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Resumen

En este trabajo se presenta el modelo de onda distorsionada del continuo con estado inicial eikonal
(CDW-EIS) para el calculo de secciones eficaces en reacciones de ionizacion simple de sistemas de
colisién entre iones o atomos contra blancos atémicos o moleculares. Cuando se trata de proyectiles
parcial o totalmente vestidos de electrones, su carga nuclear puede verse total o parcialmente apan-
tallada por sus electrones. Para grandes pardmetros de impacto, las distorsiones debidas al proyectil
presentan una carga asintética, mientras que para bajos parametros de impacto el apantallamiento
de la carga nuclear podria resultar parcial o nulo. En esta linea se definen y evaltan correcciones
para la carga del proyectil modelando un apantallamiento dindmico mediante el factor de forma
del proyectil. La definicién de cargas dindmicas en funcién del momento transferido permite, fun-
damentalmente, recuperar funciones de onda distorsionadas de dos centros en casos de proyectiles
atémicos, de carga neutra.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Introduccién fenomenolégica

1.1.1. Contexto

El estudio de la interaccién de haces de particulas cargadas con la materia ha sido de creciente
interés a lo largo del tiempo debido a sus multiples areas de aplicacion como la astrofisica, fisica del
plasma o radiobiologia. En particular, la comprension de procesos de ionizacién y captura electrénica
en colisiones entre iones y moléculas del medio biolégico (agua, bases de ADN y ARN, esqueleto
azucar-fosfato) ha posibilitado, en conjunto con otras dreas del conocimiento, grandes avances en
Radioterapia.

Comparando con las ya consolidadas técnicas de radiacién con fotones, los haces de iones pre-
sentan una distribucion de dosis en profundidad mucho mas favorable debido a que concentran el
dano bioldgico sobre el final del rango de su trayectoria (pico de Bragg), minimizando asi la inter-
accion con zonas de tejido sano. Esta caracteristica ha sido origen del desarrollo en Radioterapia
de los tratamientos conocidos como protonterapia y hadronterapia. De hecho, el uso en medicina de
radiaciones ionizantes de alta transferencia de energia ha crecido notablemente debido a su exitosa
aplicacion en radioterapia con protones [1] dado que permite una excelente localizacion de tumores.
El empleo de protones y haces de carbono ha sido investigado de manera independiente, mostrando
un gignificativo crecimiento del perfil de dosis al final de sus trayectorias, que dan lugar al conocido
pico de Bragg.

Por otra parte, hay una reciente estrategia en radioterapia que se encuentra permanentemente
ganando importancia y es la denominada radioterapia de radionucleidos dirigida, o bien, radiotera-
pia vectorizada. La misma implica el uso de farmacos radiomarcados, es decir, el acoplamiento de
is6topos radioactivos a proteinas, anticuerpos o enzimas especificas para que al ingresar al torrente
sanguineo sean absorbidas tinicamente por las células objetivo. Asi, cuando el radionucleido decae
se logra irradiar sobre determinados tipos de células y su entorno, lo que no solo significa una gran
precision en la entrega de dosis citotoxica [2] sino ademads la posibilidad de tomar como objetivo a
células tumorales en multiples ubicaciones. Estas caracteristicas hacen de la radioterapia vectorizada
una efectiva opcién tanto como terapia de consolidacién como también para el tratamiento temprano
de pacientes metastasicos, como fuera demostrado por los ensayos clinicos publicados en [3,4].

Para lograr sus objetivos son importantes los aportes multidisciplinares de la Biologfa, la Far-
macologia y la Fisica. El desafio fisico en particular es identificar los mejores radioisdétopos para el
tratamiento de diferentes tipos de células tumorales. Para ello es preciso estudiar tanto la energia y
el tipo de radiacién emitida por un dado radionucleido, sea alfa, beta o protones (Fisica Nuclear),
como también es menester calcular la traza de las particulas emitidas en un medio biolégico, donde



se desencadenaran procesos de ionizacion, excitacion o captura electronica (Colisiones Atdmicas),
entre otros procesos de tipo bioldgicos, como por ejemplo el dafio a cadenas de ADN o la producciéon
de radicales libres.

Para describir la traza de particulas cargadas se utilizan cédigos computacionales de tipo Monte
Carlo que simulan, interaccién tras interaccion, la evolucion de cada particula ionizante creada en el
medio que atraviesa el haz. En otras palabras, va analizando sucesivas colisiones de una particula,
denominada proyectil, contra diferentes blancos, como por ejemplo moléculas de agua o bases de
ADN si se tratase de un medio bioldgico. A su vez también se simula la evolucién de las llamadas
particulas secundarias, o sea aquellas generadas en alguna interaccién, donde encontramos electrones
eyectados o proyectiles que han perdido o capturado electrones. En términos de deposicién de energia,
la ionizacién es la reaccidn méas importante ya que a energias de incidencia intermedias y altas es la
que mas probabilidades tiene de ocurrir. Por ejemplo, para la colisién de protones contra moléculas
de agua, a partir de energias especificas de 100 keV/amu la probabilidad de ionizar la molécula de
agua predomina por sobre la probabilidad de que el protén capture un electrén de la molécula [5].

El calculo de las probabilidades asociadas a cada tipo de reacciéon (ionizacion, captura o excita-
cion), dentro del marco de las colisiones atémicas y moleculares, se realiza en términos de secciones
eficaces (§1.1.2). A su vez, las secciones eficaces dependen del tipo de reaccion, los agregados que
participan de la colisiéon, la energia de impacto, entre otros pardmetros que se mencionaran luego.
Todo esto implica que para una buena simulacién de la traza resulte vital la disponibilidad de una
gran base de datos de secciones eficaces.

En este contexto, el desarrollo de modelos mecénico-cuanticos que brinden una completa des-
cripcién de las colisiones atémicas y moleculares, ademéas de brindar un conocimiento fundamental
sobre cada tipo de reacciéon, resultan de gran utilidad para el calculo y la prediccién de secciones
eficaces. Entre estos modelos se encuentran los de onda distorsionada del continuo (“CDW?”, segtn
sus siglas en inglés), propuestos en 1964 para el tratamiento de procesos de captura electrénica y
posteriormente en 1978 aplicados por Belkit [6] para reacciones de ionizacion simple. Afios mas tar-
de, en 1983, Crothers y McCann [7] introducirian el modelo de onda distorionada con estado inicial
eikonal (“CDW-EIS”, segin sus siglas en inglés), que abordaremos en este trabajo. Para una revision
histérica méas detallada de los modelos de ionizacién simple, recomendamos la lectura del trabajo de
Fainstein et al. (1991) [8].

En el presente trabajo nos enfocaremos en la emisién de electrones por ionizacién simple de
blancos atdomicos y moleculares tras la colisién con distintos proyectiles idnicos o de carga neutra. A
continuacion introducimos el concepto de seccion eficaz y mostramos algunos mecanismos de ioniza-
cion por los cudles un electrén puede ser liberado en una colisién. Luego daremos una idea preliminar
sobre las caracteristicas de los modelos de onda distorsionada e introduciremos las funciones de on-
da utilizadas para describir el estado del continuo del electron emitido. Al final de este capitulo
presentamos el modelo CDW-EIS que desarrollaremos a lo largo del Capitulo 2 para sistemas de co-
lisién entre blancos atémicos o moleculares y proyectiles atémicos que llamaremos desnudos cuando
se encuentren totalmente ionizados y westidos cuando presenten electrones ligados. Los resultados
obtenidos en cada caso se muestran en el Capitulo 3 en comparacién con resultados experimentales
obtenidos por diversos grupos de investigacién para evaluar y discutir sobre las distintas aproxima-
ciones abordadas con el modelo CDW-EIS. Por dltimo, en el Capitulo 4 se condensan las conclusiones
obtenidas a lo largo de todo el trabajo. En lo que sigue se empleardn unidades atémicas a menos
que se indique lo contrario.
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Figura 1.1: Espectros de emision electronica en un angulo de 0° y 5° correspondientes al sistema de colision de 25

MeV /u Mo“** 4 He que indican los distintos mecanismos de ionizacion que participan en cada regiéon del espectro.

De menor a mayor energia de emision tenemos: colisiones blandas (SC), emision electronica de dos centros (TCEE),

captura electronica al continuo (ECC) y colisiones binarias (BE). Las graficas se corresponde con resultados teéricos
calculados con el modelo CDW-EIS siguiendo la idea de la Fig.(2.1) en [9].

1.1.2. Seccibon eficaz y probabilidad

En problemas de dispersiéon por un centro de fuerzas, basicamente la medida que predice la
fraccién de particulas de un haz incidente que interactuardn con un centro dispersor se denomina
seccidn eficaz total, dado que puede ser entendida como el area transversal del haz incidente que
atravesaran -por unidad de tiempo- aquellas particulas en cuestién. En una reaccién de ionizacién
por colisién, en cambio, ya se presume la interaccién entre el proyectil que incide con cierta energia
v un blanco; lo que se quiere conocer entonces es la probabilidad de que de dicha interaccién resulte
liberado un electréon. Como veremos luego, esto lo calcularemos integrando sobre la amplitud de
transicion del electron de un estado ligado inicial a un estado final del continuo. Cuando calculamos
la probabilidad de que el electréon sea emitido en un dngulo en particular y con una dada energia,
nos referimos a una seccidn eficaz doble diferencial; y llamamos seccidn eficaz simple diferencial
cuando contemplamos la dispersion en todas las direcciones pero a una dada energia emisién o bien
una, direccidén en particular pero a toda energia emisiéon. Asimismo, también tenemos la seccion
eficaz triple diferencial cuando se analiza ademés al pardmetro de impacto como variable, esto es, la
distancia transversal entre el centro del blanco y la trayectoria original del proyectil. Asi, vale decir
que la seccién eficaz total de una reaccion de ionizacidon simple se corresponde con la integraciéon
sobre toda la amplitud angular, sobre todas las energias de emisién y sobre todo parametro de
impacto.

1.1.3. Mecanismos de ionizacion

Debido a que los electrones emitidos de una dada colisién emergen dentro de todo un rango de
energias diferentes, se piensa en distintos mecanisinos por los que la ionizacién puede producirse, lo
que ofrece una imagen fisica para explicar lo que se observa en los espectros para un dado sistema
de colision. Por ejemplo, en la Fig.(1.1) se observan las secciones eficaces doble diferencial para el
sistema de colision 25MeV /u Mot + He para angulos de emision de 0° y 5° respecto de la direccion
del haz incidente [9]. La emision de electrones de baja energia est4 dominada por las denominadas
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Figura 1.2: Representacion replicada de la Fig.(2.3) de [10] para los mecanismos de emision de electrones por
colisiones entre iones pesados y d4tomos. Los esquemas (a-d) corresponden a procesos de emision de un centro
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colisiones blandas o “soft collision” (SC). Por su parte, la emision de electrones de alta energia
se explican por colisiones de encuentro binario o “binary-encounter” (BE). Luego, a 5° vemos un
pequenio pico que se acentta a 0° debido a un fenémeno denominado captura electrénica al continuo
o “electron capture to the continuum” (ECC) y, finalmente, el espectro central entre las estructuras
debidas a SC y ECC encontramos el aporte debido a la emision de electrones de dos centros o “two-
center electron emission” (TCEE). Cabe destacar que este fenémeno abarca gran parte del espectro
electronico cuando se utilizan iones pesados de alta energia especifica (2 25 MeV /u) como proyectiles
y fue originalmente incluido en el calculo de secciones eficaces por modelos CDW.

A continuacién se pretende hacer una breve descripcion cualitativa de los mecanismos menciona-
dos a fin de contar con una idea gréafica de los mismos. De todas formas, si a quien lee este trabajo le
interesara profundizar acerca de estos mecanismos y los diversos modelos con que fueron estudiadas
distintas regiones del espectro de ionizacion, puede entonces remitirse a [10] para mayor informacion.

Podemos clasificar a las interacciones involucradas de una colisién en base al concepto de centros,
entendidos como tales a aquellos ntcleos cuyo potencial sea considerado como una distorsién en la
funcion de onda del electron emitido, también llamado electrdn activo. La Fig.(1.2) —replicada de [10]-
ofrece una representacion grafica de los mecanismos de emision de electrones junto con los centros
que se suelen considerar.

En el limite de bajas energias de la Fig.(1.1) encontramos las colisiones blandas. En éstas el pro-
yectil pasa relativamente lejos del blanco de manera que no transfiere gran momento a los electrones,
sin embargo, como se esquematiza en la Fig.(1.2¢), aquellos que resulten emitidos saldran principal-
mente con un angulo de 90° y luego seran dispersados por el campo del nicleo. Cabe destacar que a
energias tan bajas —del orden de 10 eV- la longitud de onda de de Broglie resulta comparable con las
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Figura 1.3: Vista superior de la superficie de emisiéon generada con las secciones eficaces doble diferencial para
ionizacién simple de atomos de helio por impacto de protones a 700 keV /u. El sistema de coordenadas es polar con
la energia de emision en la variable radial en escala lineal y los colores dan cuenta de la magnitud de la DDCS en
cada punto segin la escala indicada en el grafico.

dimensiones atémicas de modo que representaciones como las de la Fig.(1.2c) pierden validez frente
a fen6menos ondulatorios.

A energfas intermedias encontramos los fenémenos de emisién de dos centros donde tanto el
campo residual del blanco como el del proyectil actian como centros en la evolucién del electrén
activo. Estos han demostrado tener gran influencia en el cdlculo de secciones eficaces doble diferencial
a causa de incrementar el numero de electrones dispersados hacia adelante (forward scattering) por
la atraccion que ejerce el proyectil sobre el electron activo [8-10], representada en la Fig.(1.2e). Mas
aun, si el electrén es emitido en direccién paralela al haz y con velocidades similares a la del proyectil
ocurre lo que denominamos captura electrénica al continuo (ECC), Fig.(1.2f). En efecto, la ECC
produce un pico en la emisién a 0° que decae en magnitud rapidamente conforme aumenta el dngulo
tal como se se observa en la Fig.(1.1). El pico ECC, entonces, se ubica siempre en dngulos cercanos
a 0° y a energias correspondientes a electrones con velocidades similares a la del proyectil.

Por tltimo, a altas energias y 4ngulos de emisién delantera se observa otro pico en la Fig.1.1.
Los electrones en este caso provienen de colisiones elésticas contra el proyectil, lo que se denomina
por colisiones binarias. En efecto, mediante principios de conservacién puede demostrarse que el
pico BE se ubica a energias correspondientes a electrones de momento k = 2vcos@, donde v es la
velocidad de incidencia del proyectil y 6 el &ngulo de emisién. Este comportamiento angular del pico
binario podemos observarlo claramente en la Fig.(1.3), donde a medida que el angulo de emision
aumenta, el pico se va corriendo a energias mas bajas hasta extinguirse a 90°. A dngulos de emision
hacia atras, o “backscattering”, los electrones méas energéticos son aquellos que luego de un encuentro
binario con el proyectil, son deflectados fuertemente por el niicleo del blanco, como se representa en
la Fig.(1.2d). Asimismo también puede pensarse que electrones ligados de gran velocidad respecto
al proyectil ocurra lo que se denomina por “encuentro binario inverso” en el que el electrén activo es
dispersado por el campo cuasi-estéatico del proyectil, Fig.(1.2b).

A continuacién haremos una introduccion tedrica a los modelos de onda distorsionada del conti-
nuo, presentando ademés las funciones de onda que se utilizan para describir el estado del continuo
del electréon en el campo del proyectil en los canales inciales y finales, es decir, antes y después de
su emisién. Cabe destacar que en el canal de salida el electrén también se encuentra en un estado



del continuo del blanco, de esta manera el modelo CDW considera en pie de igualdad la interaccién
del electrén activo con el blanco y el proyectil, lo que le permite ser caracterizado como un modelo
de dos centros.

1.2. Introducciéon Teoérica

1.2.1. Idea preliminar

Estudiar el proceso de ionizacién simple por colisién implica describir la evolucién de un electron
inicialmente ligado al blanco y posteriormente liberado debido a la perturbacién del campo de un
proyectil, es decir, se debe encontrar la probabilidad de transicién del electrén desde un estado
inicial |x;), ligado, a un estado final del continuo |x ). La amplitud de transiciéon se encuentra dada

por [7,11] o
A:/OO <X;‘ <H—th‘ ) X;r>dt

donde H debe contemplar la influencia simultanea de los campos del blanco y del proyectil. Esto
constituye esencialmente un problema de tres cuerpos, para blancos monoelectrénicos; o mas en caso
de blancos multielectrénicos. Sin embargo, es bien sabido que un problema con més de dos cuerpos
solo puede ser resuelto de forma aproximada, sin dejar de ser por ello un gran desafio fisico a la hora
de proponer modelos simples que describan de mejor modo la interaccion.

Para abordar entonces el problema, de la ionizacién se propone un método perturbativo. A saber,
en el canal de entrada se considera el electron en un estado ligado del blanco, |¢;), pero bajo la
perturbaciéon del campo del proyectil. Luego en el canal de salida, el electrén termina en un estado
del continuo del blanco |¢¢) y bajo la perturbacion del proyectil. El efecto de las perturbaciones
es el de distorsionar, mediante un factor, las funciones de onda correspondientes a autoestados del
sistema sin perturbar con, por ejemplo, una funcién escalar. De este modo, las funciones de onda de
dos centros de los estados inicial y final del electron activo se escriben, respectivamente,

IXi,f) = [if) |Lig)

donde

i £) = | ¢, p)e 0t
——

estados del blanco

Para las distorsiones |£; r), debidas a las interacciones proyectil-electron en los canales de entrada
y salida, se pueden elegir, por ejemplo, fases eikonales (§1.2.3) o funciones del continuo hidrogénico
(§1.2.4). Utilizar funciones del continuo del centro perturbador como distorsiones en ambos canales
constituye la denominada aproximaciéon de onda distorsionada del continuo (Continuum Distorted
Wave, CDW). En cambio, elegir en su lugar fases eikonales en ambos canales da lugar a la apro-
ximacion eikonal simétrica (Symmetric Eikonal, SE). Ambas aproximaciones, por utilizar el mismo
factor en la funcién de onda inicial y final, se dicen ser aproximaciones siméticas. Por otra parte, se
tienen modelos no simétricos como la aproximacién de onda distorsionada del continuo con estado
inicial eikonal (CDW-EIS), que, como su nombre indica, surge de la eleccion de una fase eikonal
para el canal de entrada, utilizando luego una funcién del continuo hidrogénico como distorsién en
el canal de salida.

Estos factores distorsivos |£; ¢) son entonces estados de dispersion de electrones en presencia de
un nicleo atémico, centrados, en este caso, en el proyectil. Por ello, a continuacién, introduciremos



algunos aspectos generales de la dispersién de particulas por un potencial central para presentar
luego las autofunciones que representaran al electrén activo en un campo de Coulomb, bajo una
aproximaciéon eikonal primero y como estado del continuo hidrogénico después.

1.2.2. Dispersién por un potencial central

Las funciones de onda 1 (r) que describen las particulas que inciden y son dispersadas por un
potencial se las conoce como estados estacionarios de dispersion. Esto se debe a que son soluciones
de la ecuacién de Schrédinger independiente del tiempo para autovalores de energia positivos E =
h2k? /2, a saber,

h? h2k?
——V?+V =5 1.1
v v v = (B55) v 1)

Por lo general, en los problemas de dispersién, las particulas interactiian bajo un potencial central
V(r). De este modo podemos describir al sistema desde su centro de masa, donde r es la distancia
relativa entre particulas y p su masa reducida.

A partir de consideraciones fisicas podemos establecer las condiciones asintdticas de contorno que
deberan satisfacer las soluciones de la Ec.(1.1) a grandes distancias del centro dispersor. Comenzando
por el haz de particulas incidentes, mientras éstas se encuentran lejanas de la zona de influencia del
potencial, son consideradas como ondas planas'e??, siendo el eje z la direccion de incidencia. Luego,
al interactuar con el potencial V' (r) ha de esperarse que parte de la onda resulte reflejada y otra sea
transmitida. Esta tltima, continuando su trayectoria a lo largo de la direccién de incidencia, volvera
a tener la forma asintotica de una onda plana e**2, conservando el k solo en caso de una colision
elastica. Por otro lado, en lo que respecta a la onda reflejada en una direccién 7 cabe esperar que,
si bien a grandes distancias también se comporte como una onda plana, la amplitud de ésta podria
depender de la direccion angular (6, ) en que es dispersada —dispersiéon no isotrépica— y ademaés
deberia estar multiplicada por un factor 1/ para que el flujo de probabilidad a través de una esfera
centrada en r = 0 no dependa de r. En consecuencia, la forma asintética de la solucién de la Ec.(1.1)
se corresponde con la suma de las ondas transmitida y dispersada

6zkr

o(r) ~ 4 f(8, )

r—00 r

(1.2)

Sin embargo, es importante destacar que para el potencial de Coulomb, donde V(r) ~ 1/r las
fases de las ondas transmitidas y reflejadas difieren en su limite asintotico con las de la Ec.(1.2). En
efecto, solo para potenciales que decaigan més rapido que 1/r es que dicho limite vale. Volveremos
a abordar este tema en la subseccién §1.2.4 luego de presentar, a continuacién, la aproximaciéon
eikonal.

1.2.3. Aproximacién eikonal

La aproximaciéon eikonal corresponde a un modelo semi-clasico en donde la funcién de onda del
continuo de las particulas en interacciéon con un potencial central es tomada como una fase de la

forma 1
.S(r)
P(r) = =

T (1.3)

!La extension espacial de las ondas planas puede confinarse mediante la formacion de un paquete de ondas, sin
pérdida de generalidad.



Con esta expresion, la corriente de densidad resulta j oc %S que en el caso de ondas planas
resulta ser la velocidad de las particulas. Ademads reemplazando ¥ (r) en la ecuacion de Schrodinger
independiente del tiempo obtenemos,

2
o] - e
m
1 .s(r ) S(x i =
o [‘hae’sﬁﬂ (VS(x))* + éez%)v?s(r)] +(V(r) ~E)é ™ =0

donde considerando h|V2S| << |[VS|? llegamos a la ecuaciéon de Hamilton-Jacobi para S(r)

L wsmp vy —p="E

2m 2m

%vsm — e %V(r) (1.4)

De este modo, recordando que estamos en el rango de altas energias E >> |V, podemos tomar
como nueva aproximacién una trayectoria recta a lo largo del eje z debido a que las particulas no
resultarian notoriamente dispersadas. A su vez, como éstas inciden desde z — —oo paralelas al
eje z, reescribimos la distancia r al centro dispersor en funcién del pardmetro de impacto p como

r=/p?+ 2z2. Ademas,

0 sea

y entonces

z / z 1/2

1/ 95(z )dz’ = / {k@ - 2—mV(\/pQ + 2’2)} / dz' + cte (1.5)
h ) o 02 oo h2

En esta expresion, las condiciones asintoticas de contorno se satisfacen si S(z) = hkz cuando

z — —oo debido a que en este limite las particulas incidentes han de ser ondas planas con j o %2

Ademas, la constante de integracion del segundo miembro de la Ec.(1.5) debe ser tal que al derivar

respecto a z recuperemos la expresion correspondiente a la Ec.(1.4). Por todo esto, la Ec.(1.5) resulta

5y [ N,fz_j;w(m>_k] & (1.6)

—0o0

Por su parte, la condicion E >> |V| permite aproximar la raiz del integrando de la Ec.(1.6)
segin V1 — 22 ~1— ””2—2 para |z| << 1. De esta forma,

SE;) =kz— % V(\/p?+ 22)d (1.7)

Finalmente, tomando la Ec.(1.7) como el argumento de la fase eikonal de la Ec.(1.3) obtenemos

la funcién de onda ) . .
ihs im
¥(r) = 57 M exp [_ n2k / V(Vp?+ 272)d (1.8)




1.2.4. Dispersion de Coulomb
Decaimiento 1/r

Como adelantdbamos al final de la seccién §1.2.2, las condiciones asintdticas de contorno de la
Ec.(1.2) no son vélidas para los estados de dispersion de Coulomb. En efecto, este potencial logra
distorsionar las funciones de onda atin a grandes distancias por lo que se dice ser un potencial de
largo alcance. Esto puede verse, por ejemplo, proponiendo como solucién de la parte radial R; de la
solucion de la Ec.(1.1) en coordenadas esféricas, una fase eikonal de la forma

1 , "
R, = Xi_ ;AeilkTea:p {/ f(r’)dr']

r

con la condicién de que f(r) no dependa fuertemente de r para grandes distancias y donde a es una
constante real.
Reemplazando en la ecuacién radial

d? (l+1 2
Wﬁl + |k —U(r) — (:_2)] x1=0 con U(r)= h—/;V(r)
obtenemos la relacion
dj;(:> + [fM)]? £ 2ikf(r) =U(r) + l(l; D) =Wi(r)

donde para grandes r, f(r) tendra el mismo decaimiento que W (r). Por esto, considerando el ex-
ponente de nuestra fase eikonal vemos que solo recuperaremos la forma asintotica de la Ec.(1.2)
para potenciales que decaigan méas rapido que 1/r. De otro modo, para el potencial de Coulomb
V(r) = —Z122¢%/; encontramos

i~ e:i:i[kr-l—’yln(r)}

7—00

donde v = ﬁZldez. Debido a la contribucién logaritmica de r a la fase de la solucién radial se
tiene entonces que las soluciones al potencial de Coulomb nunca van a tender de forma asintética a
una onda plana; al menos en lo que respecta a la aproximacién clasica de linea recta que acabamos
de asumir al proponer una fase eikonal como solucion.

A continuacion resolveremos de manera exacta la Ec.(1.1) para un potencial de Coulomb ya que,
como dijimos, seréan las funciones de onda que describan al electrén ionizado. Ademas, veremos que

su limite asintotico, para toda direccion angular, efectivamente difiere de la Ec.(1.2).

Soluciones del continuo

Considerando la interaccién de Coulomb entre dos particulas cargadas 1 y 2, de masas m1 y mo
y carga q1 = Z1e 'y qa = Zae, la Ec.(1.1) se puede reescribir como

2vk
[VQ - Z] b(r) =0 (1.9)
donde
. Z12262 - @ . mimsg
T Y 'u_ml—i—mg

Si reparamos en la simetria del problema, notamos que hay una direccién distintiva correspon-
diente al haz de particulas incidentes y, ademés, tenemos simetria azimutal debido a que el potencial



de Coulomb es central. Por este motivo, serd conveniente resolver la ecuacion de Schodinger, Ec.(1.9),
en coordenadas parabdlicas (£, 7, ¢) [12-14]. En funcion de las esféricas (7,0, ¢) se escriben

E=r(l—cosf) ¢&€]0,0]
n=r(l+cosf) ne]l0,o0 (1.10)
b=¢ ¢ € [0,27T]

FEn este sistema de coordenadas hemos tomado como direccién destacada del espacio al eje z, de
modo que aquellas superficies de £ constante seran paraboloides de revolucion en torno al eje z, todos
con foco en el origen y con sus ramas abiertas en direccion z > 0. Por su parte, las superficies de n
constante son similares a las anteriores pero con sus ramas abiertas en direccién z < 0. Finalmente,
¢ constante se corresponde con semiplanos que contienen al eje z.

El operador laplaciano en este sistema de referencia resulta

s 4 O (.0 o ( 0 1 o
v ‘w{as <fa§)+an<”an>]+@7a¢2

En principio se podria proponer una solucién a la Ec.(1.9) de la forma 1 (r) = X (£)Z(n)®(¢),
pero debido a la simetria azimutal del fenémeno dispersivo -arraigada de la misma simetria del
potencial de Coulomb- podemos adelantar que la solucién 1 no dependera de la variable ¢, es decir

P(r) = X(§)Z(n) (1.11)

Luego, podemos también notar que para grandes valores de z negativos esperamos que 1 (r) se
asemeje a una onda plana incidente aunque distorsionada, como vimos, por algin factor D

Yi(r) ~ e D para z — —o0 (1.12)

Dado que en coordenadas esféricas z = rcosf, de la Ec.(1.10) vemos { =r—zy n =1+ z.
Luego, la condicién de la Ec.(1.12) toma la forma

P;(r) ~ ei3 (=€) D(&,n) para {—o00 0 1— —00 (1.13)
Por lo tanto, en lugar de la Ec.(1.11), tiene sentido proponer una soluciéon mas especifica del tipo

b(r) = 2Oy (€)¢(n) (1.14)

Reemplazando entonces la Ec.(1.14) en la Ec.(1.9) obtenemos

e e (5ae) a5 ()| = (4~ 25 oo =

De la que se puede llegar a

1 [ 0% , ax] 1 [ 9*¢ , 3(]
— eEC A L ik D k= L2 (1 ik
x(€) [5052 05 o " T T,

no depende de 7 no depende de &

es decir, que podemos separar las variables £ y n igualando cada miembro a una constante. De esta

forma obtenemos dos ecuaciones diferenciales donde 51 + B2 = —~k, esto es
9*x ox
1—ik =0 1.15
5852 +(1—i 5)35 + 61 x(€) (1.15a)
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0%¢ NS
UW+(1+Zk">Fn+BQC(€> =0 (1.15D)

Ambas ecuaciones pueden escribirse en la forma de la ecuacion Hipergeométrica Confluente

>*f af
— 1.1
r—5 + (b—1x) a 0 (1.16)
tomando, para la Ec.(1.15a),
B

x = ik, a:i?, b=1
y para la Ec.(1.15b)

T ikn, a zk,

La Ec.(1.16) para cuando b no es un entero tiene dos soluciones linealmente independientes [11]
de la forma
fi=1F1[a, b, 7] (1.17a)

fo=a""""Fi[14+a—02—b x| (1.17b)
donde 1 Fi[a, b, z] es la funcién hipergeométrica confluente, que se define como

n

(a+n)l )x
Fila,b, 1.18
1Fife, b, 2] ZF I'(b+mn) ( )

Esta serie converge de manera uniforme y absoluta para todo valor de z [11], por lo que la funcion
hipergeométrica confluente es univaluada y analitica en . Ademas, asume valores finitos en el origen.

En nuestro caso, vemos de las Ec.(1.15) que b = 1, de manera que las dos soluciones de cada
ecuacion son idénticas. Luego, reemplazando por los valores correspondientes de a, b y x obtenemos
las soluciones

fe= AlFl[i%, 1,i(kr — k.r)] (1.19a)

fon= BlFl[—i%,l,—i(kr+k.r)] (1.19b)

Para asintéticamente representar una onda incidente y una onda dispersada saliente debemos

quedarnos con la solucion de la Ec.(1.19a), que se corresponde con la eleccion de 1 = —vyk y f2 = 0,
0 sea ‘

Y(r) = A’ Fy[—iv, 1,i(kr — k.r)] (1.20)

donde A = T'(1 + i7)e™/? es una constante de Normalizacion.
En cambio, la eleccion de 57 = 0y B2 = —vk en la Ec.(1.19b) da lugar a una onda dispersada
entrante
Y(r) = Be** Fy[iv, 1, —i(kr + k.r)] (1.21)
con B =T(1 —iy)e™/2.
En el caso de la dispersion de particulas por un potencial de Coulomb nos interesa la solucion

de la Ec.(1.20) cuyo limite asintético resulta [11]

2

otkztyInk(r—z)] 1 77 ..
W(r) ~e * ik(r — z) * ]

. g F(l + 2’7) ei[kz—'yln k(r—z)] 1+ (1 + i7)2
k(r—2z)T(1 —iv) ik(r — 2)
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donde se han omitido los términos de mayor orden en (r — z)~!. Luego, si nos quedamos solo con
los términos de orden cero llegamos a una expresion similar a la de la Ec.(1.2), pero no igual debido
al lento decaimiento del potencial de Coulomb. A saber,

) ilkz—yInk(r—=z)]
w(r) ~ 61[kz+’ylnk(rfz)] + f(H)e— (122)

r

donde z = r cos f permite escribir

A +iy) 1
ET(1 —iv)2sen?(0/2)

f0) =

Lo fascinante de esta amplitud de dispersion es que nos lleva a la misma seccion eficaz de dispersion
que fuera calculada clasicamente por Rutherford, o sea

o () = (2142562)2sen_4(9/2)

1.2.5. Modelo de onda distorsionada del continuo con estado inicial eikonal
(CDW-EIS)

Como adelantdbamos en la subseccién §1.2.5, el modelo de onda distorsionada es una aproxima-
cion al problema de tres (o mas) cuerpos que constituye, en nuestro caso, el estudio de la emision de
un electrén bajo la influencia simultanea del campo del blanco y del proyectil. En general, ademés de
las interacciones del electrén activo con el ndcleo del blanco y con el del proyectil, el hamiltoneano de
un sistema de colisiéon también considera la interaccién entre los niicleos y la eventual presencia de
otros electrones que pueda haber ligados al blanco e incluso también al proyectil. Cada uno de estos
elementos complejizan el problema, de modo que en las préximas secciones vamos a ir estudiandolos
a través de diversas aproximaciones cada vez méas complejas.

En efecto, si U; ; fueran soluciones exactas para el sistema de colisién, entonces

<H - i;) ;=0 (1.23)

pero bajo el modelo CDW-EIS vamos a buscar expresiones analiticas X; y que se aproximen a las
soluciones W; ;. Frente a esto, hay algunas consideraciones generales que podemos realizar. Por un
lado, con respecto a la interaccion blanco-proyectil se asume que la deflexiéon de este tltimo respecto
de su trayectoria original (concepcion semi-clasica) es muy pequenia, de modo que se la aproxima
por una trayectoria recta. Esto permite incluir la evoluciéon del proyectil en la funcién de onda del
sistema mediante la multiplicacion de una fase eikonal. A saber, siendo R la distancia relativa entre
los nucleos, Vs(R) el potencial de interaccion y si t=0 se corresponde con el instante en que esta
distancia R es minima, entonces

t

X; = xi(r,t) exp [—z’ /

—0o0

V;(R)dt’]
oo donde
X¢=xy(r,t)exp [—I—z/ V'S(R)dt']

t

con

Vi(x,t) = pi(x)e !
Yr(x,t) = dp(x)e =

12



siendo ¢;(x) un estado ligado, de energia ¢;, del sistema electron activo-blanco y ¢¢(x) uno de
sus estados del continuo, de energia ;. Ademas, en CDW-EIS elegimos una fase eikonal como
perturbacion £;(s) en el canal de entrada

Li(s) =exp[—ivin (vs + U §)] (1.25)
y un factor del continuo como perturbacién L(s) en el canal de salida
£4(s) = N*() 1 Fi[i€, 1, —i(ps + 7 5)] (1.26)

Utilizando entonces las funciones de onda distorsionadas X; s para resolver la Ec.(1.23) de un
sistema monoelectrénico bajo la aproximaciéon de trayectoria recta, encontramos nuevos términos no
nulos asociados a la perturbacion £; s elegida en los canales de entrada y salida.

De esta manera, definimos los denominados potenciales perturbativos o perturbadores W; ; que
resultan, para el canal de entrada

Woxs = i(@.0) |5 V) + 2 1n0,(2) - Vali(9 (129

v para el canal de salida
Wixs = vp(Z,t) [Valn¢p(T) - VoL (5)] (1.29)

Por otro lado, en sistemas multielectrénicos, se considera que los electrones que pueda tener el
blanco (o el proyectil) no participan del proceso de ionizacion de modo que sus estados iniciales
v finales son los mismos. En otras palabras, éstos electrones, denominados electrones pasivos, se
mantienen congelados en sus respectivos orbitales y sus coordenadas no aparecen en la funcion de
onda del sistema. No obstante, como veremos luego, los electrones pasivos han demostrado tener un
importante rol sobre la evolucion del electrén activo debido a que apantallan la carga nuclear. En
efecto, surgen nuevos términos perturbativos que habra que incluir en el calculo de la amplitud de

transicion
[T .0

o0
Luego, el mo6dulo al cuadrado de la amplitud de transicién nos dara informaciéon sobre la probabilidad
de transicion en funcién del parametro de impacto p, sobre el cual deberemos de integrar.

Por otro lado, de acuerdo con la simetria de inversiéon temporal, la probabilidad de que el electrén
activo pase del estado inicial |x;) al estado final |xf) debe ser idéntica a que el electron transicione
en el orden inverso, esto es desde el estado final hacia el inicial. A continuacién exploraremos bre-
vemente la simetria de inversién temporal de la ecuaciéon de Schrodinger y como esta se manifiesta
en la amplitud de dispersion permitiéndonos definir las denominadas versiones prior y post de tal
amplitud. No obstante, a lo largo de este trabajo nos enfocaremos en la versién prior del modelo
CDW-EIS porque en casos de atomos multielectronicos, al actuar los perturbadores sobre buenas
aproximaciones del estado ligado se logra incluir el efecto de los electrones pasivos del blanco.

Xj>dt (1.30)
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Simetria de inversion temporal en la amplitud de dispersion

Si (7, t) es solucion de la ecuacion de Schrodinger luego W* (7, —t) también. En efecto,

HW(7,t) = i W(7, 1)
[HY(7,t)]" = [igtllf(r,t)]
HU* (7 t) = —'9@*(* t)
r, Zat T,
HU* (7, —t) = i%\l’*(ﬁ —t) t——t

O sea que V(7,t) — U*(7,—t) cuando t — —t, por lo que las predicciones fisicas solo cambian en
tanto al orden temporal de los sucesos y no en la cualidad de los mismos.

Luego, si la Ec.(1.30) representa la probabilidad de transiciéon del estado inicial al final, para
calcular la transicion inversa debemos calcular (U;|(H — i%)\\Iff) pero bajo el cambio ¢t — —t para
que tenga sentido dentro de nuestro problema. De esta manera,

S g = (H— i) [Wg) = (H 4 i) )" = )" = (] (H — i) = (o]

luego

(Wilg) > (ple) = (W gl(H — i 0 )1y

Entonces, si definimos como versién prior de la amplitud de dispersiéon a la probabilidad de
transicion del electron activo desde el estado inicial al final como

Al = —'/:o (W [(H—ii) yw] dt (1.31)

luego, la version post de la amplitud de dispersiéon, relacionada con la inversién temporal del pro-

blema, se define como
B +00 oNT
Azf_—z/_oo <xpf\( —z8t>

De esta forma, definimos las versiones prior y post de las amplitudes de dispersiéon y argumen-
tamos sobre su necesaria equivalencia como consecuencia de la simetria de inversién temporal de la
ecuacion de Schrodinger.

W) dt (1.32)
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Capitulo 2

Teoria

2.1. Proyectiles desnudos

2.1.1. Blancos atémicos monoelectrénicos

A fin de ofrecer una clara presentacion del calculo de secciones eficaces para la ionizaciéon simple
en diferentes sistemas de colisiéon, vamos, inicialmente, a despojar a éste de toda complejidad ulterior
tratando el sistema mas simple: la colisién de un proyectil desnudo sobre un blanco atémico con un
solo electréon, el activo.

Entonces, dado un proyectil de carga Zp y velocidad ¢ incidiendo sobre un blanco (target), a
distancia R, de carga atémica Zr, y siendo & el vector posicion del electréon respecto del blanco y §
aquel referido al proyectil, Fig.(2.1), el hamiltoneano electrénico del sistema en cuestion es

1o Zr Zp ZpZr

H=_-v2_ 20 _ 2P
QVT x s + R

(2.1)

Luego, bajo la Versmn de linea recta de la aprox1mac1on de pardametro de impacto, la posicién
relativa internuclear R puede descomponerse en R = P+ vt, donde t = 0 se corresponde con el
instante de menor distancia entre ambos nicleos. Ademas, como la dispersion del proyectil o el
desplazamiento del blanco debido a la colision (recoil) pueden despreciarse, se tiene que tanto la
masa del blanco como la del proyectil pueden no ser tenidas en cuenta en los calculos. Mas aun, es
el hecho de que la masa del electrén sea 1800 veces menor que la del protén y neutrén el que le da
una importancia casi exclusiva a la dindmica del electron.

En lo que respecta al sistema de referencia, en lugar de tomar como coordenadas generalizadas
a {7,t} tomaremos el conjunto de coordenadas no ortogonales {Z,s,t}. Esta eleccion se debe a
que facilita la inclusiéon de las distorsiones a los estados del blanco, otorgando ademéas una clara
visualizacion del sistema. Por otro lado, el origen de este sistema de referencia lo estableceremos en
el nucleo del blanco ya que esto posibilita una comparacién més directa con los datos experimentales.
Finalmente, el sistema de referencia queda como el de la Fig.(2.1),
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electron

= C
Proyec%

Blanco

Figura 2.1: Sistema de referencia centrado en el blanco.

donde ¥ = 2y § =2 — R. Ademas, (como antes) tomamos al eje z paralelo a la velocidad del
proyectil.

Bajo este sistema, el operador momento lineal del electrén y la derivada temporal de la ecuacion
de Schrodinger quedan, respectivamente

1 2 1 2 1 2

S v S v v v A 2.2
SVi= Vi Ve V- oV (2.2)
0 .0 L

i, = ar|,, TV 23)

de modo que la Ec.(1.23) resulta

1 1
(—vi—vx-vs—vz—i —i—z'??-Vs———i-) U, ;=0 (2.4)
2 2 T ’

Ahora, en vista de calcular la amplitud de transicion en su version prior, Ec.(1.31), bajo el
modelo CDW-EIS reemplazamos en la Ec.(2.4) la solucién exacta W,;(Z, 5, ) por su aproximacion
Xi(Z,5,t) de la Ec.(1.24), donde V,(R) es la interaccion de coulomb entre ambos nicleos. Ademas,
la perturbacion inicial se correspondera con la fase eikonal de la Ec.(1.25).

Haciendo los correspondientes reemplazos,

(H - z% > Vi(Z, ) LH(E) = —i(T,t) (;V? + Vi 1n(g;) - Vs> LF(3)

= — WEIS\H(Z,5,t)

(2.5)

encontramos el perturbador del canal inicial W; de la Ec.(1.28). Para ello, hemos usado

(ZPZT .0 )exp [—i /_;V;(R)dt/} -0 (2.6a)

R ot
(_2v$_m_18t

) ¥i(Z,t) =0 (2.6b)

A
<_5P + it - vs) L£F(5)=0 (2.6¢)

Entonces, la versién prior de la amplitud de transicién resulta

g=eafs [T« o [ (g [(n-15] )

—00
if

Xj>] dt (2.7)
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En esta expresion podemos notar claramente cémo se separan las fases eikonales referidas al
movimiento relativo de los nucleos de las funciones de onda distorsionadas del electrén activo. De
esta manera, como el potencial V; es Real, el médulo al cuadrado del primer factor vale uno. Entonces,
como las secciones eficaces doble diferenciales dependen del médulo cuadrado de la amplitud, no
van a depender del potencial internuclear. Por lo tanto, la amplitud de transicién dependera de la
magnitud a;; que a su vez, dada una velocidad de impacto v, dependera solamente del parametro
de impacto p debido a que § = ¥ — R y R = p + vt. Dicho esto, nos referiremos por amplitud de
transicion tanto a las cantidades A;f(p) como a a;f(p); esta dltima se expresa

aif(p ):_i/m@f\[ Wi Ixi)) dt
/ R / dryp(a,6)L;(5) [—wz—(f, t) GVE + Ve In() - vs) cj(g)} dt

=i [T / o5 ) | <0(@) (5724 Valn(o) - 9. ) €16 at
0O Sea
aif(p) = —i / o elheist / di F(Z,5)dt (2.8)

F(#5) = (= 63@0)Vaii@®) - (L7 GWVLF ) + (- 61@)6®)) (£7(0)3 V2L ) (29)

A continuacién mostraremos el calculo de la Ec.(2.8) mediante el método de la Transformada de
Fourier, presentando sus ventajas e interpretaciones fisicas.

Bajo este método, escribiremos la funcion F(Z,§) como la antitransformada de su transforma-
da de Fourier F(I? , Cj ). Por ello, para comenzar, serd conveniente definir las siguientes funciones
sugeridas por la Ec.(2.9):

Fa(@) = - 63(F)Vadi(@) (2.100)
§U(5) = £7(3)V,LF (7) (2.10b)
1(7) = - 647 )n(@) (2.10¢)
P(8) = L7 (3) 5 V2L () (2.10d)

de manera que F(Z,5) se escribe

F(7,8) = f*(&) - §°(5) + (&) (%) (2.11)
FR,G)= —— / 7 / d5e 1@5 KT p(z 3) (2.12)

P(7,8) = —— /dﬁ/déei@'geimﬁ(fé,@) (2.13)
Y

Una de las principales ventajas que se desprenden de la utilizacién de éste método es que de la
Ec.(2.9) se obtiene que

F(K,Q)=f“K)-3*@Q)+ ["(K)3Q) (2.14)
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donde el calculo de las transformadas de Fourier de las funciones f @ G f0y g° se puede obtener
de un conjunto de integrales ya resueltas denominadas Integrales de Nordsieck [15].

Hecha esta observacion, procedemos reemplazando la Fc.(2.13) en la Ec.(2.8) y considerando
ademds que §= ¥ — R. De esta forma

+oo | N N L2 R o B - R
aif(p) :i/ 62Agi,ft[(21)3 /dK / dQ (/df ¢l (K+Q)-% )e—ZQ'RF(K,Q)] dt
—o0 m

— +OO . — .~ — -
:7(27:)3 / [emwt / dK ' " P F(K,Q)

Luego, si descomponemos al vector K en una componente K, colineal con la velocidad de impacto
v en otra componente K| perpendicular a dicha direccién obtenemos

K=K, +K,d
dK = K, dpdK | dK,

Ademas
K-R=K, -p+ K,vt

entonces

—i % T ik v, KL B
aif(p) = @pr/dklde{/;oe““'”%J”ﬁ}eKLpFUQQ)

O(Ky v+Ag; ¢)

G=-F

—i S 1 @ osm o =
az’f(ﬂ): W/dKLveKlpF(K,Q)

Finalmente, llegamos a una expresién para la amplitud de transicién con dependencia explicita
del pardmetro de impacto y encontramos que solo uno de los dos vectores del espacio reciproco es
independiente. Dicho vector tiene fijada su componente paralela a la velocidad de impacto pero no asi
su componente perpendicular. En efecto, se debe integrar sobre todos los vectores K 1 cuyo moédulo
tiene unidades de momento. Relacionamos esta componente con el momento transversal transferido
77 y llamamos

7: ~ — —
7)) = F(K 2.1
Ky=—Ac¢/v
Asi, tomando K, = —177 nos queda dK | = —di] y entonces
o1 T
aif(p) —%/dne TPR(1) (2.16a)
S 1 N Y
R(7) =5 [ d7eTPaiy(7) (2.16b)
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De las Ecs.(2.16) obtenemos un par de transformadas de Fourier que relacionan a la amplitud
de transicion en funcién del parametro de impacto a;r(p’) del espacio directo con la amplitud de
transicion en funcién del momento transferido R;f(77) del espacio de los momentos.

Por otro lado, dado que a;f(p’) representa la amplitud de transicién, para un valor fijo de p, del
electron desde un estado inicial ligado a un estado final de momento k del continuo, encontramos la
seccion eficaz doble diferencial o(k, 6) respecto a k integrando la probabilidad de transicién sobre
el parametro de impacto [11]. Esto es,

do o .
v = [ vl )P

Luego, por la relaciéon de Parseval se satisface

/WWMW=/MWMW (2.17)

de modo que
do

= — [ diR:«(7)]?
v = [ anrig )
Finalmente, si notamos que dk = k2dk dS2 (siendo € el angulo sélido) y que la energia £}, = %kQ,

obtenemos la seccién eficaz doble diferencial para ionizacién en funcién de la energia y angulo del
electron emitido o(Ey, 0y). A saber,

3%:w/wmww (2.18)
DERO0 i

donde ademas dij = ndnde, con n € [0,+00] y ¢ € [0, 27].

Mediante ulteriores integraciones de la Ec.(2.18) sobre la energia o el angulo de emision es posible
obtener la seccion eficaz simple diferencial en funcién del dngulo o de la energia, respectivamente,
del electrén emitido. O sea,

o(0) = /dEk o(Ey, 0) (2.19a)

o(Ey) = / dQ o (Ey, 0r) (2.19b)

En efecto, si vemos la Fig.(2.2) es posible ver la contribucion en la seccion eficaz simple diferencial
(SDCS) que hace la integracion sobre las secciones eficaces doble diferencial (DDCS), cuyas curbas se
muestran para ciertos dngulos fijos de emisién. En particular es notable la caida abrupta a energias
mayores a las correspondientes al pico binario.

Por tultimo, integrando la Ec.(2.19a) en el angulo sélido o integrando la Ec.(2.19b) en la energia
se obtiene la seccidn eficaz total del proceso de ionizaciéon simple o:

o= /dQJ(Gk) = /dEk o(Ek) (2.20)

Habiendo presentado el método general para calcular secciones eficaces de ionizacion simple bajo
el modelo CDW-EIS, prosigamos ahora con su aplicacion en un sistema relativamente simple como
es la colisiéon de un protén sobre un atomo de hidrégeno.
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900 keV/u H* + He
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Figura 2.2: Secciones eficaces doble diferencial y simple diferencial en funcion de la energia de emision, para el
sistema 900 keV/u H™ + He, donde se muestra la contribucién a la SDCS por parte de la integracién de las DDCS,
cuyas curvas se muestran para ciertos angulos fijos de emision. La idea de esta grafica surge de la Fig.(2.4) de [10].

Protén sobre Hidrégeno

El estudio de la ionizacién del dtomo de hidrégeno por el impacto de protones fue fundamental
para la validaciéon y comprension de los modelos tedricos aplicados al calculo de ionizaciéon simple.
Esto se debe a que dicho sistema ofrece comparaciones mas directas contra los datos experimentales
sin tener que lidiar, por ejemplo, con aproximaciones adicionales para la descripcién de los estados
del blanco [6].

La ecuacién de Schrédinger para este sistema viene dada por la Ec.(2.4) con Zr = Zp = 1.
Luego, las funciones de onda, energias y distorsiones (CDW-EIS) de los canales iniciales y finales
son, en unidades atémicas,

Inicial Final
o(T) Jme " Wakﬁv*(mﬂ[—m, 1,—i(kz + k- 7)]
€ —% %k’Q
L(3) e winlostos) N* (&)1 F1[—i€, 1, —i(ps + P~ &)

Tabla 2.1: Estados, energias y distorsiones correspondientes a las funciones de onda distorsionadas EIS para el

sistema de colision HT + H.
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donde

N(a) = ez (1 —ia)
Recordemos que la seccion eficaz doble diferencial esta dada por la Ec.(2.18),

820 = =\ 12
e KL )

donde la amplitud de transicién en funcién del momento transferido se corresponde con la Ec.(2.15)

R(if) = F(K,Q)

v(27)2 G=—F

Ky=—Ac/v

Como adelantabamos antes, resta ahora calcular la funcion F(K, Q) dada por la Ec.(2.14)

— ~

F(R,G)=F*R)-5Q) + (R )3(G)

donde las funciones f e g~7 a fb ¢ b son, respectivamente, las transformadas de Fourier de las fun-
ciones dadas por las Ec.(2.10). A continuacién mostramos en resumidas cuentas el calculo de dichas
transformadas que se corresponden con integrales de tipo Nordsieck y que se encuentran resueltas
por Gravielle y Miraglia (1992) en [15].

o/ 1 > K% Pas =
f (K)—(%)S/Q/dxe K fUT)

N(A Y iR
:\/E((Qw))i*/dxe (K+

donde la integral equivale a

I

VE=r B[ 1 i(ke + k- B)] 2

B 1— —iA—1 . N .
K_; = 2m'((j; [z’)\k S (14 (A —1DG)(E + k:)] (2.21)
con ~
a:%(zz+q2),G—k qtizh donde §=—(K+k) y z=1 (2.22)
o
Luego
£ b pr 1 - —iK-T =
—N(\) LRk . , >
=20 [ dze BRI N 1 i(ke + k- )]
VT (2m)3 / o
cuya integral vale '
(1 _ G)—z)\—l '
Jo = 277@— (A —1)G + 1+ k] (2.23)
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Por otro lado,
Sar 1 N _iQ_'.“_.(z —
g (Q):W dse g*(s)
_ —N(©)

_W /dgeiQ@lFl [i€,1,i(ps + P §)] Ve in (vst58)

cuya la integral resulta

=228 (2) (1) [ (r@r 0 -2 (1- ) pr@) i
5
5

(2.24)
+ig(1 = 2)=(p — po) F(2)
donde ademaés
a:§Q7 B:—AS, ’Y:a_p'Qv (S:p"U—p’U—Q"U, Zzl_ﬁiﬁy (225)
F(x1) = Fy[iv,i€,1, 2], Ft(x1) = 2F[1 +iv, 1 +i€,2, Z]
Por altimo
~b/ A 1 - 05 b/—
gb(Q):W/dse Q gb(s)
NE) [ o —iGF ppie g s oL g2 i (vst79)
= s | 1 . - iwwln (vs+v-§
(27T)3/2/d86 1 1[’557 ,Z(ps—|—p S)]2VS€
donde )
1v2€—il/ln (vs+0-8) _ _Qe—i(u—i) In (vs+7-3)
2 F s
de modo que
~ = vZpN - —i0-3 . . R 1 —i(v—i)In (vs+U-5
3(Q) = ~2ZE) [ ase O Rl s + )] S IO )
(2m) /2 s

Nuevamente mediante los resultados de Nordsieck obtenemos que la integral de la expresién
anterior equivale a

27N (v - — .
Jus = B( ) (ﬁ) (z) i [L +iv,i€, 1, 2] (2.27)
En sintesis, la Ec.(2.14), en vitrud de las Ecs.(2.21), (2.23), (2.22), (2.24), (2.27) y (2.25) resulta
. 1 vZp 1 - =

expresion con la cual obtenemos la amplitud de transicion en funcién del momento trasferido R(7),
Ec.(2.15), para finalmente calcular la seccion eficaz doble diferencial de la Ec.(2.18), a saber

0% . (2
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2.1.2. Blancos atémicos multielectronicos

En esta seccion presentamos la extension del modelo CDW-EIS para el cdlculo de secciones
eficaces doble diferencial en sistemas de colisién de iones desnudos sobre atomos multielectrénicos
[16]. El mismo se describe en base al modelo de electron independiente, esto es, bajo la suposicion de
que solo un electron del blanco, denominado activo, es ionizado (emitido) mientras que el resto de los
electrones, llamese pasivos, no modifican sus estados iniciales, o como se dice, permanecen congelados
en sus orbitales. Sin embargo, el electron activo interacciona con el campo de los electrones pasivos.
En el canal inicial, el potencial de interaccién entre electrones pasivos-activo, es considerada —como
veremos— en el estado ligado del blanco multielectréonico. En el canal final, por su parte, el campo
producido por los electrones pasivos apantalla la carga nuclear del blanco y da lugar a un campo
residual no coulombeano que trataremos con atencion.

Consideremos un sistema de colision entre un i6n desnudo de carga Zp y un blanco atémico
con N electrones pasivos y carga nuclear Zr. Bajo la aproximacién de pardametro de impacto, la
posicion del proyectil relativa al blanco R viene dada, como vimos, por R= p=+ vt, donde t=0 senala
el instante de colision. Ademas, si & y y {Z;} son los vectores posicion de los electrones activos y
pasivos respecto del blanco, § y {5} los vectores posicion de estos mismos electrones pero respecto
al proyectil, el hamiltoneano eléctrico del sistema resulta

H:_Zg_NVQ ZT ZP N
2

N
1 1 ZTZp
- E 2.29
R (229)

7j=1 =1 ! =1

Proyectil

electrén activo

Sy

electrones pasivos

Blanco

Figura 2.3: Esquema ilustrativo.

Comparando con el hamiltoneano del caso monoelectronico, Ec.(2.1), resulta evidente el salto
en complejidad del sistema al considerar las interacciones con electrones pasivos. Por ejemplo, las
funciones de onda exactas del sistema en el canal inicial y final, \Il;r y ‘IJJ?, deberian de dar cuenta
tanto de la dindmica del electron activo como de la dindmica de los electrones pasivos, o sea

d
H—is
( “at|,

A fin de reducir la descripcion del sistema a la dindmica del electréon activo, hacemos valer la
suposicién de que los electrones pasivos no modifican sus estados iniciales durante la colisién y
consideramos entonces

) (7 ), 1) = 0 (230)

(AT ) = ¢ (R )e({35)) (2.31)
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donde ¢; es la funcién de onda de los electrones pasivos en sus estados iniciales.
Luego, promediando la ecuacion de Schrodinger multielectronica, Ec.(2.30), sobre la funcion de
onda de los electrones pasivos, obtenemos la ecuacién de Schrédinger para un electron activo

H—i— (R =0 2.32
< T )w (7, 1) (2.32)
donde H = (p;|H|p;), es decir

-~ vz Z Z ,

H=—= - —xT + Vop (&) + ep — —SP + Vi(R) (2.33)

con

== <Pz‘> (2.34)

siendo Vg, el potencial de interaccion electroestdtica entre el electrén activo y los pasivos,

N
Z ZrZ
P gal-> -2 (2.35)
— Sj R
j=1
el potencial de interaccion entre el proyectil y el blanco residual, y
N v2
IJ
Ep = il — - 2.36
p= (o] - X (F+ E) 43 gl 236)

j=1 ]l 1
como el valor medio de la energia de los electrones pasivos en el estado ¢;, excluyendo su interacciéon
con el electron activo. Dado el hecho de que este tltimo término no depende de las coordenadas del
electron activo, terminara incorporando una fase exp(—iepyt) a la funcién de onda distorsionada.
Al hacer uso del modelo CDW-EIS para el célculo de las DDCS de ionizacién en blancos multi-
electrénicos y bajo la aproximaciéon de pardmetro de impacto, se proponen para los canales inicial y
final las soluciones

Vi(R) = <<Pi

t

X, 1) = X (7. 1) exp [—z’ /

—00

VS(R)dt’} (2.37a)

+o0

X; (7t) = x; (7, t) exp [+i t V;(R)dt’} (2.37b)

que consideran las siguientes funciones de onda distorsionadas:
Xi (7 1) = ¢s(Z)e " LT(5) e (2.38a)
X7 (7ot) = op(F)e ™1t L7 (5) eor! (2.38D)

Por tratarse de proyectiles desnudos, es decir, nticleos atémicos sin electrones ligados, la interac-
cién electroestatica entre el proyectil y el electréon activo se debe tinicamente que a la carga Zp del
nicleo. Luego, las distorsiones E;r y L, de los canales de entrada y salida tienen la misma forma
que en el caso monoelectrénico de la seccién §2.1.1. En cambio, los estados ligados y continuos del
blanco, ¢; y ¢y, si son modificados por la presencia de electrones pasivos, de manera que a conti-
nuacién mostraremos una forma de considerar el efecto de los electrones pasivos manteniendo una
representacion analitica de las soluciones.
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Estado ligado multielectrénico

Para a la descripcion del estado ligado del blanco multielectronico utilizaremos funciones de onda
de Roothaan-Hartree-Fock (RHF) desarrolladas en una base de orbitales de Slater. A saber,

M
$i(T) = Z C;S; (2.39)

donde S; refiere a los orbitales de Slater

S;(Z) = Njrmi—te 2Ty (0, ¢) (2.40)

L

. m; L. , . . . .,
siendo Y, 7 los armonicos esféricos normalizados y N; una constante de normalizacién dada por
J

N (2.41)

Los parametros Cj y Z; necesarios para el desarrollo de la Ec.(2.39) se encuentran tabulados en
el trabajo de Clementi y Roetti (1974) [17]|. En dicha publicacion, el autor y la autora presentan las
funciones de onda atémicas RHF descriptas en la base de orbitales de Slater dados por la Ec.(2.40)
donde n; > [ + 1, siendo [ el niimero cudntico de momento angular.

Estado del continuo multielectréonico
Como vimos en la secciéon §1.2.4, los estados del continuo del tipo

¢i(Z) = ml)g/zeik'fzv*u)lﬂ[—u, 1, —i(kz + k- %)) (2.42)
son solucién de potenciales de coulomb, de manera que representan exactamente las funciones del
continuo solo en caso de que el potencial del blanco residual sea un potencial coulombeano puro,
es decir generado por una sola carga. Sin embargo, en la ionizacién de blancos multielectronicos,
el electron activo en el canal de salida interacciona tanto con el nicleo del blanco como con sus
electrones pasivos. El potencial de interaccién en este caso resulta

VT(f) = _% + Vap(f) (243)

de modo que ya no se corresponde con un potencial de coulomb y, en consecuencia, la funcién de la
Ec.(2.42) no es en esencia solucion del continuo para un blanco multielectronico.

Una via de resolucién podria consistir en calcular numéricamente las soluciones del continuo de
blancos multielectronicos, pero esto significaria perder la disponibilidad de funciones analiticas, cuya
gran ventaja recae en la agilizacién de tiempos de célculo computacional. Por ello, considerando que
la accién de los electrones pasivos en el canal de salida es, en cierto modo, la de apantallar la carga
nuclear Zr del blanco, se suele entonces reemplazar Vr por un potencial de coulomb efectivo

e ZT
Vil (@)= -2

- (2.44)

de modo que la funcion de la Ec.(2.42) sea solucion con A = ZkT, v asi recuperar expresiones analiticas
para el estado del continuo del blanco. No obstante, al utilizar la versiéon prior de la amplitud de
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transicion, los perturbadores acttian sobre el estado inicial ligado del blanco, de los que contamos
con muy buenas descripciones del tipo RHF. De este modo, las interacciones entre el electréon activo
v los pasivos queda en cierto modo resuelta. Para la versién post, en cambio, se reescribe el potencial
como - -
" Zr  (Zr—Zr "

VT(.Z') = —7 — (w‘) + Vap(m) (245)
v se incluyen los dos ultimos términos del potencial en el perturbador de la amplitud de transicion.
Haciendo esto, se ha demostrado que las versiones CDW-EIS prior y post-completa dan los mismos
resultados [18]. Ademaés, el primer término puede formar parte del hamiltoneano del blanco en el
canal de salida permitiendo también el uso de la Ec.(2.42) como estado del continuo con A\ = ZkT.

Ahora, en lo que respecta a la eleccion de la carga efectiva Zp, contamos de momento con dos
opciones: por un lado tomar una carga asintética Z$° = Zp — N (donde N es el ntmero de electrones
pasivos) o bien la carga efectiva propuesta por Belkit (1979), Z;f I = n;\/=2¢; donde n; es el ntimero
cuantico principal del orbital del cual se emitio el electréon. Cabe destacar que si bien la carga efectiva
de Belkit no respeta las condiciones asintoticas de contorno preserva la energia de ligadura e; del
estado inicial del electron activo.

Amplitud de transiciéon

En esta seccion mostraremos las versiones CDW-EIS prior y post de la amplitud de transicion
a fin de exponer la fuente de sus posibles discrepancias que luego fueran enmendadas por el trabajo
de Monti et al. (2010) en [18], donde muestran la equivalencia entre la version CDW-EIS y la
llamada CDW-EIS post completa. Este resultado nos permitira elegir la versién prior para el calculo
de las DDCS ya que resulta més simple de calcular. Finalmente, en lo que refiere al calculo en
si, introduciremos los denominados operadores de derivacidn para orbitales de Slater, ttiles para
extender la aplicacion de los resultados de Nordsieck.

La version CDW-EIS prior de la amplitud de transicion resulta, para el hamiltoneano H de la

Ec.(2.33),
Aip=— i/m (x7| [(H - igt > ‘Xfﬂ dt

) [ (] [-w

+o0
=exp [—i / Vs(R)dt

—00

(2.46)

)| e

donde W; es el perturbador EIS de la Ec.(1.28). En particular, es preciso notar que la interaccion
entre el electrén activo y los pasivos — potencial V;,— se encuentra incluida en la accién del operador
sobre el estado inicial {X;r > puesto que la correspondiente funcién de onda distorsionada contempla
una buena descripcién del estado ligado para blancos multielectronicos, como lo es la funcién de
onda RHF presentada anteriormente.

En cambio, la versién post de la amplitud de transicién resulta

e (-] ) b

~exp [_i/_:ov;(}z)dt’ X (—i) /+Oo [<X.?’ ~ W+ Vi

—00

(2.47)

Xf>dt

donde Wy es el perturbador CDW de la Ec.(1.29) y Vi se corresponde con los dos tltimos términos
de la Ec.(2.45), es decir

et = -2

8

+ Vap(T) (2.48)

T
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Asi, la inclusién del potencial Vi da lugar a la denominada versién post completa de la amplitud
de transicién, la cual queda compuesta por dos términos:

asi=i [ (x| w) i [

Como adelantamos antes, en el trabajo de Monti et al. (2010) [18], la version post completa —en
CDW-EIS- de la amplitud de transicién para la ionizaciéon simple de blancos multielectrénicos en
colision con proyectiles desnudos, elimina las discrepancias entre la version prior y la post, donde el
potencial Vi no era tenido en cuenta. Esto da cuenta de que el potencial perturbativo Vi afecta a
la evolucién del electrén activo en el canal de salida, de manera que puede ser interpretado como un
apantallamiento dindmico de la carga nuclear del blanco.

Haciendo uso de dicho resultado, en lo que sigue centraremos nuestra descripcion en las particu-
laridades del célculo de la version CDW-EIS prior de la amplitud de transiciéon para ionizacion de
blancos multielectrénicos.

Como vimos en la seccién §2.1.1, el célculo de la DDCS dependera de la amplitud a;f(p'), que
en la Ec.(2.46) se corresponde con

st = =i [ (x| )

donde en base a las Ecs.(2.38) se puede reescribir como

+oo
aslp) =i [ et [ar (s di

—00

<Xf—) VT‘Xj>dt (2.49)

[e.9]

donde nuevamente
- - * (= — —% /= — * [ = — —% (= 1 -
F.8) = (=03 Vat)) - (£ GID.LHE)) + (~05(0)u@) (£ ()3 V2L1 9))
O sea, recordando las definiciones de las Ecs.(2.10),
F(#,8) = [*(#) - §°(3) + (&) "(5)
No obstante, hay que considerar que el estado ligado inicial, ¢;, se corresponde con una funcion
atémica RHF desarrollada en una base de orbitales de Slater de la forma

Snlim(F) =Ny lte2r lim(a 90) (250)

donde Y} (6, ¢) son los armonicos esféricos. Esta dependencia angular va a alterar las transformadas

de Fourier que obtuvimos para las funciones f @y £ del caso monoelectronico. Ademas representa, en
principio, un obstaculo para aplicar los resultados de Nordsieck al célculo de sendas transformadas.
Sin embargo, es posible generalizar la aplicacién de tales resultados a blancos multielectrénicos
mediante la utilizacion de los denominados operadores de derivacion para orbitales de Slater (§2.1.3).
A saber,

=

La accion de los operadores DM, D@ y DB) permiten obtener todos los orbitales de Slater a
partir de la derivacion de una funcién generatriz S(7') que si permite aplicar los resultados de las
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integrales de Nordsieck. Entonces, como la derivacion se realiza sobre unos parametros 5y [ que
no dependen de las coordenadas espaciales, las integrales pueden resolverse con los resultados de
Nordsieck y luego derivarse de acuerdo al operador que corresponda

En efecto, las transformadas de Fourier de las funciones f“ y £ son

Fa( 1 = —iRK-Z k(= -

f“(K):—(zﬂ)S/Q/dwe RE 44 (7)V (1) (2.52a)
FbrTN 1 fe_“?'f ()i (T
FUR) =~ [ a8 R @ )62) (2:52b)

En lo que sigue, calcularemos sendas transformadas tomando un solo término de la combinacion
lineal que describe el estado inicial ¢; segin la Ec.(2.39). Esto no implica pérdida de generalidad
como consecuencia de la linealidad de los operadores involucrados y debido a que todos los orbitales
de Slater pueden ser escritos segtn la Ec.(2.51). Asi, denominando de forma genérica D al operador
Chi mD( )D( )D(f?)n y utilizando la expresion de la funcion generatriz de la Ec.(2.66) con 77 = Z,
encontramos que las transformadas de las Ecs.(2.52), en este caso, se reescriben

= 1
alf ) = _ D = —iK-Z = w(wm Bx) 9.
FR) = g D [ 4 R 639 e T
b 1 2 > [—i(R+)-3—Bx] 1% (=
En la Ec.(2.53a) tenemos ademés
Vel TiAT=pr) (—ifi — 5@)6[4/?-9?*61]
0 sea que ) i )
FUR) = FUE) + f2(K) (2.54)
donde . _
Fal gy " |pa / = iR )7 Ba] g oz o
FEE) 2/7(2m)2 [ fi [ dze 3(T) i (2.55a)
p=2
f‘aQ(ff) = - |:D,B/dl‘e[ i(R40)-&— ﬁw]x¢f(f):| . (2.55b)
/2 gfg

Como el estado final ¢ es un estado del continuo de coulomb, Ec.(2.42), podemos recuperar los
resultados presentados por Gravielle & Miraglia (1992) en [15]. O sea, si a partir de las Ecs.(2.55)
definimos

I = / dz e = FTB BN ik + K- 7)) (2.56a)
I, = / dz e FTP 5 LN L ik + k- ) (2.56D)
dond K + k + [i, entonces
e —iA—1
I = 27r( aﬁé‘) [(iX — 1)BGps, + B+ K] (2.57a)
I
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_ 1—-G —iA—1 .
Iy = 2m'( a@“) [z’)\k — (14 (ix = 1)Gau)R (2.57b)
Bu
con
1 1 - - - = 5 o
g, = 5[(K+,u) +8% y Ggu= a—ﬁﬂ[k‘ K+k-fg+ifk] donde K= (K+k)

Finalmente, la transformada de fourier de la funcién f2, Ec.(2.53a), resulta

JoR) = N0 [P+ DT (2.58)

™®
NSy

y ademas, gracias al resultado de la Ec.(2.56a), se obtiene la transformada de fourier de la funcion

£, Ec.(2.53b). A saber
1

PR ) = =N ) [D 1] (2.59)

fi=
B=

NS

En ambas, Ecs.(2.58) y (2.59), se us6 J; = 5-J) para j = 1,2.

Sinteticemos lo que obtuvimos hasta ahora. Dado un estado inicial ligado de un blanco multi-
electronico, ¢;, desarrollado en una base de orbitales de Slater, como en la Ec.(2.39), procedemos a
reescribir los orbitales de la base segun la Ec.(2.51). Dado que a cada orbital S; le corresponde un

dado conjunto de operadores de derivacion, que llamaremos genéricamente D, el estado inicial ¢;

resulta
M
) =) C [DjS(f )] o (2.60)
J=1 Buz_zj
Luego, la amplitud de transicion en funcién del momento total transferido, Ec.(2.15),
P o~ o o
R(77) = P(K,Q)
v(27)? =R
Ky,=—A¢/v
tiene por F(K,Q) a
M M
(e O ' .~ A RT > "7, ~b
PE.G) =3 [Dyan+ D8R | o p-d"+ 0y [Dm]| 1 @6
Jj=1 ,3 Z; Jj=1 B=2;

donde las constantes de las Ecs.(2.58) y (2.59) fueron incluidas en C} y C7, respectivamente. Por su

parte, las funciones 5’ @ v G son las mismas que obtuvimos para el caso monoelectronico ya que las
perturbaciones debidas al proyectil, tanto en el canal de entrada Ej como en el canal de salida E;,
no cambian.

Seccion eficaz doble diferencial en blancos multielectronicos

FEn el tratamiento realizado —recordemos— hemos reducido la dindmica del caso multielectrénico
a describir la ionizacién de un dado electrén, el activo. En otras palabras, al factorizar la funcién de
onda del sistema entre las coordenadas del electrén activo y las coordenadas de los electrones pasivos,
Ec.(2.31), y luego promediando sobre la funcion de onda de los electrones pasivos, hemos abandonado
un tratamiento de particulas idénticas, privilegiando al electrén activo por sobre los pasivos. En
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parte esta decision tiene sentido porque lo que buscamos estudiar es la ionizacién simple, es decir, la
emision de un solo electréon. De esta manera, en el canal final tendremos un electrén distinguible del
resto. No obstante, los blancos con una configuracién electronica compleja ofrecen una multiplicidad
de orbitales de los que pudo haber sido emitido el electrén activo. Por tanto, como la ionizacién
de cualquiera de ellos es posible, tiene sentido probabilistico pensar que la DDCS susceptible de
ser medida en un sistema de colisién esté compuesta por el aporte de la ddcs calculada para cada
orbital.
En este caso tomemos de ejemplo un blanco atémico de Boro. Su configuracién electrénica es

152, 25 2p1)

donde sabemos que el estado 2p se encuentra degenerado en los orbitales 2p;, 2p, y 2p.. A priori, la
medicién de la DDCS se podra explicar teéricamente como el aporte de las DDCS correspondientes
a cada orbital de la siguiente manera:

DDCS = DDCSy; + DDCSsy + DDCSy,

Luego, si si tomamos de ejemplo al orbital 2s con dos electrones, la probabilidad de que solo uno
resulte ionizado se corresponderd con la suma de las probabilidades de transicién de cada electrom.
Luego, como la probabilidad de transicién depende tinicamente del estado inicial del electrén activo,
ésta serd la misma para ambos resultando en que la DDCSo, sea dos veces la ddcs calculada para
dicho orbital, o sea

DDCSQS = 2dd0523

Por otra parte, para la DDCSy, tenemos que el electrén activo podria estar en cualquiera de
los tres orbitales p;, py 0 p.. Lo que se elige hacer —bajo la suposicion de que el electrén activo no
se encuentra en una superposicion de estados— es promediar el aporte a la DDCSy, de cada ddcs
calculada. a saber

1
DDCSy, = g[ddcszpz + ddcsgp, + ddcsgy, ]

Finalmente, para comparar los resultados teéricos con una medicién experimental de la DDCS se
deben sumar los aportes de cada ddcs considerando el ntimero de electrones equivalentes del orbital
v la cantidad de estados degenerados de cada nivel atémico; para el caso del Boro como blanco
atomico su DDCS es descripta de la forma,

1
DDCS = 2ddesys + 2ddcesgg + g[ddcs%z + ddcsgp, + ddesgy, |

2.1.3. Operadores derivaciéon para orbitales de Slater

La parte angular de los orbitales de Slater de la Ec.(2.50) esta dada por

l+m
lim(ﬁ, p) = Mlm(—l)%m eFMe sen™ <dc(0150> sen? @ (2.62)

cuya constante de normalizacién es

M, — (—1?1 \/(2l + 1)w (2.63)
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Si en lugar de escribir la parte angular de la Ec.(2.62) en coordenadas esféricas la reescribimos
en funcion de {z,y, z,7} obtenemos

1 )
Y= 7 Mim (1)

w‘l—r

(@ & i)™ (dz>l+m (r? — 2% (2.64)

donde, desarrollando el binomio y efectuando la derivacién, tenemos

d Hm 2 AV d brm 4 ! l—s,2s 21-2
@) em=(@) B ()

Lm (2.65a)
= y ! (_ )l s (2l — 25)! 25 l—m—2s
—\s (I —m —2s)!
vy ademas,
(1 @i = ()Y (T ey (2.650)
q=0 q
Definamos ahora a la funcién generatriz
oy = L (ipr)
S(r) = Ee (2.66)

Luego, consideremos sus derivadas respecto a las componentes de ji y a al parametro 8. Como vemos
se relacionan, respectivamente, con las componentes del vector posiciéon 7 o su médulo r:

Sz = z'g;i (2.67a)
oS
Sy=1i— 2.67b
V=i ( )
Sz =i 05 (2.67¢)
Opz
oS

O bien, visto de otro modo, la funcién generatriz es autofunciéon de los operadores definidos a partir
de las derivadas anteriores.

Luego, con las Ec.(2.67) podemos reescribir la parte angular Ylim
respecto a fig, [y, 2 Y 5, llegando asi a las expresiones de los operadores de derivacion. En efecto,
las Ec.(2.65) quedan

S(7) <(fz>l+m (7 2) = (il é (i) m (%)28 ( diz>l_m_28$(m (2.682)

SF)(~1)'Fm (miiy)m:(—u%lmim;<’(’;>(i¢)mq( d >q< d )qu(m (2.68b)

en funcién de las derivadas

due ) \dpy

Entonces, podemos ahora definir los operadores derivacién Dl(sz y ngl como
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-3 (2 () ()

g, = (1) 3 (M (o) (o) (270)

=\ dpz dpy

Luego, de acuerdo a la Ec.(2.67d) la Ec.(2.64) se reescribe
(AN @ p®)
Y™ = My (1) <dﬁ) (=) Dy D, (2.71)
De este modo, recordando la expresion de los orbitales de Slater de la Ec.(2.50),
¢nlim(7?) = Nrn_l e—Zr Y?:m((ga (/7)

(1)

Im como

definimos el operador D

P _ ( d )”_H (2.72)
nl dﬁ :

y encontramos a los orbitales de Slater como derivadas de la funcion generatriz S(77). A saber,

bntem(7) = N My (i)} (=1)"~71 [ DG D) DE) 8(7)| (2.73)
=
B=

NSy

Finalmente, definiendo

—1)nL(2Z)"ts I—m)!
Cum = O,y o o

los orbitales de Slater dados por los operadores de derivacién resultan

Dutin(7) = Coam [ DY D2 DY), S ()]

nl lm

(2.75)

=
B=

NS

2.1.4. Blancos moleculares

Recordando la motivacion del presente trabajo, el interés por calcular con precision la energia
depositada por haces de iones en la materia biolégica conlleva a estudiar su interaccién con moléculas,
como ser HoO o bases de ADN. Si tenemos en cuenta que el principal mecanismo de pérdida de
energia de iones rapidos en la materia biolégica es la ionizacion [5], corresponde entonces presentar
modelos teéricos para el estudio cuéntico de la ionizacion de agua y bases de ADN inducida por
impacto de iones pesados, de intermedia y alta energfa. Inicialmente —y en linea con lo presentado
al momento— consideraremos proyectiles completamente desnudos para luego, al final del capitulo,
discutir la ionizacién de moléculas por impacto de proyectiles vestidos o neutros.
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La inclusién de objetivos moleculares es, por supuesto, para nada trivial. Idealmente se deberfa
resolver la ecuaciéon de Schrodinger tanto para el estado inicial ligado como para el estado final del
continuo, lidiando con el complejo y no simétrico potencial en el que el electréon evolucionaria antes
y después de la colision [19].

Respecto al estado inicial, algunos métodos proponen como alternativa descomponer la solucién
exacta en una combinacion lineal de orbitales atémicos (LCAO) [20]. Luego, utilizando diversas es-
trategias y aproximaciones obtienen la energia del orbital molecular, los coeficientes de la expansién,
la distancia de enlace, entre otros parametros. Dentro de tales métodos encontramos, por un lado al
“linear combination of atomic orbitals - self consistent field” (LCAO-SCF) propuesto por Moccia [21]
y por otro lado al “complete neglect of the differential overlap” (CNDO), desarrollado por Pople et
al. [22], como una simplificacion mediante aproximaciones y enfoques semi-empiricos del LCAO-
SCF. De este tltimo método, se desprende aquel que fuera propuesto por Senger et al. [23]. Bajo
su enfoque, en lugar de incluir orbitales moleculares per se como estado inicial ligado del electrén
activo, se opta por analizar en qué medida cada orbital atémico contribuye a la formaciéon de cierto
orbital molecular, a fin de describir la DDCS del orbital molecular como una suma ponderada de las
ddcs de cada orbital atémico. Dicho anélisis se realiza en términos de la denominada poblacion del
orbital atémico, o sea que los pesos utilizados en la combinacién lineal de las ddcs atémicas son la
fraccion de los electrones del orbital molecular que estarian siendo aportados por cada orbital atémi-
co [19,24]. De esta manera, el método de Senger et al. desestima la superposicion de estados atémicos
en la formacion del orbital molecular (aproximacion CNDO) de modo que la poblacion de electrones
de un dado estado atémico es interpretada como si fuera el namero de electrones equivalentes que
utilizamos para el calculo de la DDCS de 4tomos multielectronicos (véase pag.29).

Por ejemplo, para el caso de la molécula de HoO encontramos en los trabajos de Champion et
al. (2012) y Tachino et al. (2014) [20,25] que las DDCS correspondientes a los orbitales moleculares
representados en la Fig.(2.4) resultan

ddcsiq, =2,00 X ddeso,, (2.76a)
ddcsyq, =1,48 X ddcso,, + 0,52 X ddesy,, (2.76b)
ddcs1p, = 1,18 X ddeso,, + 0,82 X ddcsp,, (2.76¢)
ddcszqa, =0,22 X ddcso,, + 1,44 X ddcso,, + 0,34 X ddcsp,, (2.76d)
ddesyy, =2,00 X ddcso,, (2.76¢)

No obstante, para obtener las ddcs atomicas de las Ecs.(2.76) necesitamos todavia reparar en el
estado final del continuo. Como mencionamos antes, el potencial generado por moléculas y clusters
puede resultar de gran complejidad como para encontrar soluciones exactas, o implicar un gran
tiempo de célculo como para buscar soluciones numéricas. Una dificultad de este estilo habiamos
encontrado al tratar el estado del continuo de blancos atémicos multielectrénicos, donde optamos
por utilizar una carga efectiva del tipo Z;ff = ny/—2¢; que considera —al menos en parte— el
apantallamiento de los electrones pasivos. Dicho esto, y visto que hemos descompuesto al orbital
molecular en las contribuciones de sus atomos constitutivos, tiene sentido entonces considerar para
el estado del continuo del electron activo una carga efectiva semejante, donde n sea nuevamente el
niimero cudntico del orbital atémico del cual fuera emitido, pero donde g; se corresponda con la
energia del orbital molecular correspondiente.
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Para la molécula de agua, las energias de sus orbitales son

O
16y

2p —m————--

T Nz Ny

“\3CL1

2s —__

1s

Figura 2.4: Diagrama de orbitales moleculares para H2O.
Imagen modificada del original disponible en: https://bit.1ly/3mmedFA.
Bajo licencia Creative Commons Attribution 2.0 Generic.

Es importante mencionar que mediante el enfoque presentado no se contemplan las distintas
orientaciones que la molécula pudiera presentar respecto a la incidencia del proyectil. En efecto, es la
descripcion del estado molecular desarrollada por Moccia la qué si contempla una dada configuraciéon
espacial. Sin embargo, en el trabajo de Tachino et al. [25] se encuentra que luego de considerar todas
las posibles orientaciones de la molécula de HoO la DDCS obtenida no presenta notables diferencias
en comparacion con aquella DDCS obtenida por el método aqui presentado.

Por ultimo, en lo que respecta a los modos de vibracién y rotacién de la molécula, para altas
velocidades de impacto se estima que los tiempos de interaccién de la colisién (7 ~ 10~°s) son mucho
mas cortos que los tiempos caracteristicos de vibraciéon o rotacién. De esta manera, tiene sentido
suponer que la molécula se mantiene estética —respecto al sistema de referencia del laboratorio—
durante la colisién.
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2.2. Proyectiles vestidos

Hasta el momento, el estudio de sistemas de colisién presentado se ha focalizado en las reacciones
de ionizaciéon simple de blancos atémicos y moleculares por colisién con proyectiles atémicos com-
pletamente ionizados, a los que denominamos proyectiles desnudos. Hemos presentado en detalle el
modelo CDW-EIS para el calculo de secciones eficaces doble diferencial (DDCS) correspondientes
a la ionizacién simple de blancos atémicos y moleculares, mostrando asi céomo las particularidades
de cada blanco incrementan la complejidad del modelo. Ademas se propusieron formas en que cada
orbital del blanco podria contribuir a la DDCS total, contrastable con mediciones experimentales,
mediante argumentos probabilisticos respecto de las ddcs calculadas para cada orbital.

Ahora, resulta necesario complejizar en un nuevo nivel el modelo CDW-EIS para estudiar la
reaccién de ionizacién simple cuando se tienen proyectiles neutros o parcialmente ionizados, como
se dice, proyectiles vestidos o parcialmente vestidos. El interés que motiva este estudio radica —més
alla del cardcter fundamental de estas colisiones— en el hecho de que los iones que penetran un medio
material tienen la posibilidad de capturar electrones. Por ello, para un estudio mas real de la traza
del proyectil, es decir, la trayectoria que describe en el medio material con el que interactda hasta
perder la suficiente energia, se deben tener en cuenta las colisiones de estos proyectiles parcialmente
ionizados contra blancos atémicos y moleculares. Corresponde entonces examinar en qué medida y
de qué manera la estructura electréonica del proyectil afecta a la emision de electrones del blanco,
sin descuidar que el proyectil también podria ser emisor de electrones.

Con respecto a la ionizaciéon del blanco por impacto de proyectiles parcialmente vestidos, una serie
de resultados experimentales evidenciaron ciertos fenémenos en el espectro de emision electrénica
que no podian ser explicados a la luz de los modelos teodricos disponibles. En particular, el grupo
de Schmidt-Boking y colaboradores encontré que en la ionizacion del Helio por impacto de 1MeV /u
U2+ [26] la emisién de electrones producidos por encuentros binarios presentaba una estructura
anomala. Los denominados electrones binarios son producto de colisionar eldsticamente contra el
proyectil, por lo tanto su contribucién al espectro de emisién constituye un pico centrado a altas
energias y que a medida que el angulo de emisiéon aumenta, 6 > 0°, la energia del pico disminuye. No
obstante, en el trabajo mencionado encuentran que el impacto de 1MeV /u U%'* sobre He da lugar
a una estructura de dos picos, en lugar de uno, en la zona del espectro de electrones binarios. En
el mismo trabajo, demuestran que dicha anomalia deviene del apantallamiento de la carga nuclear
del proyectil por parte de sus electrones. En efecto, logran explicar la estructura de dos picos como
un fendémeno cuédntico de interferencia entre la emision de electrones debida a la interaccion de
largo rango de Coulomb con aquella correspondiente al corto rango dada por el apantallamiento
electroestatico de la carga nuclear por parte de los electrones del proyectil.

En esta linea, para la extensiéon de los modelos CDW y CDW-EIS para proyectiles con distintos
grados de ionizacién, se incorporaron potenciales de corto rango que den una mejor descripcién
cuantica de los iones. De hecho, los trabajos de Monti et al. (2008, 2011) [18,27] logran representar
satisfactoriamente los resultados experimentales mencionados y otros [26,28]. En particular, logran
dar cuenta del fenémeno de interferencia entre las emisiones producto de la interaccion de largo
rango de Coulomb y de un potencial de corto rango prescrito por Green y colaboradores [29-31]
para la ionizacién del Helio por impacto de 1MeV /u U2+ y 600keV /u Au'lt.

A continuaciéon presentamos algunas generalidades del potencial que modela la interacciéon del
electrén activo con proyectiles parcialmente vestidos. Luego damos lugar a las particularidades del
calculo de las DDCS correspondientes la ionizacién simple en sistemas de colisién de proyectiles
parcial y totalmente vestidos contra blancos atémicos multielectrénicos. Finalmente, se plantean
algunos desafios por resolver para la extensiéon de los modelos de onda distorsionada del continuo a
sistemas de colisién entre proyectiles vestidos y blancos moleculares.
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Potencial paramétrico GSZ

Bajo el modelo atémico de particulas independientes presentado por Green, Sellin y Zachor
(GSZ) [29] se caracterizan los potenciales eléctricos de los iones con dos parametros, H y d, que
dependen del ntimero total de electrones N y la carga nuclear 7 del i6n; por estos motivos reciben
el nombre de potenciales paramétricos GSZ. En sintesis, proponen una funcién de apantallamiento
de la forma

O(s) = [H (es/d - 1) + 1} B (2.77)

donde los pardmetros H y d pueden ser escritos en base a pardmetros variacionales n y £ obtenidos
al minimizar la energia de cada atomo o ién. Si bien es un proceso computacionalmente costoso,
en el trabajo publicado por Garvey et al. (1975) [31], han demostrado que para un numero fijo de
electrones, los parametros 7 y £ dependen linealmente del grado de ionizacion (Z — N). A saber,

§=6+&(Z—-N) (2.78a)
n=mn0+m(Z—N) (2.78b)

donde la variacién de los valores &y, &1, o v m1 varfan con N lo suficientemente suave como para ser

inter y extrapolados a partir de aquellos calculados en [30,31], como muestra Monti et al. (2011) [32].
Por su parte, el comportamiento general de la funcion de apantallamiento, Ec.(2.77), se encuentra

graficado en la Fig.(2.5). Esta permite escribir el potencial del proyectil, de carga neta ¢, como

1 . -1
Vp(s) = —g - ~(Zp—q) [H (1) + 1} (2.79)
1 x
= |
c
|
0 1 2
S

Figura 2.5: Funcién de apantallamiento Q(s).

De la Fig.(2.5) y de la Ec.(2.79) se puede ver que, para grandes distancias, el valor de la funcién
de apantallamiento cae a cero dando lugar a un potencial de Coulomb de largo rango para una
carga neta ¢; mientras que para distancias cortas, la funciéon de apantallamiento tiende a valer uno
ponderando el campo originado por la carga nuclear Zp sin apantallar.

En lo que sigue consideraremos al potencial del proyectil Vp como la suma de un término de
largo rango, V¥,

Vir(s) = —g (2.80)

mas otro término de corto rango, V5",

VT (s) = —%(Zp — 9 [H (es/d - 1) + 1} - (2.81)
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2.2.1. Ionizacion de blancos atémicos multielectrénicos

Al igual que en la seccion §2.1.2, haremos uso del modelo de electron independiente para reducir
la dindmica del sistema multielectrénico a la descripciéon de un tnico electrén activo. Esto, para
el caso de proyectiles vestidos, implica suponer que los electrones ligados al proyectil también se
mantienen en sus estados iniciales durante la colisién, es decir que junto con los electrones del
blanco son electrones pasivos. No obstante, una diferencia sustancial en la inclusién de los electrones
del proyectil respecto a los electrones del blanco radica en modelar todas las interacciones entre los
primeros con el resto del sistema como parte de un mismo potencial Vp. En otras palabras, mientras
que la inclusién de los electrones pasivos del blanco se logra —en CDW-EIS prior— satisfactoriamente
con el uso de buenas funciones de onda para el estado ligado, para considerar el efecto de los
electrones pasivos del proyectil, en cambio, se considera que éstos intervendran mayoritariamente en
el apantallamiento de la carga nuclear Zp, de modo que el potencial de interaccién entre el electron
activo y el proyectil vendra dado por la Ec.(2.79).

Entonces, el hamiltoneano del sistema ilustrado en la Fig.(2.6) resulta

. 1 o
H= —§V$+VT(5) + Vp(3) + V5(R) (2.82)

donde Vr, siendo el potencial de interaccién entre el electrén activo con el resto del blanco, es el
mismo que en la Ec.(2.45) y donde V; es el potencial de interaccion internuclear de la Ec.(2.35).
Respecto a este tltimo cabe destacar que si bien considera un término que tiene en cuenta la
interacciéon de los electrones pasivos del blanco con el nicleo del proyectil, no tiene un término
semejante para la interaccién de los electrones pasivos del proyectil para con el nicleo del blanco;
no obstante, vimos que tanto este término como el de la energia media de los electrones pasivos del
blanco, Ec.(2.36), solo contribuyen en una fase que no interfiere con la dindmica del electrén activo®.

electrén activo

p i ,
Proyectil f\
(* ] 7
electrones pasivos:
Blanco

Figura 2.6: Esquema ilustrativo.

Bajo el modelo CDW-EIS, las funciones de onda distorsionadas que usamos para la descripcion
de este sistema consideran los mismos estados ligados y del continuo del blanco multielectrénico de la
seccion §2.1.2. En cambio, las funciones de distorsién que describen al electrén activo en el continuo
del proyectil —con N electrones pasivos— en los canales inicial y final, E;r y [,17, van a incorporar
una carga apantallada asintética g = Zp — N en lugar de la carga nuclear Zp. De esta manera, las

!Para el caso de Vi, esto se cumple —recordemos— bajo la version de linea recta de la aproximacion de parametro
de impacto, o sea, a energias suficientemente altas
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distorsiones en cuestion resultan

,Cj(g) — e—iyln (vs+7-5) (2.83&)
£7(5) = N*(€)1Fi[i€, 1, —i(ps + - 5)] (2.83D)
pero con v = % y &= %, donde v es la velocidad del proyectil y p el momento lineal del electron

emitido con respecto al proyectil, o sea p'= k-, , siendo k el momento del electrén emitido respecto al
blanco. Al igual que con el estado del continuo del blanco multielectronico, es oportuno recordar que
el reemplazo de la carga nuclear de la solucién por una carga efectiva asintotica es una aproximacion
que intenta considerar parcialmente el efecto de los electrones pasivos —en este caso del proyectil— al
mismo tiempo que busca preservar la expresiéon analitica de las soluciones del continuo.

En vista de lo desarrollado, mostramos a continuaciéon cémo la inclusiéon de un término de corto
rango en el potencial perturbativo logra explicar los fenémenos de interferencia antes mencionados.

Amplitud de transiciéon

La amplitud de transicion CDW-EIS en su versién prior para el hamiltoneano de la Ec.(2.82)

resulta -
Aif(ﬁ):—i/ <X]7’ (ﬁf—igt )(Xj>dt (2.84)

—0o0

donde

—

41U - Vg

s

~ 1 1 _
(H —z'gt ) = —ivi — Evz — Vo Vs + Vp(Z) + Vp(5) + Vs(R) —

; 0
ot
Luego, teniendo en cuenta que

(vs® —z‘aat

) exp [—i / t V;(R)dt’} —0 (2.852)

o . D o
( q . o
~1 4w vs) LFH(3) =0 (2.85¢)

de la Ec.(2.84) se desprende, ignorando la fase debida al potencial internuclear,
az‘f(ﬁ)z—i/ <Xf’ <—2V5—Vm-VS+V]§””>

=—i / O; <x;) (—WFS + V) I >dt

Observamos entonces que el potencial perturbativo cuenta con dos términos: por un lado el
perturbador CDW-EIS, WZEIS, y por el otro el potencial de corto rango del proyectil V5". Esto
permite reescribir la amplitud de transicién como la suma de dos amplitudes: una que denominaremos
de largo rango (Ir) y otra de corto rango (sr). A saber,

ais(7) = al(7) + af(7) (2.87)

De este modo, la DDCS calculada en base al parametro de impacto queda

00 o
OELO0 K / dp
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lo que genera grandes expectativas si recordamos el fenémeno de interferencia encontrado en las
mediciones experimentales con proyectiles vestidos. Continuamos entonces con el calculo de la DDCS
aplicando nuevamente el método de la transformada de Fourier presentado en la secciéon §2.1.1.

La amplitud de transicién de largo rango en funcién del pardmetro de impacto tiene la forma de
la Ec.(2.8)

+oo
aiy(p) = —i / Af/ dF F''(%,5) dt (2.89)

—00

donde
F(#,5) = (~ 3@ Vetn(®))- (L7 5)VuF () + (03 @)u(@) ) (£77(9)5 V2L () (290)

Por su parte, la amplitud de transicién de corto rango se escribe

asf(p) = —i / :O eiBeirt / di F*"(Z,8) dt (2.91)
donde
F7(7,5) = (= 63(@)0(@)) (-1 (£ (5) V' (5) £F(5)) (2.92)

Segin el método de la transformada de Fourier, podemos obtener la DDCS a partir de la amplitud
de transiciéon en funcién del momento transferido R;r

U e N 2.93
s = [ | (299)
con

i _ L
N PR 2.94
Ragl) = Samp FEQ) (2.94)

Ky=—A¢/v

donde en este caso ~ - .

F(R,G)=F"(K.§)+ F"(RK,Q) (2.95)

Acé podemos notar que el primer término se corresponde con la transformada de Fourier de la
Ec.(2.90), la cual fue obtenida ya en la seccion §2.1.2, mientras que el segundo término se corresponde
con la transformada de la Ec.(2.92). Este tltimo resulta

F(K,Q) = [1 / 4z e KT ()

(2m)7? 8

W /dge—ié.gﬁf*(§) éﬁj(g)g(s) (2.96)

cuyo primer factor reconocemos como la transformada de Fourier de la funcién f°, Ec.(2.10), calcu-
lada para blancos multielectronicos en la seccidén §2.1.2. El segundo factor, por su parte, podemos
notar que es similar a la transformada de Fourier de la funcién ¢, Ec.(2.26), salvo que involucra
a la funcién de apantallamiento Q de la Ec.(2.77). En principio, la presencia de esta funciéon de
apantallamiento dificulta el calculo de dicha cantidad por medio de las ya conocidas integrales de
Nordsieck, sin embargo veremos que —como el comportamiento de €2 lo sugiere— dicha funcién puede
ser expresada en una base de orbitales de Slater del tipo 1s, permitiendo asi la aplicacion directa de
los resultados de Nordsieck al célculo de la integral.
Definiendo entonces a ¢°" como

§7(5) = £7(3) = (Zp — q)Qs) £ (5) (2.97)

S
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notamos que el segundo factor de la Ec.(2.96) se corresponde con la transformada de Fourier de g*"
o sea g°"
Expresando a la funcion de apantallamiento como una combinacion lineal de cinco orbitales de

Slater de tipo 1s,
5
s) = Z cje”%i* (2.98)
j=1

encontramos que G tiene la forma
~sr ZP — q > —iQ-5—Z;s . . IR | —iv1n (vs+7-8)
(@) Z G e | A5€TOT IR Litps +7-9)] L (2.99)

cuyas integrales si se corresponden con integrales de Nordsieck [15].

Entonces, en virtud de las Ecs.(2.61), (2.96), (2.95), (2.94) y (2.93) obtenemos, por integracion
numeérica, la DDCS de ionizacién simple del blanco para una dada energia de impacto del proyectil.
No obstante, recordemos que solo estuvimos considerando la ionizacién del blanco bajo la suposicién
de que los electrones del proyectil se encontraban mucho mas ligados que los del primero. Claramente,
hay casos en que esta hip6tesis podria no satisfacerse. Por este motivo, analizaremos a continuacién
la ionizacion de proyectiles vestidos para aquellos casos en que las energias de ionizacién de ambos
agregados que participan de la colisién son similares.

2.2.2. Ionizacién de proyectiles vestidos

FEn sistemas donde la energia de ligadura de los electrones del proyectil es comparable con las
energias de ionizacién del blanco corresponde considerar también la posible ionizacién del proyectil
por impacto del blanco, es decir, la colision inversa. De este modo, la DDCS resultante debera incluir
tanto el aporte de electrones por parte del blanco —como vimos anteriormente— mas el aporte de
electrones por parte del proyectil e incluso la ionizacién simultdnea de ambos cuerpos. Respecto a
esta ultima posibilidad solo presentaremos una sencilla estimacién probabilistica debido a que su
calculo formal excede las posibilidades de los modelos de ionizacién simple aqui considerados.

La seccion eficaz doble diferencial para la ionizaciéon del proyectil se obtiene entonces consideran-
do el sistema ilustrado en la Fig.(2.7). Procediendo de manera anéloga a lo expuesto anteriormente,
podremos conocer la DDCS en funcién de la energia y el &ngulo de emisiéon para el sistema, de refe-
rencia ligado al proyectil. Luego, mediante transformaciones de Galileo, describimos las cantidades
cinematicas del sistema del proyectil respecto al sistema de referencia del laboratorio, solidario al
blanco.
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° electron activo

electrones pasivos:
Blanco

Figura 2.7: Esquema ilustrativo.

En efecto, si ¢’ y 6’ son la energia y el angulo de emision en el sistema del proyectil, encontramos
que en el sistema del blanco se escriben:

g =e+T—2VeT cosd (2.100a)
T

¢’ = arccos <€ c ) (2.100Db)
2v/Te’

donde T = v%/2. Luego, siendo ¢’ la seccion eficaz de ionizacién simple del proyectil en el sistema
del proyectil, mientras que o es su transformacion al sistema del blanco. Luego, se encuentra [10]
que las DDCS de ambos sistemas se relacionan segin

0o ( £ )% %0’

900 o0 e’ (2.100)

¢

En la Fig.(2.8) se muestra la contribuciéon por parte del proyectil al espectro de emision que
se mide desde el sistema de referencia del laboratorio. Como se ve, la ionizaciéon del proyectil da
lugar a un pico centrado en energias correspondientes a electrones emitidos con velocidad similar
a la del proyectil. Esto, en el marco de referencia del proyectil, se condice con electrones poco
energéticos producto de las colisiones blandas, que a su vez son los de mayor secciéon eficaz. Si bien
su distribucién angular es en general isotropica, como resultado de la transformacion de coordenadas
se obtiene que en el sistema de referencia del laboratorio éstos electrones quedan mayoritariamente
subtendidos en dngulos de emisién cercanos a § = 0°, pero con una dispersiéon angular mayor que
aquella correspondiente al pico de captura electrénica al continuo (ECC).
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Haz Incidente
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Figura 2.8: Vista superior de la superficie de emisién por ionizacién del proyectil vista desde el sistema de
laboratorio. Las secciones eficaces doble diferencial fueron calculadas para la colision C** + He a 1800 keV /u. El
sistema de coordenadas es polar con la energia de emisién en la variable radial en escala logaritmica y los colores

dan cuenta de la magnitud de la DDCS en cada punto segin la escala indicada en el grafico.

2.2.3. Factor de forma

La inversion del sistema de colisién para obtener la DDCS correspondiente al proyectil tiene una
peculiaridad en la que no hemos reparado atin en nuestro desarrollo. Resulta cuando un proyectil
tiene carga neutra (g = 0), las distorsiones correspondientes a los canales inicial y final, Ecs.(2.83),
dejan de tener efecto sobre la funcién de onda distorsionada puesto que ambos factores pasan a valer
uno. Entonces, a pesar de que en la amplitud de transicion, Ec.(2.86), se preserva el término de
corto rango, la evolucién temporal del electrén activo en nuestro modelo caeria en una descripciéon
de un solo centro, el blanco. Sin embargo, hay evidencia experimental que da cuenta de que atn con
proyectiles neutros en los espectros de emision delantera (6 ~ 0°) resulta posible observar el pico de
captura electronica al continuo [33], el cual es inherentemente un fenémeno de dos centros.

Ademas, comparando espectros de emision electronica medidos con proyectiles desnudos y par-
cialmente vestidos, DuBois & Manson (1990) [34] encontraron que la region del espectro correspon-
diente a electrones més energéticos, asociados a parametros de impacto pequenos, son similares entre
sistemas con distintos iones de una misma especie como proyectiles. Por otra parte, los espectros
de emisién de electrones de baja energia, asociados a grandes pardmetros de impacto, medidos para
proyectiles vestidos de carga neta ¢ = Zp — N (siendo N el nimero de electrones del proyectil) son
similares a aquellos medidos para proyectiles desnudos de carga nuclear Zp = q.

Todo esto parece indicar que la carga efectiva g que se le asigna al proyectil podria ser considerada
en funcion del pardmetro de impacto. En otras palabras, se puede proponer, tanto para proyectiles
neutros como parcialmente vestidos, una carga dindmica que con parametros de impacto cortos
asuma el valor de la carga nuclear Zp, mientras que con pardmetros de impactos largos ésta asuma
el valor asintotico Zp — N, donde el apantallamiento por parte de los electrones pasivos del proyectil
es completo.

En esta linea, DuBois y Manson proponen, en el mismo trabajo [34], un factor de forma que de
cuenta del apantallamiento dindmico de la carga del proyectil. A saber,

N
F(K) = (¢pi| Y ™7 |op; (2.102)
=1
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donde la sumatoria es sobre las posiciones 7; de todos los electrones pasivos del proyectil, que
permanecen en el estado inicial ¢p; v donde K es el momento transferido al electron activo. Por
tratarse de variables reciprocas, el momento transferido y el parametro de impacto son inversamente
proporcionales entre si. De esta manera esperaremos un apantallamiento completo de la carga cuando
K tienda a cero (gran parametro de impacto) mientras que el apantallamiento deberia de ser nulo
cuando K sea muy grande (parametro de impacto corto).

De la Ec.(2.102) encontramos que

N
FR) =3[ [ oni cos (R mari [ on® sen (R 75) ar
j=1

donde el término imaginario se anula por tratarse de la integraciéon de una funcién impar en un
intervalo simétrico y donde efectivamente K — 0 implica F'(0) = N y donde K — oo hace oscilar al
integrando con demasiada frecuencia entre valores positivos y negativos haciendo que la integral valga
cero, o sea F'(co) = 0. Este comportamiento en funciéon de K puede evidenciarse en la Fig.(2.9a).

Entonces, por tratarse ademés de un valor real, podemos utilizar este factor de forma para definir
una carga dindmica en funciéon del momento transferido. A saber,

§K)=2Zp—F(K) (2.103)
N Zp
Ry iS)
0 0
K K
(a) Factor de forma F(K). (b) Carga dinamica ¢(K).

En la grafica de la Fig.(2.9b) podemos apreciar entonces la carga dindmica ¢ correspondiente a
las distorsiones que afectan al electréon activo de acuerdo al momento K que le fuera transferido.
Veamos ahora como incluirla en el potencial del proyectil a fin de poder describir fielmente los
espectros obtenidos con proyectiles neutros, es decir, completamente vestidos.

Potencial dinamico para proyectiles vestidos

En vista de la Ec.(2.103), que nos brinda la carga dindmica en funcién del momento transferido al
electron en su estado final del continuo y recordando la Ec.(2.79), que modela la interaccion de corto
y largo rango con proyectiles vestidos, podemos proponer un nuevo potencial que incluya ambos
efectos con solo sumar y restar un término de coulomb de carga dindmica g, Ec.(2.103), al potencial
Vp. De esta manera obtenemos

(q—q)

Vols) = 1~ (Zp — 0)0s) - (2.104)
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De este modo, en lo que respecta a las distorsiones de los canales inicial y final E;r y E; de las

Ecs.(2.83), habra que redefinir v = % y &= g, Luego, en virtud de las mismas hipétesis y bajo un
procedimiento andlogo al realizado para arribar a la Ec.(2.86), podemos encontrar que la inclusion
de la carga dinadmica agrega un nuevo término al potencial perturbativo, este es

ur) =i [ (] (-wers v - 10

—0o0

Xj>dt (2.105)

Por lo tanto, nuevamente podremos reescribir la amplitud de transicién como la suma de distintas
amplitudes, cada una relacionada con un término del perturbador de la Ec.(2.105). De esta manera
podremos notar que dos de las tres amplitudes ya las obtuvimos anteriormente, a saber, las de corto
y largo rango de la Ec.(2.87). Ahora entonces encontramos un tercer término relacionado con la

carga dindmica ¢ que denotaremos como af}m y la amplitud de transicién resulta

aif(§) = aly(7) + aff(p) + ag}" (7) (2.106)
En particular,
+oo
@?}m(ﬁ’) =—1 /_OO eZAEivft/dF Fom (2, 8) dt (2.107)
donde : "
niyg g * (2 = —xon \d—( -
Fln(3,3) = (_¢f(x)¢i(x)) (Lif (5) 7= cj(s)) (2.108)

siendo su transformada de Fourier

den(f(”é): [Q;W/dfe—ik.ffb(f)

) /dge—z@-s“ﬁf*(g) iﬁj(g)} (2.109)

* [ eny

En la Ec.(2.109) encontramos nuevamente la ya conocida transformada de Fourier de la funciéon f°
multiplicada por otra integral de resolucion directa si aplicamos los resultados de [15].
Luego, recordando las Ecs.(2.61) y (2.96)

Rig (i) = PR, Q)+ F(R.G) + F"(R, Q)|

v(2m)?

y entonces

0?0 2

=k [ df | Rig (7
cuyo célculo, al igual que en los casos anteriores, se realiza numéricamente. Vale mencionar que

al integrar sobre el momento transferido, 7, la carga dindmica ¢ va actualizando su valor segin
corresponda.

Tonizacion simultanea

Las contribuciones al espectro de emisién que provengan de colisiones en donde solo uno de los
agregados resulta ionizado, se corresponden con la suma de las DDCS correspondientes a la ionizacién
simple del blanco y del proyectil en el sistema de referencia del laboratorio. No obstante, resta aun
considerar aquellas colisiones en las que ambos agregados se ionicen en simultdneo. Formalmente,
el calculo de la DDCS para ionizacién simultdnea debe tomar en cuenta dos electrones activos:
uno inicialmente ligado al blanco y el otro inicialmente ligado al proyectil; pero sendos electrones
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estarian sometidos a distintos potenciales perturbativos, lo que complica ampliamente la solucion
computacional del problema bajo los modelos aqui presentados.

De todas formas, una opcioén para estimar la contribuciéon al espectro por parte de la ionizacion
simulténea es utilizar un enfoque probabilistico, tal como los trabajos [35,36]. Si recordamos que la
DDCS para ionizaciéon simple es una medida de la probabilidad de que en un dado angulo y con una
dada energia sea emitido un electréon tras la colisién con un proyectil a cierta velocidad, entonces
podemos argumentar que la seccion eficaz total TCS, da cuenta de que a raiz de tal colision un
electron sea emitido, sin importar alguna direccién o energfa en particular. De esta manera, en un
sistema de colision donde tanto el proyectil como el blanco se puedan ionizar, podemos definir la
probabilidad de ionizacién del blanco como

TCS™
TI .
P~ Tesrr oSt (2.110)
v la probabilidad de ionizacién del proyectil
TCSsP!
PPl ~ (2.111)

~ TCSPI + TCSTI

donde los superindices indican si la cantidad se refiere a la ionizacion del blanco (T1) o a la ionizacion
del proyectil (PI). Podemos corroborar que la suma de ambas probabilidades, es decir, la probabilidad
de que el electron emitido haya provenido de alguno de los dos agregados, vale uno.

Finalmente, si para estimar la DDCS de la ionizaciéon simultdnea asumimos que el angulo y
energia de emision de un electréon es independiente del otro, podemos argumentar que la DDCS en
cuestion implica considerar cudl es la probabilidad de que ambos agregados se ionicen pero al menos
uno emita un electrén con angulo 0y y energia e. De esta forma,

TI PI PI TI
Dpegsim _ DDCSTITCSP!  DDOSPI TCS

= TCSPT+ TCSTT T TCSPT + TCSTT (2.112)

Si bien resulta de un enfoque muy simplificado —donde por ejemplo no se tienen en cuenta posibles
interferencias entre los electrones dispersados— cabe destacar que ha dado muy buenas estimaciones
de la contribucion de la ionizaciéon simultanea al espectro de emision electronica total [35,36].

2.2.4. Blancos moleculares y proyectiles vestidos

Para finalizar, presentaremos la situacién actual del modelo CDW-EIS para la descripcion de co-
lisiones entre proyectiles vestidos y blancos moleculares. En §2.1.4 hemos presentado a la molécula de
H20 como blanco, mostrando la manera en que describimos sus estados ligados y del continuo. Aho-
ra, en linea con lo presentado para proyectiles vestidos, resta considerar a la molécula como proyectil
v asi poder calcular la ionizacién de proyectiles vestidos en colisién contra blancos moleculares.

Para incluir proyectiles moleculares en el actual modelo CDW-EIS prior, debemos buscar la
forma de describir las interacciones entre los electrones pasivos de la molécula y el electréon activo
ligado al blanco. Esto es un problema no trivial que para el caso de iones y atomos (§2.2) se logra
resolver mediante la descomposicién del potencial de interaccién en términos de largo y corto rango.
Este altimo fue modelado por potenciales paramétricos GSZ (pag.36), cuyos parametros se obtienen
para una amplia variedad de iones y 4tomos. En cambio, para el caso de proyectiles moleculares la
utilizacién de potenciales GSZ, al menos en rigor, no es directa.

No obstante, como primer abordaje, en el presente trabajo vamos a forzar la extensién de los
potenciales GSZ para proyectiles HoO definiendo el potencial de corto rango de la Ec.(2.79) a partir
de los pardmetros del &tomo de oxigeno pero para una carga nuclear Zp = 10. Un poco la razén
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de esta aproximacion radica en el fuerte cardcter monocéntrico de la molécula de agua, en la que
el 4tomo de oxigeno es el mas masivo y el de mayor carga nuclear. Al final del proximo capitulo
contrastaremos con datos experimentales los resultados teéricos para la DDCS de ionizacién simple
de la molécula de agua por impacto de proyectiles de carbono parcialmente vestidos.
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Capitulo 3

Resultados

En este capitulo se presentan y analizan distintos resultados teéricos obtenidos para el calculo
de secciones eficaces doble diferencial y totales bajo el modelo CDW-EIS para distintos sistemas de
colision. Estos resultados tebricos se encuentran contrastados contra sus correspondientes mediciones
experimentales, de modo que la elecciéon de sistemas de colisién, angulos de emisiéon electrénica, ener-
gia de emisién y energfa de colision elegidos se encuentran, en cierto modo, sujetos a la disponibilidad
de datos experimentales. No obstante, el volumen y la variedad de las mediciones aqui recopiladas se
considera suficiente para dar idea de los alcances del modelo, exponiendo e interpretando las causas
de sus limites.

Los datos experimentales fueron facilitados por distintos autores por comunicacién directa, ex-
traidos de tablas o bien digitalizados a partir de las graficas presentes en articulos publicados en
revistas cientificas de alto impacto. En todo caso se citara la fuente de dichas mediciones.

El orden de presentacién de los resultados responde a la misma légica bajo la cual se ha orga-
nizado (en el capitulo anterior) el desarrollo teérico del modelo CDW-EIS, a saber, de los blancos
més simples a los mas complejos y de los proyectiles mas simples (desnudos) a los mas complejos
(vestidos).

3.1. Proyectiles desnudos

3.1.1. Protén sobre Hidrégeno

El mas simple de los sistemas de ionizacién por colisién se corresponde con el impacto de protones
sobre blancos de hidrégeno, o sea la reaccion Ht + H — H™ + HT +e~. Cabe mencionar que si
bien la version de linea recta de la aproximacién de parametro de impacto utilizada en el modelo
CDW-EIS no admitiria el uso de electrones como proyectiles, un sistema de colisiéon en el que el
proyectil sea un electrén deberia ademéas tener en cuenta la relacién de intercambio de éste para con
el (o los) del blanco.

En este sistema ademas la funciones del continuo de Coulomb del canal final son exactas. De
este modo, ante la comparacién con resultados experimentales, podremos descartar como fuente de
discrepancias a las descripciones de dichos estados y centrarnos en otros aspectos del modelo.

Para esta reaccién en particular contamos con una vasta cantidad de mediciones experimentales,
publicadas por Kerby et al. (1995) [37], para energias de impacto que van desde 20keV hasta 114keV,
cubriendo casi completamente la amplitud angular para energfas de emisién contempladas entre
1,5eV y 300keV. Estos datos nos permiten observar tanto la distribuciéon energética (para un angulo
fijo) de las DDCS como su distribucion angular (para una energia de emision fija).
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En efecto, en las graficas de la Fig.(3.1) se presentan las DDCS de ionizacion simple del sistema
H* + H, teéricas y experimentales, en funcién de la energia del electrén emitido para los angulos de
emision indicados. Cada gréfica (a, b, ¢, d y e) se corresponde con una energia de impacto diferente,
o bien a diferentes valores del parametro de Sommerfeld S = Zp/v. Por otro lado, cabe destacar
que a fin de lograr una mejor visualizacion de las curvas y puntos graficados, algunos conjuntos de
datos (experimentales y teoricos) fueron multiplicados por un factor escalar arbitrario.

De manera similar, en las graficas de la Fig.(3.2) se muestran las distribuciones de las DDCS
de ionizacion simple pero en funcién del dngulo de emisién para algunas energias de emisién que
permitan la comparacién entre colisiones a diferentes energias de impacto. En esta oportunidad no
se han escalado los conjuntos de datos experimentales y tedricos.
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Figura 3.1: Secciones eficaces doble diferencial en funcion de la energia del electron emitido en la ionizaciéon de H
por colisién de H' a energias de impacto de 20 keV /u (a), 48 keV /u (b), 67 keV /u (c), 95 keV /u (d) y 114 keV /u (e).
En cada caso se graficaron los datos experimentales (puntos) y los resultados teoéricos obtenidos con CDW-EIS
(lineas) para distintos angulos de emision. Algunas conjuntos de datos (teéricos y experimentales) fueron
multiplicadas por algin escalar arbitrario a fin de mejorar su visualizacién. Las mediciones experimentales fueron
reportadas por Kerby et al. (1995) en [37].
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Figura 3.2: Secciones eficaces doble diferencial en funcién del d&ngulo de emisién del electréon emitido en la
ionizacion de H por colision de HT a energias de impacto de 20 keV/u (a), 67 keV/u (b) y 114 keV/u (c). En cada
caso se graficaron los datos experimentales (puntos) y los resultados tedricos obtenidos con CDW-EIS (lineas) para

las energias de emisién indicadas. Las barras de error que se muestran sirven de referencia para el resto de las
mediciones. El porcentaje de error y los datos experimentales fueron reportadas por Kerby et al. (1995) en [37].

En general, de las Figs.(3.1) y (3.2) se observa que a mayores energias de impacto las predicciones
tedricas se acercan més a los datos experimentales. El parametro Zp/v es también conocido como
“perturbation strength” (fuerza perturbativa) ya que su valor esta directamente relacionado con el
peso de los factores perturbativos Ej y EJT utilizados en las funciones de onda distorsionadas. Si
Zp/v — 0, éstos factores tienden a valer uno, lo que implica que la interaccion electron activo-
proyectil no resulta significativa y las funciones de onda tienden a aquellas utilizadas en modelos de
un centro como lo es la Primera Aproximacion de Born (“FBA”, segun sus siglas en inglés). Por otro
lado, si Zp/v 2 1 la interaccion del proyectil con el resto del sistema se vuelve ya mas significativa,
desafiando el rango de validez de la hipotesis perturbativa del modelo de onda distorsionada [8,10].
Por ello, en términos del parametro S = Zp/v, observamos en las Figs.(3.1) y (3.2) que a medida
que éste asume valores cada vez mas chicos que uno el modelo brinda mejores resultados.

Por su parte, en las distribuciones angulares tanto teodricas como experimentales de la Fig.(3.2) se
puede observar una asimetria de varios 6rdenes de magnitud en la emisiéon electrénica respecto a 90°,
con una mayor emision electrénica en angulos pequefios; ademas es mayor a medida que aumenta la
energfa del electrén emitido.

Esta asimetria ha sido profundamente estudiada en otros trabajos [8-10,38| donde se demuestra
la importancia de incluir modelos de dos centros en el calculo de secciones eficaces a energias de
impacto intermedias (donde las distorsiones debidas al proyectil son significativas pero no muy
grandes) o a altas energias de impacto pero en angulos de emision cercanos a cero grados. En
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sintesis, los trabajos citados muestran que un modelo de un centro —como el mencionado FBA— no
logra predecir correctamente la anisotropia angular en la emisién electrénica para energias de impacto
intermedias, dando lugar a pensar que es debido a la interaccion atractiva con el proyectil que los
electrones tienden a concentrarse en angulos pequenos. No obstante, resulta oportuno aclarar que
la emision de dos centros no es la unica fuente de tal anisotropia porque para energias de emision
correspondientes al pico binario los modelos de un centro si logran predecir una mayor DDCS a
angulos menores que 90°.

Si bien en las graficas de la Fig.(3.1) no se aprecia el pico caracteristico de los electrones binarios,
si podemos ver el perfil de rapido descenso de la DDCS que sucede luego del mismo. Mas aan, por
ser producto de colisiones el4sticas contra el proyectil, mediante leyes de conservacién se deduce que
el mismo se centraria a energias egp = 2v% cos? 6, lo que implica que para energias de impacto
de 67 y 114 keV /u el “pico” se encuentra a energias cercanas a 150 y 250 eV respectivamente. Esto
quiere decir que para las energias de emision de las graficas (b) y (c) de la Fig.(3.2) el origen de las
anisotropfas angulares se deberfa casi en su totalidad a la emisién de dos centros. De esta manera,
se puede pensar que el incremento de la anisotropia con la energia de emisién se debe a que a cuanto
més parecida a la velocidad del proyectil sea la de un electron emitido a 0 < 90°, més cerca del
proyectil se trasladard y por tanto la atraccién hacia éste serd mayor. Por ejemplo, en el fenémeno
de captura electronica al continuo (§1.1) aquellos electrones emitidos en dngulos cercanos a 0° con
un momento k ~ v se trasladan a la par del proyectil, siendo entonces mas atraidos que aquellos
emitidos en la misma direccién pero con momento k << v.

Respecto a la captura electrénica al continuo, en las curvas correspondientes a la DDCS para un
angulo de emision de 15° de la Fig.(3.1) puede apreciarse una protuberancia centrada en energias
correspondientes a electrones emitidos con velocidades similares a las del proyectil. Sin embargo,
esta prediccion no puede contrastarse con los datos experimentales debido a que la altura relativa de
dicha elevacién, con respecto a la curva, es comparable con la incerteza de la medicién, cuya barra
de error es comparable con el tamano del punto y por tanto fue omitida en la grafica.

Por otra parte, vale remarcar que de las curvas para angulos menores a 90° de la Fig.(3.1) ninguna
muestra una estructura en forma de pico a las energias en que el pico binario se centraria. En su
lugar vemos, para la misma energia, un recodo justo antes de que los valores de DDCS comiencen a
decaer. A su vez, a medida que el angulo de emisién se incrementa, esta estructura se mueve hacia
energias mas bajas. Claramente se trata del pico binario solo que los efectos de emisién a dos centros,
para esa region del espectro, son tan significativos como la emision de electrones debida a encuentros
binarios.

A continuacién presentamos un nuevo sistema de colision con el cual podremos extender el
andlisis respecto al pico binario.

3.1.2. Carbono desnudo sobre Hidrégeno

El sistema de colisién C% + H se diferencia del anterior H -+ H practicamente por un incremento
en la carga nuclear Zp del proyectil. En base al parametro de Sommerfeld, Zp /v, es facil notar que
el uso de proyectiles desnudos multiplemente cargados acenttia —respecto al uso de protones— la
perturbacion sobre el electron activo. Por lo tanto, para estudiar el sistema C5* + H con CDW-EIS
resulta preciso analizar colisiones a mayores velocidades de impacto v para asi conservar la validez
de las hipotesis perturbativas.

En las gréaficas de la Fig.(3.3) se muestran las distribuciones en funciéon de la energia de emision
de las DDCS para la ionizaciéon simple de un blanco de hidrégeno por impacto de C%* a velocidades
v de 6,4 a.u (1 MeV/u) y 10 a.u. (2,5MeV /u). Las curvas se corresponden con el célculo tedrico con
CDW-EIS mientras que los datos experimentales fueron publicados por Tribedi et al. (1998 y 2001)

50



en [39,40].

En primer lugar podemos ver que los resultados tebricos estdn en buen acuerdo con las medicio-
nes experimentales en todo el rango de energias de emision. Luego, en las graficas a y ¢ podemos
observar una estructura de pico ubicada a altas energias, o més especificamente a energias corres-
pondientes con electrones de momento k = 2v cos 0, lo que deja en claro que se trata del pico binario.
Comparando las gréaficas a y b podemos notar cémo a una misma energia de impacto (1 MeV /u)
la posicién del pico se corre a menores energias conforme aumenta el dngulo de emision, en este
caso, de 45° a 60°. De hecho, en la grafica b no es posible distinguir el pico binario debido a que se
encontraria en una regiéon donde la contribucién a la DDCS por parte de la emisién de dos centros es
comparable al aporte de los encuentros binarios. No obstante, en la grafica c se observa que para el
mismo angulo de emisiéon (60°) pero a mayor energia de impacto (2,5 MeV /u en lugar de 1 MeV /u)
se logra volver a distinguir la estructura del pico binario, lo que se explica por un corrimiento hacia
més altas energias de los electrones binarios al mismo tiempo que habria una atenuacién de los
efectos de dos centros debido al incremento de velocidad del proyectil.
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Figura 3.3: Secciones eficaces doble diferencial en funcién de la energia del electrén emitido en la ionizaciéon de H
por colisién de C5" a energias de impacto de 1 MeV/u (a y b) y 2,5 MeV/u (c) para angulos de emision de 45° (a) y
60° (b y c¢). Las barras de error que se muestran sirven de referencia para el resto de las mediciones. Los datos
experimentales (puntos e incertezas) fueron reportados por Tribedi et al. (1998, 2001) en [39,40] y los resultados
tedricos fueron calculados con CDW-EIS (lineas).
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3.1.3. Multiplemente cargados sobre Helio

Para poder apreciar el efecto del incremento de la carga nuclear Zp de los proyectiles a la
ionizacién del blanco, es preciso comparar las DDCS de ionizaciéon simple de un mismo objetivo para
una serie de proyectiles desnudos a la misma energia por unidad de masa. Por ello, en la Fig.(3.4)
se presentan algunas DDCS de ionizacién simple en funcion del dngulo de emisién correspondientes
a colisiones de los proyectiles CoF, O%F y Nel®t, a energia de impacto de 5 MeV /u, sobre un blanco
de Helio. Los puntos se corresponden con mediciones experimentales, realizadas por Stolterfoht y
colaboradores, publicadas por Stolterfoht et al. (1995) en [38] para los proyectiles C6* y Nel0t y
por Fainstein et al. (1997) en [41] para O%T. Las curvas se corresponden con el célculo teérico con
CDW-EIS utilizando funciones de Slater para la descripcién del estado ligado del electrén activo y
la carga efectiva propuesta por Belkit (1978) para el estado del continuo.

Se ha decidido ubicar los resultados del sistema O+ H en otra gréfica, por separado, a fin de
no dificultar la visualizacion del resto de los resultados. Ademés, las barras de error que se muestran
para el sistema en cuestiéon han de servir de referencia para visualizar el grado de incerteza del resto
de las mediciones que se muestran, segin lo reportado en [38]. Por otra parte, las energias de emision
de cada conjunto de datos fueron elegidas a fin de cubrir tres 6rdenes de magnitud del espectro de
emisiéon, a la vez que resultaran comparables entre sistemas de colisién.
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Figura 3.4: Secciones eficaces doble diferencial de ionizacion en funcion del angulo de emision para distintos
proyectiles desnudos en colision con Helio a 5 MeV /u. Las lineas so6lidas se corresponden con el calculo teorico
CDW-EIS mientras que los puntos son mediciones experimentales reportadas por distintos autores, a saber:
Stolterfoht et al. (1995) |38] las mediciones con C®T y Ne'®t; Fainstein, et al. (1997) [41] las mediciones con O°%. Las
barras de error que se indican para el sistema O%" + H son representativas para las mediciones de las otras graficas.

Como se puede observar en las graficas de la Fig.(3.4), el modelo CDW-EIS representa con exce-
lente acuerdo la evidencia empirica, la cual muestra un incremento de la DDCS conforme aumenta
la carga del proyectil en toda la amplitud angular con la excepcién para electrones de altas energias
(ex ~ 1000 eV), donde en angulos mayores a 90° —region de backscattering— la DDCS pareciera no
depender de la carga del proyectil. Esta ultima observacion estd en completa conformidad con lo
esperado ya que los electrones més energéticos emitidos en sentido contrario a la velocidad del pro-
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yectil son los menos influenciados por el campo de éste. En su lugar, los electrones de backscattering
de alta energia serian producto de una fuerte interaccién con el ntcleo del blanco luego de haber
colisionado éstos con el proyectil [10]. Por lo tanto, al interactuar principalmente con el blanco, es la
carga Zr la que importa; entonces por ser Zr la misma, tiene sentido que a altas energias las DDCS
para backscattering no dependan de la carga del proyectil.

Vale mencionar que para energias de impacto de 5 MeV/u los proyectiles impactan con una
velocidad de 14 a.u. de manera que el pico binario estaria ubicado alrededor de egg = 10000 €V en
el espectro de emisiéon electrénica. Esto significa que podemos no esperar un aporte significativo de
las colisiones binarias para las energias de emision consideradas en las graficas de la Fig.(3.2).

3.1.4. Protén sobre Argéon

En esta seccién presentamos los resultados tedricos obtenidos para la ionizaciéon simple de un
atomo de Argon por impacto de protones de distinta energia. La eleccion de este sistema en particular
se debe a la vasta cantidad de mediciones de secciones eficaces doble diferencial disponibles, las cuales
fueron recopiladas por Rudd et al. (1979) en [42], para energias de impacto que van desde los 5 keV /u
hasta los 5MeV /u. Mediante este sistema se tiene la posibilidad contrastar experimentalmente el
modelo teérico para la ionizacién simple de un blanco multielectrénico con un gran ntmero de
electrones distribuidos en varios orbitales, a saber Ar:1522522p%3s23pS.

Recordamos que el célculo tedrico llevado a cabo con CDW-EIS en su versiéon prior incluye la
interaccion del electrén activo con los electrones pasivos del blanco en la descripcion del estado
inicial ligado mediante funciones de onda de Roothaan-Hartree-Fock desarrolladas en una base de
orbitales de Slater. El estado final del continuo del blanco, por su parte, es aproximado por una
solucién hidrogénica pero aplicando la carga efectiva de Belkit. Ademas, se considera que la DDCS
de ionizacion simple del blanco se compone de la suma de las ddcs de cada orbital ponerada por la
cantidad de electrones equivalentes sobre la degeneracién del estado.

En la Fig.(3.5) se encuentran graficadas las DDCS de ionizacion simple en funcion de la energia
de emision para la colisién de protones de 300 keV /u (5=0,3) sobre Ar para angulos de 10, 15, 20 y
30 grados. En ellas es posible observar, en primer lugar, un excelente acuerdo entre las predicciones
del modelo teérico CDW-EIS y las mediciones experimentales como asi también entre las propias
mediciones de diferentes grupos de investigacion en la grafica (d). Luego, en las graficas (a) y (b) se
aprecia, tanto tedrica como experimentalmente, una elevacion o recodo a energias de 150 keV. A su
vez, esta estructura desaparece en la grafica (d) correspondiente a la emision a 30°. Si bien el calculo
tedrico predice la gradual disminucién de su elevaciéon relativa al resto de la curva a medida que
aumenta el angulo de emision (gréficas (a)-(c)), la incerteza de las mediciones no permite —a simple
vista— dar cuenta de ello, a excepcion de la gréfica (d). No obstante, con tratarse de una elevacion
presente solo a angulos pequenos y centrada sobre energias de emisién correspondiente con electrones
de velocidad similar a la del proyectil alcanza para concluir que tal estructura es consecuencia del
pico de captura electrénica al continuo.
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Figura 3.5: Secciones eficaces doble diferencial de ionizacién del sistema de colision 300keV /u H* + Ar para
emision a distintos angulos. Las lineas solidas se corresponden con el calculo tedrico, con CDW-EIS prior, de la
DDCS total y los puntos son mediciones experimentales reportada por distintos autores en [42].

Para agregar a lo que se observa de la Fig.(3.5) hay que decir que son llamativas las mediciones
a 200 eV reportadas por Crooks, Rudd y Toburen en la grafica (d) siendo levemente mayores que
las DDCS medidas por Gabler para energias aledanas (150 y 250 eV); el gran acuerdo entre las
mediciones de cada grupo en todo el rango de energias y que dos grupos distintos midieran una
DDCS relativamente mayor a la esperada en el espectro de emision a 30°, hacen dificil sospechar de
algtin tipo de error. En efecto, observemos las graficas de las Figs.(3.6) y (3.7) donde se presentan
las DDCS en funcién de la energia de emisién para un angulo fijo de 30° y 70°, respectivamente, y
a energias de impacto de 250, 500, 2000 y 5000 keV (a-d); resulta evidente que este pico presente a
200 eV debe ser causa de algiin mecanismo de ionizacién no contemplado por el modelo CDW-EIS
y que aporta electrones con energia muy bien definida alrededor de los 200 eV.

En las graficas de la Fig.(3.8) se muestran las DDCS en funciéon del angulo de emision para
energias de impacto de 2 MeV/u y 4,2 MeV /u. En ellas podemos apreciar que el pico observado a
200 eV en las graficas (c) y (d) de las Figs.(3.6) y (3.7) es observable en toda la amplitud angular.
Ademas, en base a la gréfica (b) de la Fig.(3.8) podriamos intuir que es isotropico, ya que al aumentar
la energia de impacto —respecto a la grafica (a)- las contribuciones de dos centros a la emision
electronica son menos significativas (S = 0,1 en (a) y S = 0,07 en (b)) y la contribuciéon a 200 eV
tiende a ser isotrépica.
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como también de la ddcs correspondiente a cada orbital del blanco (la curva correspondiente al orbital 1s queda
fuera de escala con valores menores a 10_24). Los puntos son mediciones experimentales reportadas por distintos
autores en [42].
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autores en [42].
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Figura 3.8: Secciones eficaces doble diferencial de ionizacién en funcién del angulo de emision del sistema H* + Ar
a energias de impacto de 2 MeV /u (a) y 4,2 MeV/u (b) y energias de emision de 150, 200 y 300 keV. Los puntos son
mediciones experimentales reportadas en [42].

Entonces, por la naturaleza isotropica del pico, su energia bien definida alrededor de 200 eV
y debido a que su causa no estd contemplada por un modelo de dos centros como el CDW-EIS,
podemos suponer que dicha estructura se relaciona con la conocida emision de electrones Auger, a
saber, luego de la ionizacion de algin electron de las capas internas del atomo de Ar, otro electron de
una capa més externa ocupa esa vacancia disminuyendo su energia mediante la emision de un foton
que es absorbido por un tercer electrén y, en consecuencia, también resulta eyectado del blanco.
De hecho, segtn lo reportado por Schneider et al. (1976) en [43], podemos asegurar que el pico en
cuestion se corresponde con electrones Auger originados por transiciones del tipo LMM, esto es,
mediante la ionizacién de un electrén de la capa L, uno de la capa M ocupa la vacancia y otro de la
capa M resulta también emitido.

La anterior conclusién nos permite encontrar una muy buena concordancia entre la ionizacién
de la capa L (necesaria para desencadenar la transicion Auger) y la posicion del pico Auger Ar-
LMM. Si observamos nuevamente las Fig.(3.6) y (3.7) es notable como la amplitud del pico Auger
aumenta a medida que la contribucion a la DDCS total por parte del orbital 2p se hace cada vez méas
significativa respecto de la ddcs de los orbitales de la capa M. Esta observacion, junto con el global
acuerdo teodrico-experimental de la DDCS total, es un buen indicio de la validez de las hipotesis
involucradas en la descripcién teédrica de la ionizacién simple de atomos multielectrénicos.

Para finalizar, en la Fig.(3.9) se visualizan las secciones eficaces totales para la ionizacion simple
del Ar por colisiéon de protones. Las mismas se encuentran graficadas en funcién del parametro
de Sommerfeld S = Zp/v y se corresponden con energias de impacto que van desde los 5 keV /u
hasta los 5000 keV /u. La curva sélida es el calculo teorico realizado con CDW-EIS y los puntos son
integraciones numéricas de secciones eficaces doble diferenciales medidas en forma directa, que se
encuentran publicadas en [42]|. La grafica en cuestiéon permite ver de manera clara como a medida
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prior y la integracién numérica de resultados experimentales reportadas por distintos autores en [42].

que el pardmetro de Sommerfeld desminuye las predicciones teéricas logran reproducir los resultados
experimentales, lo que se debe —como ya fue mencionado antes— a la mayor validez de la hipotesis
perturbativa del modelo de onda distorsionada.

3.1.5. Particulas alfa y Carbono desnudo sobre moléculas de agua

En la grafica de la Fig.(3.10) se muestran resultados tedricos y experimentales para la distribucion
angular de las DDCS de ionizacién simple de moléculas de agua por impacto de proyectiles He?*
(particulas «) a energias de 6 MeV /u. El calculo con CDW-EIS se llevo a cabo suponiendo las ddcs de
los orbitales moleculares como una suma de ddcs de orbitales atémicos ponderadas por los factores
de ocupacion electronica, tal como se describid en §2.1.4. El mismo método fue aplicado para las
DDCS de ionizacién simple de HyO por impacto de iones C%* a 6 MeV /u, cuyos resultados tedricos se
muestran junto con mediciones directas en la grafica de la Fig.(3.11). En general se presenta un muy
buen acuerdo entre las predicciones teéricas y la evidencia experimental, lo que indica la pertinencia
de las aproximaciones realizadas en pos de mantener expresiones analiticas para los estados ligados y
del continuo del electrén activo. No obstante, la prediccién empeora para la regiéon de backscattering
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de la Fig.(3.11).

Comenzando por la Fig.(3.10), podemos observar distribuciones relativamente isotrépicas para
electrones de baja energia que tienden a pronunciarse alrededor de 90° a medida que la energia
aumenta. Ademaés, a partir de la curva de 96 eV puede apreciarse que mientras que los resultados
tedricos predicen distribuciones cada vez mas asimétricas, las mediciones experimentales, por el
contrario, no muestran diferencias significativas entre las emisiones a 0° y 180°. Visto de otro modo,
mientras que a 8 < 90° hay un buen acuerdo tedrico-experimental, a 8 ~ 180° los calculos subestiman
las mediciones. Por tdltimo, es notable también un corrimiento con la energia hacia dngulos méas bajos
del pico originalmente visible a alrededor de 90°.

La emisién de electrones de baja energia es producto de las colisiones blandas, donde los electro-
nes son inicialmente expedidos a 90° debido a débiles interacciones con el proyectil, por lo que pronto
son dispersados por las cargas nucleares. A medida que la energia de emisién aumenta, la dispersion
de estos electrones disminuye formandose un pico alrededor de 90°. Luego, dado que mayores trans-
ferencias de momento implican parametros de impacto més chicos las colisiones binarias empiezan
a adquirir un rol cada vez méas importante. Por argumentos de conservacion puede demostrarse que
de las colisiones binarias se emiten electrones con momento k = 2v cosf, donde v es la velocidad de
impacto y 6 el angulo de emision. A 80°, por ejemplo, las colisiones binarias aportan electrones de
~ 400 eV. Esto refleja el corrimiento del pico originalmente observado a 90° hacia dngulos menores
a medida que la energia aumenta.

Con respecto a las discrepancias entre el resultado tedrico y el experimento para angulos de
backscattering, hay que considerar que la dispersién “hacia atras” del electrén es producto de una
fuerte interacciéon con la carga nuclear del blanco una vez ionizado. En este caso el blanco es una
molécula triatémica cuyo estado del continuo es aproximado por una funcién hidrogénica con una
carga efectiva tipo Belkit A = ny/—2¢;, donde ¢; es la energia del orbital molecular y n es el namero
cuéntico principal del orbital atémico del que fuera emitido el electréon (recordemos que primero se
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Figura 3.11: Secciones eficaces doble diferencial en funcion de la energia de emision para ionizaciéon simple de
moléculas de agua por impacto de Carbono desnudo a 6 MeV /u. Las curvas son resultados teéricos obtenidos con
CDW-EIS y los puntos son resultados experimentales publicados en [45]. Es importante remarcar que para una
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calculan las ddcs atémicas y luego se suman para obtener la ddcs del orbital molecular). A grandes
distancias, la reduccién de la molécula de agua a una descripcién de un solo niicleo de carga efectiva
es razonable si comparamos al oxigeno, en magnitud y carga nuclear, frente a los hidrogenos. En
efecto, a bajas energias el modelo arroja resultados razonables en la regién de backscattering, pero
para electrones mas energéticos en interaccién cercana con los centros de la molécula las predicciones
empeoran. Ademas en [25]|, Tachino et al. ha probado una descripcién de mayor complejidad para
el estado ligado pero con la misma aproximacién hidrogénica para el estado del continuo molecular
y sus resultados con CDW-EIS prior no muestran grandes diferencias con una mejor descripcion
del estado ligado. Por lo tanto, para mejorar las predicciones para angulos de backscattering seria
oportuno probar con descripciones mas completas del estado del continuo molecular.

Por otra parte, en la Fig.(3.11) se muestran las DDCS de ionizacion simple en funcion de la
energfa de emisién para el sistema 6 MeV/u COF + HyO para distintos dngulos de emisiéon. En
ellas es posible observar tanto la presencia del pico binario a altas energias y bajo 4ngulo, como su
corrimiento a menores energias a medida que aumenta el angulo. No obstante, la caracteristica méas
llamativa es el pico alrededor de ~ 500 eV, presente en todos los angulos de emisién considerados.
Este pico coincide con la emision de electrones KLL-Auger del 4tomo de oxigeno, donde un electrén
de la capa L ocupa una vacancia creada en el orbital 1s provocando la emisién de un segundo electron
pero de la capa L. Esto habla de la fuerte presencia del 4tomo de oxigeno en la molécula de agua
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20° y 120°. Las curvas son resultados teéricos obtenidos con CDW-EIS y los puntos son resultados experimentales
publicados en [45].

donde, en efecto, se tiene que el orbital molecular 1a; basicamente coincide con el orbital atémico
1s del oxigeno (véase la Fig.(2.4)).

Tal como hicimos para el blanco de Argon (Figs.(3.6) y (3.7)), en las graficas de la Fig.(3.12)
se muestran las contribuciones de los distintos orbitales moleculares a la DDCS total. Nuevamente
se observa que el modelo predice una mayor ionizacién de las capas internas —necesaria para la
emision Auger— en las regiones del pico Auger. No obstante, claro estd, que el modelo no contempla
mecanismos de ionizacién Auger y por tanto no logra predecir tal pico en el espectro de emision.

60



3.2. Proyectiles vestidos

En esta seccién presentamos resultados tedricos, contrastados con datos experimentales, para las
DDCS de ionizacion simple de sistemas de colision entre proyectiles vestidos y blancos atémicos. En
particular analizaremos el impacto de 4tomos e iones de hidrégeno, helio y litio sobre blancos de helio
vy moléculas de agua. La energia de ionizacién del helio es de 24,9 eV; la del hidrégeno, 13,6 eV y la
del Li, LiT y Li** resulta de 5, 75,7 y 122,4 eV respectivamente. A energias de impacto de 500 y 1000
keV /u est4 demostrado por Heil, Mailer y colaboradores en [46-48| que la ionizacion simultéanea del
proyectil y del blanco (PTI) aporta significativamente al espectro de emision electronica por colision
de hidrégeno y helio neutros sobre blancos de helio. Para proyectiles Lit y Li*t, por su parte,
también seria esperable la ionizacién simultanea proyectil-blanco segin lo sugieren los resultados de
Fregenal et al. en [36] (2014). Entonces, como mencionamos en la secciéon §2.2, junto con la emision
de electrones por ionizacion del blanco (eT1T) y la emision de electrones por ionizacion del proyectil
(ePI), seria pertinente estudiar la PTI. Sin embargo, vista la rudimentaria estimacion de la PTI que
podemos por el momento realizar, y considerando como objetivo analizar el efecto de incluir una
carga dindmica en el modelado de las distorsiones, decidimos en lo que sigue no sumar a la DDCS
total el aporte de la ionizacién simultdnea. Esto altimo con excepcién, claro, de que se indique lo
contrario.

Respecto a la carga dindmica ¢ recordemos que ésta modela el apantallamiento de la carga
nuclear Zp del proyectil, por parte de sus N electrones pasivos, de acuerdo al momento transferido
al electrén activo. Para la emisiéon de electrones de alta energia la carga ¢ tiende al valor de la
carga nuclear, mientras que para la emisién de electrones de baja energia, ¢ tiende a la carga neta o
asintética ¢ = Zp — N. Esta carga es la que utilizaremos en las distorsiones a la funcién de onda del
electrén activo. No obstante, dado que tenemos distorsiones en ambos canales, de entrada y de salida,
se nos presentan entonces distintos casos a analizar en funcién de en qué canales elijamos utilizar
la carga dindmica ¢. Para estudiar cada situacién, presentaremos resultados donde se mantuvo la
carga asintotica en el canal de entrada v y salida &, (v, &), junto con: el uso de ¢ inicamente en el
canal de salida y manteniendo la carga asintotica en el de entrada (v, k); €l uso de ¢ tnicamente
en el canal de entrada y manteniendo la carga asintotica en el de salida (vk,&p), o bien utilizando
G en ambos canales (vi, k).

3.2.1. Hidrégeno y Helio sobre Helio

En las graficas de la Fig.(3.13) se muestran las distribuciones en funcion de la energia de emision
de las DDCS de ionizacién por colision de un proyectil de hidrégeno con un blanco de helio a 1
MeV /u para distintos dngulos (b-d). Ademas se muestra el aporte a la emisiéon por ionizacion del
blanco (eTI) y del proyectil (ePI). En este caso, sendas contribuciones se calcularon tomando la
carga dindmica tanto en el canal de entrada como de salida y la suma de ambas, “FFk=1", se la
muestra junto con aquella que considera la carga asintotica en ambos canales, “FFk=0". A fines
comparativos, en la grafica (a) se presentan resultados teoricos y experimentales de la ionizacion
simple de un sistema proton-helio a 1,5 MeV /uy 6 = 0°.

Las diferencias en la energia de impacto y el &ngulo de emision que hay entre las graficas (a) y (b)
no son tan significativas como para comparar cualitativamente el efecto que tiene sobre el espectro
de emisién la presencia de un electrén débilmente ligado al proyectil. Dicho esto, notemos céomo la
ionizacién del proyectil, en el marco de referencia del laboratorio, da lugar a un prominente pico en la
DDCS total a energias entre los 500 y 600 eV. La gran amplitud del mismo se condice con la pérdida
de electrones por colisiones blandas. En el marco de referencia del proyectil, las colisiones blandas
emiten electrones de baja energia cinética y tienen, en general, la mayor seccién eficaz. Entonces, al
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contribuciones €TT y ePI pertenecen al caso FFk=1. Las mediciones fueron extraidas de [28] (a) y [46] (b-d).

transformar las coordenadas al sistema del laboratorio, la energia cinética de éstos electrones resulta
similar a la del proyectil a la vez que su emisién se concentra hacia angulos menores de 90°. En
efecto, en las graficas (b), (¢) y (d) es posible observar como la altura del pico de ePI disminuye a
medida que aumenta en angulo de emision.

En cuanto al efecto de utilizar de una carga asintotica o dinamica, en las graficas (b), (¢) y (d)
se ve que ambas curvas tedricas, FFk=0 y FFk=1, convergen a un mismo valor a bajas energias y se
diferencian para energias medias y altas. Esto indica que para colisiones de alto pardmetro de impacto
(bajas energias de emision) la carga dinamica reproduce los resultados correspondientes a la carga
neta o asintotica. Ademas se observa que en esta region del espectro los resultados experimentales se
encuentran subestimados por el modelo CDW-EIS. La causa de esta discrepancia se la atribuimos a
la ionizacion simultanea. Por otro lado, a altas energias de emision, las diferencias entre las curvas
tedricas no resultan significativas en comparacion con los datos experimentales. Esto era de esperarse
porque 1 MeV /u es una energia de impacto alta para el hidrégeno, de modo que las distorsiones no
influyen mucho en las funciones de onda distorsionadas.

Para un mejor analisis del uso de la carga dinamica en los distintos canales, es preciso considerar
una menor energia de impacto. Por ello, en las gréificas de la Fig.(3.14) se comparan, para 500
keV /u, las DDCS tedricas y experimentales para un angulo fijo de 10° y con las distintas elecciones
posibles de cargas para las distorsiones de los canales de entrada y salida; lo mismo se muestra en la
Fig.(3.15) pero para un angulo de 30°. Como ya vimos que a bajas energias poco importa qué carga
consideremos y para poder ver con mejor resolucion el espectro a altas energias, sendos conjuntos de
graficas tienen escala lineal en el eje x. Ademas, en las graficas de las Figs.(3.16) y (3.17) se muestra
lo correspondiente al sistema 500 keV /u He + He.

De las Figs.(3.14) y Fig.(3.16) resulta notable la presencia, en la ionizacién del blanco, de lo que
fuera parte del pico de captura electrénica al continuo tinicamente cuando se toma una carga distinta
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de cero en el canal final, graficas (b) y (d). Como mencionamos antes, hay evidencia experimental
de la existencia del pico ECC para sistemas de colisién con proyectiles neutros [33]. Entonces, como
el uso de la carga dinamica en el canal final logra recuperar efectos de la emisiéon de dos centros,
tenemos buenas expectativas para pensar que su inclusién es correcta. No obstante, una verificacién
directa contra los datos experimentales disponibles no resulta posible dado que las mediciones de
las DDCS tienen la contribucién de la pérdida de electrones del proyectil y —como se ve— la ePI es
demasiado grande como para evidenciar dicho fenémeno de manera directa.

En relacién al contraste experimental de los resultados teéricos puede observarse, para ambos
sistemas, un muy buen acuerdo para el pico binario en los casos (v, &) v (10, k), con alguna mejoria
para este dltimo. En cambio, para los casos que consideran la carga dindmica en el canal inicial,
(vi,&) v (Vk, &K ), la prediccion tedrica del pico binario empeora. Por otra parte, en la region del
espectro dominada por la ionizacién del proyectil, para la emisién a 10° los datos experimentales
son subestimados en ambos sistemas, lo que tal vez sea debido al aporte de la ionizacién simultanea
en las mediciones. Luego, a 30°, mientras que para el proyectil He hay una mejor prediccién tedrica
del pico ePI en los casos (vp, &) v (vo, k) respecto de (vi, &) v (Vk, &k ), para el proyectil H en la
emision a 30° sucede lo contrario, con una sobreestimacion de las mediciones para los casos (v, &)
y (0,€k) v un mejor acuerdo para (v, &) ¥y (Vk, k).

Con respecto a las predicciones tedricas del pico binario hay que tener en cuenta que en CDW-EIS
las distorsiones del electrén activo en el canal de entrada son aproximadas por una fase eikonal, es
decir, por el limite asintético de la funciéon del continuo hidrogénico. De este modo, en las colisiones
binarias —de encuentro cercano— la validez de tal aproximacién asintética podria debilitarse. Luego,
el uso de la carga dinamica en estas distorsiones del canal de entrada les otorga un mayor peso en
las funciones de onda en la regién donde la validez de la aproximacion eikonal es mas cuestionable.
Por ello, el uso de la carga asintotica resultaria en el canal inicial en una mejor aproximacion.

En tanto al canal final, el uso de la carga dindmica en la distorsiéon no solo brinda, en general,
mejores resultados sino que ademés permite recuperar efectos de la emisién de dos centros, de
demostrada importancia atn en sistemas con proyectiles neutros [33].

Por tltimo, en las graficas de las Figs.(3.18) y (3.19) se muestran, nuevamente, las DDCS de
ionizaciéon simple de los sistemas de colisién de proyectiles neutros de hidrégeno y helio sobre blancos
de helio a 500 keV /u, para un angulo fijo de 10°, pero estimando la ionizacion simultanea (PTI)
segiun la Ec.(2.112). Comparando con los respectivos casos de las Figs.(3.14) y (3.16) se observan
mejores predicciones para zonas de baja y media energia del espectro de emisién, que antes eran
subestimadas. A altas energias, en algunos casos el acuerdo con los datos experimentales mejora
y en otros empeora. Vale destacar que por construcciéon la PTI hereda el comportamiento de la
€Tl y la ePl. Esto podria no ser asi, de modo que hasta tanto no se tenga una mejor descripcién
tedrica de los mecanismos de ionizacién simultanea, no corresponde elaborar muchas conclusiones.
No obstante, todo indica que la ionizacién simultanea es la principal responsable de la subestimacién
de mediciones para los sistemas en cuestion.
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Figura 3.15:

Misma descripcion que para la Fig.(3.14) para un angulo de 30°
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Figura 3.16: Misma descripcion que para la Fig.(3.14) para un un proyectil He. Datos experimentales extraidos
de [46,47]
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Iones Litio sobre Helio

En la Fig.(3.20) se muestran resultados tedricos y experimentales para las secciones eficaces de

las colisiones de proyectiles Li%" (¢ = 1,2,3) contra blancos de Helio a 440 keV/u y angulos de
emision de 0°, 10°, 120° y 170°. En las distorsiones de proyectiles Li** y Lit se utilizé la carga
asintética en del canal de entrada y la carga dinamica en el de salida, caso que se denota “vy, £

En lineas generales se observa un muy buen acuerdo entre los datos tedricos y experimentales
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orden de magnitud. Esto sucede justo sobre el pico de captura electronica al continuo (ECC) y se
debe a que en las distorsiones del canal de salida, Ec. (2. 83b) dependen de la variable £ = ¢/p donde
= k — ¥ se anula para electrones emitidos con momento k igual a la velocidad ¢ del proyectil. Si
bien no son divergencias insalvables, pueden llevar —como se ve— a grandes sobreestimaciones cuando
la velocidad de impacto es relativamente baja.
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Figura 3.20: Secciones eficaces doble diferencial de ionizacién simple para el sistema 440keV /u Li?" + He
(¢ =1,2,3) y angulos de emision fijos de 0°, 10°, 120° y 170°. Las curvas solidas se corresponden con las DDCS
totales calculadas con CDW-EIS para el caso “vp, k" (véase el texto). Los puntos son mediciones experimentales
publicadas en [36,49].

De la comparacién entre los espectros de emision de los proyectiles Li>* y LiT, es posible realizar
varias observaciones. En primer lugar hay un incremento en la emisién de electrones debida a la
ionizacion del proyectil (ePI), que se corresponde con la presencia de un electron extra en el orbital
2s del Lit. Ademas, podemos ver que conforme disminuye el valor de la carga asintotica ¢ = Zp— N,
se reduce la emision de electrones de baja energia, lo que se condice con las colisiones blandas, de gran
parametro de impacto. A su vez, vemos que la magnitud del pico binario se mantiene invariante a un
mismo angulo para cada sistema de colisién, lo cual es coherente con la ionizacién de bajo pardmetro
de impacto, donde pondera més el valor de la carga nuclear del proyectil Zp = 3. Por otra parte, a
medida que aumenta el angulo de emision (de 0° a 10°) se observa nuevamente una disminucion de la
contribucion ePI como en las graficas de la Fig.(3.13). No obstante, para angulos de backscattering
(120° y 170°) se ve que la emisién de electrones por ionizacion del proyectil domina la DDCS
para altas energias. La razon de ellos radica en la transformacién de coordenadas del sistema del
proyectil al sistema del laboratorio; esto quiere decir que los electrones de alta energia en angulos
de backscattering en el sistema del laboratorio se relacionan con electrones emitidos por colisiones
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binarias hacia angulos de 6’ ~ 0° en el sistema de referencia del proyectil.

3.2.3. Ion Carbono sobre moléculas de agua

Finalmente, en la Fig.(3.21) se muestran las DDCS de ionizacion simple en funcion de la energia
de emisiéon de la molécula de HyO por colision contra proyectiles parcialmente vestidos C*+ a 6
MeV /u. Las curvas son predicciones teoricas utlilizando CDW-EIS prior mientras que los puntos
son mediciones experimentales publicadas por Ohsawa et al. en [45]. En el calculo de la pérdida
de electrones por ionizaciéon del proyectil C** (ePI), los resultados teéricos extienden el uso de
potenciales paramétricos GSZ al caso de proyectiles moleculares. Cabe aclarar que no se realizaran
correcciones para la carga de las distorsiones mediante el uso de factores de forma, de manera que
en la ionizacion del C** por impacto de HoO no habra distorsiones sobre los estados del electron
activo.
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Figura 3.21: Secciones eficaces doble diferencial en funcion de la energia de emision para la ionizacion simple de
moléculas de H20 bajo el impacto de proyectiles C** a 6 MeV /u. Las curvas se corresponden con calculos teéricos
utilizando CDW-EIS prior con el uso de la carga asintotica ¢ = 4 en las distorsiones de los canales de entrada y
salida. Los puntos son mediciones experimentales publicadas en [45]. Ambos conjuntos de datos fueron escalados por
las cantidades que se indican en la leyenda de la grafica a fin de lograr una mejor visualizacion.

Si comparamos la grafica de la Fig.(3.21) con los resultados obtenidos con proyectiles de car-
bono desnudo en la Fig.(3.11), podemos ver claramente que en la emision a 40° aparece una nueva
estructura en el espectro de emision entre el pico binario y el pico de emisiéon Auger cuando se utili-
zan proyectiles de carbono parcialmente vestidos. Esa estructura se debe entonces a la ionizacién del
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proyectil y esta presente tanto en 4ngulos menores como mayores a 90°. Respecto a angulos de backs-
cattering, la emisién ePl es producto de colisiones binarias contra la molécula de HyO, resultado
analogo al obtenido para el sistema Li9" + He (q=1,2) de la Fig.(3.20). En contraste con la eviden-
cia experimental podemos decir que aunque cuantitativamente el modelo sobreestima la emisién de
electrones por ionizacién del proyectil, cualitativamente hay un buen acuerdo tedrico-experimental
lo que brinda grandes expectativas a futuro. En esta linea, estudios préoximos podrian focalizarse
en el estudio de la interaccion entre los electrones pasivos de moléculas y el electron activo a fin de
mejorar los modelos actuales.
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Capitulo 4

Conclusiones

A lo largo de este trabajo se realizd una detallada revision del modelo CDW-EIS utilizado por el
Grupo de Colisiones Atémicas de Rosario para el estudio, en particular, de reacciones de ionizacién
simple en diversos sistemas de colisién. Partiendo de sistemas simples hacia otros més complejos se
mostraron las actuales descripciones que se utilizan para modelar las interacciones entre los agregados
involucrados en la colisién.

Luego fueron presentados los resultados tedricos obtenidos con la versién prior de CDW-EIS, sien-
do éstos representativos de cada tipo de sistema de colisiéon, a saber, proyectiles desnudos o vestidos
sobre blancos atémicos y la molécula de agua. Las energias comprendidas en general corresponden
al rango de energias intermedias y altas, para las que pueda respetarse el régimen perturbativo sobre
el cual se encuentran fundados los modelos de onda distorsionada del continuo.

Junto con los resultados teéricos también se mostraron datos experimentales publicados por
grupos de investigacién de distintos laboratorios. Del contraste tedrico-experimental se evidencia
un muy buen acuerdo. En particular se encontré que las correcciones a la carga efectiva de las
distorsiones del canal de salida definiendo una carga dindmica en funcién del factor de forma del
proyectil, recuperan los efectos de dos centros en las emisiones por colision contra proyectiles neutros,
otorgando ademés buenas predicciones en todo el espectro de energia de emision del electron. No
obstante, en CDW-EIS, la inclusién de tal carga dindmica en las distorsiones del canal de entrada
en general empeoran las predicciones tedricas, lo que puede ser atribuido a la naturaleza asintética
de la aproximaciéon eikonal.

Por otro lado, para colisiones entre proyectiles vestidos y la molécula de agua no se han consi-
derado correcciones a la carga. Esto en parte se debe a que a partir de los resultados de proyectiles
desnudos impactando sobre HyO se infiere la necesidad de contar con mejores descripciones del
estado del continuo molecular, que hasta el momento es aproximado por funciones del continuo hi-
drogénico. Ademas, la definicién del factor de forma, al igual que los potenciales de corto rango GSZ,
actualmente responden a resultados obtenidos para iones y 4tomos, entonces se decidi6é no desafiar la
validez de tantas hipotesis a la vez. En este contexto es preciso contar con mejores descripciones del
continuo molecular como también evaluar nuevos potenciales para la interaccién entre los electrones
pasivos de un proyectil atémico con aquellos de los orbitales moleculares.

Finalmente, seria también pertinente un estudio mas formal de las reacciones de ionizacion
simultdnea, de probada importancia para ciertos sistemas de colisién y de presumible significancia
para otros, como el caso del Li%" + He (q=1,2). Entonces, si al menos se encontrase un modo de
predecir cuando la ionizacién simultanea fuera significativa, serfa ya de gran utilidad.
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