campo eletro
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magnetico.

Apresentamos, a seguir, algumas caracteristicas ge -
rais dos problemas estudados nos capitulos anteriores, com o ob
jetivo de sintetizar as principais conclusoes e mostrar a possi
bilidade de generalizagbes que o formalismo utilizado possui .
Adotamos em todos os capitulos a primeira.aprox%magio de Born
(ou de Born-Oppenheimer) para a amp]ituée &e espalhamento, que
corresponde a uma aproximacao de_ordem zero no potencial de in-
teracdo para a funcdo de onda total. Nao discutiremos a possibi
lidade de utilizagdo de metodos de aproximacgdo mais séfistica-
dos, uma vez que a equagao integral da funcd@o de onda total e
analoga a obtida num tratamento de’co1is§o Tivre e as aproxima-

¢cOes usadas neste Ultimo caso podem, formalménte, ser utiliza -

das para se tratar o problema na  presenga de campo externo.

5.2 - Colisdo e + H na Presenca de Campo de Laser

Processos de colisdo com absorgdo de muitos fotons sdo
possiveis e introduzem um efeito interessante na regiao de ener
gias muito baixas do el8tron incidente (energia do elBtron inci
dente menor que o limjar de excitagdo do estado “considerado do
atomo livre), quando a frequéncia do campo ndo satisfaz a condi
¢do de ressondncia para induzir transigoes atomicas. Nesta sf -
tuacdo o elétron nio possui energia suficiente para produ;ir ex

citagdo atomica na aus€ncia de campo, e 0 processo s0 ocorre

atraves da transferéncia de energia do eletron.para o atomo e
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da absorc¢io de fotons.

Experimentalmente, a observacao da energia final do
eletron nao & suficiente para se determinar o processo de exci-
tagdo atomica. Medidas simultaneas da energia do elEtron espa -
thado e do estado final atomico s3o necessarias para se conhe -

cer o mecanismo de excitacgdo.

Campos de laser muito intensos podem fornecer condi-
¢bes em que processcs com a absorcdo de varios fotons sd3o mais
importantes que os processos sem fotons. Do formalismo apresen-
tado no Capitulo 2 vemos, porem, que a probabilidade de excita-
¢do do atomo na presenca de campo eletromagnético com a absor -
¢do de um nimero N de fotons & menor que a probabilidade de ex-
citagdo na ausencia de campo, para qua]ﬁuer dos processos possi

veis.

Sob o ponto de vista formal, o tratamento apresentado
pode ser facilmente generalizado para o caso de espalhamento
com atomos complexos, de fBrma analcga ao caso de uma teoria de
colisBes livre . A determinacio de funcbes atomicas; porem, tor
na-se excessivamente complicada, e metodos para resolver o pro-

blema Tigado na presenca de um campo de Taser externo devem ser

. pesquisados.

Na regido de energias do eletron incidente, proximas
ao;kjmiar de” excitacdo do estado 2s do hidrocgénio (~ 10 eV), o
terﬁo de troca & importante a a utilizagdo de um formalismo do
tipo do acoplamento forte (obtido a partir do formalismo de
equacoes acopladas), usado no caso de colisdo livre, podera for

necer resultados confiaveis para as secbes de choque, uma vez
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que a apfoximagio de Boyn-Oppenheimef costuma superestimar o va
Tor da secdo de choque total. 0 formalismo de equagoes acopla -
das dependente do tempo para o tratamento do problema de coli-
s3ao na pﬁésenga de campo de laser foi apresentadé por Gersten

e Mitt]eman(é) para o caso de excitacdo 1s-2p do hidrogenio.

5.3 -~ Colisdo de Particulas com Moleculas Diatomicas na Presen-

¢a de Campo de Laser

Na aproximacdo considerada no Capitulo 3 excitacdo
vibracional de moleculas homopolares na presenca de campo de la
ser sb e possivel atraves de colisdo com particulas. 0 forma -
ljsmo apresentado se.aplica também ao tratamento de co]jsio de
particulas neutras com moléculas heteropolares na presenga de
campo eletromagnético. Neste caso, o campo contribui diretamen-
te para induzir transigbes entre niveis vibracionais da molecu

la, mesmo na aproximacao de dipolo. -

Processos que envolvem a absorgao de muitos fotons
podem ser importantes na regido de campos intensos de baixa

frequencia.

0 tratamento apresentado no Capitulo 3 considera so-
mente excitacGes vibracionais por colis3ao colinear, reduzindo
o probiema real a um problema de uma dimens@o, onde os graus de
liberdade associados & rotacdo niao sio considerados. A princi -
pal contribuigdo para o processo de excitagdo vibracional surge

quando a molecula se encontra na orientacao preferencial, situa
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¢do obtida experimentalmente, uma vez que o tempo de colisdo @
normalmente muito superior ao periodo de rotacio da molécula.
A generalizacdo para o tratamento tridimensional do problema ,
sem se levar em conta os graus de liberdade associados 3 rota -
¢do, pode ser faciimente obtida a partir do formalismo apresen-
tado no Capitulo 3. Na regido de altas energias da .particula
incidente bs resultados obtidos para o caso de colisdo tridimen
sional coincidem com os apresentados no Capitulo 3. Esta concor
dincia se deve ao fato de que nesta regifo de energias da -par -
ticula incidente o espalhamento &, essencialmente, frontal e as
contribui¢bes relativas a anguio de espalhamento nio nulo podem
ser desprezadas. Alem disso, a principal contribuigdo para o pro
cesso de excitacao ocorre gquando, classicamente, o parametro de

impacto & nulo.

As conclustes basicas apresentadas anteriormente para
o problema de espalhamento eletron-hidrogenio na presenca de CEM
sdo aplicaveis ao estudo de colisdes com moleculas, tratado no

Capitulo 3.

5.4 - Espalhamento de Eletrons por Potencial sem Estrutura na

Presenca de Campo Magnetico

A mais importante caracteristica do problema de espa-
Thamento de particulas carregadas por um potencial na presenca
de campo magnetico & a existencia de ressonancias periodicas

associadas a transicOes entre niveis de Landau. Este comporta -



-80-

mento da amplitude de espalhamento ndo depende do tipo de poten
cial espalhador e a existencia de ressonancias peridodicas deve-

ocorrer sempre em problemas dessa natureza.

0 formalismo apresentado‘no Capitulo 4 pode sér gene
ralizado para o caso do alvo ser um atomo de hidrogénio(gg). So
TugOes analiticas de atomos. na presenca de campo magnetico nao
s3o conhecidas e o combor?amento geral da probabiTidade de tran

sigcdo para o espalhamento eletron-3tomo nio pode -ser previsto

sem um calculo especifico.



APENDICE A

ATOMO DE HIDROGENIO NA PRESENGA DE CAMPO

DE LASER: APROXIMAGAO DE TRANSLAGZO ESPACIAL

A equacio de Schrddinger n3o relativistica para o ato
mo de hidrogénio na presenca de um campo eletromagnetico (CEM)

(f=c=1)

> - > o F (r t)
[_;ﬁ {p - eK(r,t)]z s V(r] Fofat) = 1 —0 0 (AL)

onde m e e s30 a massa e a carga do eletron, respectivamente,

e

V(F) = - ez/r

F (? t) € a funcdo.de onda total do eletron e V(r) o potenc1a1
de 1nteragao .coulombiana do eletron com o nucleo.

> - . P
p e o operador mcomentum linear, definido na forma usual:-

K(?,t) e o potencial vetor que descreve o CEM (estamos tratando

o campo classicamente). 0 campo eletrico associado ao CEM & da-
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do pelas equagoes de Maxwell do eletromagnetismo classico:

Considerando o campo na aproximacdo de dipoio,

e, espacialmente homogéneo_e com uma dependencia temporal senoi

dal:

B(F,t) = &(t) - % coswt

0 campo eldtrico E & dado por:

"

E(?,t) =A§(t) E senst

com

e w & a frequencia associada ao campo.

Introduzindo o operador unitario:

T = exp.{ia(t).ﬁ + zm(t)}

com
t
» [ ek ,
a(t) = - % j K(t')dt' = - *ﬁg senwt = - aosenmﬁ
re 2
s er
% T fw

(A.2)

isto

(A.3)

(A.4)

(A.5)

(A.7Y
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t
n(t) =5 | Airt)at

~nN

A equagdo de Schrddinger se transforma como

3 F (¥, t)
+ * _ s n
THT!T Fo(Fot) = 4 7T —Ip

onde Ho= o (B - ek(t))? + v(¥).

" A eq. (A.8) pode ser escrita como:

N C 3 o, (F,t)
%‘Pn(f‘st) =1 R Y

onde
% - B, V(¥,t
C2m (r,t)
com: B
> - e2
V{r,t) = V(Fr + a(t)) = - —5—=
[F+a(t)]
e
<> >
¢n(r,t) =T Fn(r,t)
A aproximagdo de transiacdo espacia
por:

V(F,t) & V(F)

(28,29),

1(28.29)

(A.8)

(A.9)

(A.10)

(£.11)

e dada

(A.12)

Expandindo a eq. (A.11) em série de potenciais de &(t)

temos(gg):
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5

V(F +a(t)) = V(F) + (G.V)V(F) + ... (A.13)
Considerando somente os dois primeiros termos da eg.

(A.13), a equagdo de Schr8dinger aproximada & dada por:

2 2 3 - - 3 ¢(?,t)
e .7 > .y _ . %n
{’éﬁf?"‘zp—}%(f’t) i T

onde usamos as eqs. (A.4) e (A.7).

Tratando o termo dependente do campo elétrico £ como
uma perturbacio, a funcdo de onda do nivel n (cor degenerescén-

cia g) em primeira ordem €:

1y, g N -je t
o (¥, = L g 6 e " (A.12)
ient

onde ¢£g)(?)e e a fungao de onda na aproximagdo de ordem

zero, isto €, na auséncia de campo.

Escrevendo os coeficientes anj(t) na forma:

-ipncosmt
anj(t) = Cc . € (A.15)

obtemos o sistema de .equacdes Tineares acopladas para os coefi-

cientes cnj

§ {pn weps 6ij + Cnj Vij} =0

e p, deve satisfazer a equacdo secular:
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det }pnmsij + vij] =0 (A.16)
com: N )
03 Eo.? ‘
Vij=$< 1l—r-3——]J> (A.]7)
onde
ie t

1> = o{O)(Fye "

A eq. (A.14) so considera contribuicdo de estados de
um nivel degenerado na auséncia de campo e desta forma ndo pre-
VE a possibilidade de transigao por absorcdo de fotons. Como
foi descrito no Capitulo 2, estamos considerando o'caso em que
processos de transigio ocorrem devido a colisdo de eletrons com
absor¢io de fotons (ou seja, w # Ae, onde Ae & a diferenca de
energia entfe 0 esta&o-inicial e final envolvido no processo

de excitacgdo).
A funcdao de onda total nesta aproximagdo & dada por:

-ipnCOSwt -isnt

- g > )
¢é])(r,t) = :Z] Cpj © e ¢£°) (r,t) (A.18)

Esta aproximacdo e valida desde que seja satisfeita a

desigualdade:

: n 2
a >>a = eEO/mm (A.19)

onde a & uma dimens3o caracteristica do atoms. A eq.(A.19) mos-

-tra que na regido de campos de altas frequencias e baixa inten-
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sidade, a fungdo de onda (A.18) descreve,de forma satisfatoria,

o atomo de hidyogénio

E_(V/cm
o} ) ]0~9

° ﬁthﬂ

onde, na eq. (A.20), a intensidade do campo el€trico & expressa

o u.a (A.20)

em V/cm, a energia do foton em eV, e o_ & exbresso em unidades

o
atomicas. Para os valores caracteristicos do laser de  Rubi
(Eq v 5 x 108 v/em e fw ~ 1.78 ev) a, v 103 ua e a aproxima
¢io de translacdo espacial em primeira ordem € totalmente justi
ficavel. Para laser de co, (Eo ~ 107 V/em e fw ~ 0.12 eV), po-

_rem, o parametro- a ¢ da ordem da dimensdo do‘Etomo (&om1ua.{
e a-aproximagdo apresentada ndo & adeguada.

Escolhendo o éampo eletrico EXt) orientado na dirégéo
de quantizagdo (campo linearmente polarizado), o i)arimetro‘p2 e
calculado a partir da equacdo secular, eq. (A.16), onde inclui-

mos os.estados 2s, 2p+], 2p0

3
e’E _ E (V/cm) .
Ipzl =——§-= 1.9 x 10 6—2_—‘__-3“ (A'21)
:me F"w(ev)‘l

Para campos de laser de Rubi temos
[p2[ = 1.72

Para os calculos efetuados no Capitulo 2, utilizamos

fungoes de onda perturbadas da forma:
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-e,.t -ip,coswt
> 0, 2s 2
¢25(V:’t) = ¢25(Y‘) e e
e n3o incluimos termos de mistura com outros estados da camada

n= 2.

Nesta aproximacio, a funcao de onda do estado funda -

mental ndo & alterada pela presenca.do.campo (py = 0).

Ke1dysh(l) propos fungoes para os estados ligados que
possuem a mesma estrutura basica, e a.mesma dependéncia tempo -
ral, diferindo somente na forma de obtencdo dos parametros -
Keldysh utiljzou parametros do efeito Stark (cn). A aproximacdo
de Keldysh, em principio, nio estd sujeita @ condicdo de vali -

dade do metodo perturbativo discutido anteriormente.

A eq. (A.19) moStra que o parametro o depende in -

0
versamente da massa da particula incidente. No caso de colisao

com atomos-moleculas, o parametro o pode ser algumas ordens

0
de magnitude menor, e torna-se Justificavel o uso de uma aproxi
macao de translac¢do espacial de ordem zero mo campo ( ou seja ,
tratar o potencial de interacdo na aproximagdo definida pela eq.

(A.12)).
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