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_RESUMEN

Esta t.sis trata sobre los procesos Jde¢ ionizacidn y captura
electrdnica gue ocurren comn consecuencia de la colisién de un
ion positivo pesado con un blanco formado por un ndcleo pesado y
un electrdén activo. En el presente trabajo describiremos estos
fendmenos mediante aproximaciones totalmente cldsicas: los
iones pesados proyectil y nicleo blanco son tratados como
particulas clésicas, mientras que la funcidén de onda asociada al

electrdédn activo es tratada como un fluido clasico.

Se presenta una conexidn original entre algunas

» . . ¢ . . .
aproximaciones clédsicas de la teoria de colisiones y la mecdnica

cuantica. Esta conexidén estd basada en 1la interpretacidn
hidrodindmica de la funcidén de onda cudntica. Se precisan las
aproximaciones cudnticas que conducen a una formulacidn

semiclasica de los modelos de Thomson y Monte Carlo de
trayectorias cldsicas y se definen las funciones de onda
asociadas a los mismos. Se hace una discusion acerca de 1los
procedimientos que pueden ser utilizados para calcular secciones
eficaces de dispersidn. ‘'Se muestra que, si se integra la
amplitud de transicién por unidad de tiempo, se obtiene el
correcto comportamiento de las secciones eficaces a altas

energias de colisiodn.

. 2 . . P . /
También se presenta la implementacidn numérica del método
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Monte Carlo de trayectorias colisicas. Se muestran distintas
distribuciolies iniciales que pueden utilizarse y se deducen,
dentro del formalismo de la ecuacidn de Licuville, las leyes de
escala asociadas a las secciones eficaces cldsicas. Se indica

como tomar muestras representativas de cada una de las posibles

distribuciones iniciales a ser utilizadas.

El método Monte Carlo de trayectorias cldsicas es utilizado
para estudiar distintos sistemas colisionantes. Se presentan
secciones eficaces totales de ionizacién y captura electrdnica
para colisiones de iones multicargados con blancos de H(ls),
Hg (1s) y H(2s) y se discute el rango de validez del método. Se
muestra que, contrariamente a 1o que predice 1la primera
aproximacion de Born, las secciones eficaces totales vy
simplemente diferenciales de ionizacidén y excitacidén no aumentan
indefinidamente con 1la carga del proyectil ¥y se investiga la
saturacién de las mismas. También se estudian los sistemas
H++ He v H + Li+, los cuales involucran blancos de dos
electrones, representando las interacciones mediante potencialses
modelo y dentro del formalismo de electrones independientes. En
todos los casos se obtiene un buen acuerdo con otros modelos
tedricos y/o datos wexperimentales, salvo para la doble

ionizacidén de He.



ABSTRACT

This thesis deals with the ionization and electron-capture
processes that take place as a consecuence of the collision
between a heavy positive ion and a target consisting in a heavy
nucleus and an active electron. Completely classical
approximations are used to describe these processes: the
projectile and target-nucleus heavy ions are considered to be
classical particles, while the wavefunction associated to the

active electron is treated as a classical fluid.

A connection between quantum mechanics and some classical
approximations is presented. This connection is based on the
fluid-dynamical interpretation of the quantum wavefunction. The
classical trajectory Monte Carlo and Thomson methods are derived
as suitable approximations in a quantum mechanical formalism and
the associated wavefunctions are defined. A discussion is made
about the procedure to be used to calculate scattering cross
sections. It is shown that if the transition amplitude per unit
time is integrated, the correct behaviour of the cross sections

at high collision energies is obtained.

The numerical implementation of the classical trajectory
Monte Carlo method 1is also presented. Different initial
distributions that may be used are shown and the scaling laws

associated with the classical cross sections are deduced within
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the Liouville equation formalism. The way to sample initial
conditions representing different initial distributions is also

shown.

The classical trajectory Monte Carlo method is employed to
study different collision systems. Total ionisation and capture
cross sections for fully stripped ions colliding with H(ls),
He*(ls) and H(2s) targets are presented and the validity range
of the classical approximation is discussed. It is shown that,
contrarily to the predictions of the first Born approximation,
total and single differential ionization and excitation cross
sections are bound when the projectile charge is increased. The
saturation of those cross sections is investigated. The systems
H++ He and H*+ Li+, which involve two-electron targets, are also
studied by representing the interactions with model potentials
and within the independent-electron formalism. Good agreement
is found with other theoretical approximations and/or

experimental data, except for double ionization of He.






1 - INTRODUCC1ON

La utilizacién de métodos clasicos para la descripcidn de
colisiones entre particulas atdmicas data de principios de
siglo. En 1912 Thomson [1] calculd cléisicamente secciones
eficaces para el proceso de ionizacidén de Atomos por electrones
y mas tarde la teoria fue refinada por Thomas [2,3], Williams
(4] v otros. Con el advenimiento de la mecdnica cuéntica, los
métodos clasicos fueron dejados de utilizar hasta que, en la
década del sesenta, Grysinski [5-8]. demostr6 que es posible
calcular clasicamente y en forma muy simple secciones eficaces
para los procesos de ionizacién y captura electrdnica. Los
resultados obtenidos alentaron a otros autores a continuar
desarrollando la teoria, apareciendo numerosos trabajos en la
misma década. Recopilaciones de los trabajos realizados en
estos anos fueron hechas por Burgess y Percival [9] , McDowell y
Coleman {10} (cap.3), Vriens [11], Bates y Kingston [(12] y

Percival y Richards [13].

En rasgos generales, los trabajos hasta aqui citados se
encuadran en lo que se denomina la aproximacidén impulsiva
clasica o bien la aproximacién de encuentros binarios. Esta
aproximacién consiste en explicar los procesos de ionizacidn o
captura electrdnica a partir de <chogues impulsivos entre el
electrén y el proyectil o entre el electrdn y el nudcleo del

blanco. Para el caso de ionizacidn, se supone que el nicleo del
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blanco es sdélo un expectador durante la colisidn y su
interaccién con las otras Jdos particulas sdlo es “conectada’ al
finalizar el choque, a efectos Jdo analizar los estados finales
resultantes. En los modelos wmés elaborados el nicleo blanco
también determina la distribucidén inicial del electrén activo.
La captura electrdédnica requiere 1la incorporacidén del blanco en
el tratamiento de la dindmica de la colisién. En los modelos
impulsivos esta reaccidn es explicada como un proceso de doble
dispersién: el electrdn primero colisiona con el proyectil y
luego con el nicleo blanco. Esta segunda colisidn hace posible

que el electrdn quede ligado al proyectil.

En el afio 1966 se produce un nuevo avance en la utilizacién
de métodos clidsicos cuando Abrines vy Percival (14,15]
desarrollan un método basado en el tratamiento clasico del
problema de tres cuerpos. Este modelo se conoce en la
actualidad como método Monte Carlo de trayectorias clésicas
(CTMC). Debido al esfuerzo de cémputo requerido casi no fue
utilizado hasta 1977, cuando fue puesto en practica por Olson vy
Salop [186]. Desde entonces, el método CTMC ha sido muy
utilizado para calcular secciones eficaces totales de ionizacidn
y captura electrdnica, obteniendose notables acuerdos con
resultados experimentales [17-44]. En los dltimos afios también
se lo ha utilizado con igual éxito para el calculo de secciones
eficaces de ionizacidn simplemente diferenciales [45-47,38] vy

doblemente diferenciales [48-50]. También se estda utilizando
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este metodo para estudiar colisiones en presencia de campos
mnagnéticos fuertes [51) y colisiones con &tomos exoticos
[52,53]). En el presente también se estd desarrollando un modelo

L4 . . . ’ rd -
clasico «que tiene en cuenta la correlacidn electrdnica para
dtomos con mAs de un electrcon., el cual estd basado en el

analisis del problema de cuatro cuerpos [54-56).

En cuanto a la validez de la aproximacidn clésica, es muy
poco 1lo que se ha investigado. Uno de los objetivos de la
presente tesis es establecer una conexidn entre algunas
aproximaciones cldsicas y la mecanica cudntica. En los trabajos
de Abrines vy Percival [15]) y Percival y Richards (13,57] se
sostiene que es posible establecer un principio de
correspondencia generalizado, para el caso de que el electrdn se
encuentre en estados muy excitados (estados de Rydberg). Sin
embargo, en la mayor parte de las aplicaciones de CTMC se
estudian colisiones en 1las cuales el electrdén se encuentra
inicialmente en el estado fundamental del blanco. Como algunos
autores reconocen, la razdn por la cual el método CTMC es tan
utilizado es que provee muy buenas secciones eficaces en la
regidn de energias de colisidén intermedias, donde es muy dificil
usar un tratamiento cudéntico o semiclasico. En lo que sigue se
distinguirdn tres rangos de energias: bajas, intermedias y
altas, de acuerdo a que la velocidad del proyectil sea menor,
comparable o mayor que el valor medio de 1la velocidad del

electrdn en su estado inicial.



El estudio de los procesos de -ionizacién y capturs
electrdnica por impacto de 1iones multicargados en la regidn de
energias intermedias resulta de interés en conexidén con aspectos
practicos del desarrollo de 1la fusidén termonuclear controlada
(58,59]. Como es sabido, las impurezas (iones multicargados)
contenidas en un plasma de fusidén Tokamak son responsables del
enfriamiento del mismo. Estas impurezas colisionan con las
particulas del plasma quitdndoles sus electrones, luedo de lo
cual son detlectadas magnéticamente fuera del plasma, chocando
con las paredes del contenedor. Como consecuencia de este
chogue, mas impurezas son extraidas de las paredes, dificultando

el calentamiento del plasma.

La regidn de energias intermedias es de tratamiento muy
conflictivo en colisiones atdmicas ya que 1la mayoria de las
aproximaciones han sido desarrolladas para los casos limites de
energias bajas o altas. Los problemas que aparecen en el rango
de energias intermedias son que las probabilidades de transicidn
son grandes Yy que es necesario describir simultaneamente los
canales de ionizacidén y captura electrdnica. Los problemas se
agravan aun mas si la carga del proyectil se incrementa respecto
de la del nicleo blanco. A energias intermedias existen pocas
aproximaciones que provean secciones eficaces de ionizacidn y
captura electrdnica por impacto de iones multicargados en buen

acuerdo con datos experimentales. Dentro de estas



aproximaciones se encuentra el método M.

A altas  energias, las prebabitiigsdes de  transicidn son
pequenas y por lo tanto pueden ser calculadas por medio de
nétodos perturbativos. Por otro lado, las probabilidades de
captura son despreciables frente a las de ionizacién. Luego,

las secciones eficaces de ionizacidn pueden calcularse a partir
de las probabilidades de transicién al continuo del blanco.
Seria incorrecto utilizar métodos perturbativos en la regidn de
energias intermedias debido a que las probabilidades de
transicién son grandes. En general, los métodos perturbativos
de altas energias no satisfacen la propiedad de unitariedad; es
decir, la suma de todas las probabilidades de transicién es
distinta de uno. En 1la regién de energias intermedias se
observa que esta suma puede ser bastante mayor que uno,
situacidn que se agrava cuando se aumenta la carga del
proyectil. Un problema adicional de esta regidn energética es
la importancia del canal de capturs, razén por la cual no se
puede suponer que la ionizacidén consiste en transiciones al
continuo del blanco. Esto es asi debido &a que existe un
solapamiento no nulo (al finalizar la colisién) entre los
estados ligados del proyectil y el continuo del blanco. Lo
correcto seria decir que los estados de ionizacidn corresponden
a estados del continuo de la molécula proyectil-blanco. Existe
una disputa sobre cuales métodos perturbativos logran una mejor

descripcion de los procesos que tienen lugar en la regidn de
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energias intermedias. Entre los mas exiiosos para el proceso de
ionizacidn estan las aproximaciones de Glauber [60], VPS
generalizada [bBl], dipole close coupling [62], modified

continuum distorted wave [B3) y unitarised distorted wave [64].

El método mas confiable para el estudio de los procesos de
ionizacidn y captura electrdénica a energias intermedias es el de
canales acoplados o close-coupling (ver [10] cap.4), que
consiste en estudiar la evolucidén temporal de la funcidén de onda
desarrollando la misma en una cantidad finita de funciones de
base. Originalmente, este método fue utilizado para el estudio
de colisiones a bajas energias, utilizando bases de funciones
consistentes en estados moleculares o bien estados atdmicos
centrados en el blanco y el proyectil. Formalmente, es posible
extender el rango de validez de este método a la regidén de
energias intermedias, si bien esto requiere la considera-idn de
canales de ionizacidn. Con ese propdsito, y el de lograr una
buena representacidn a pequefias distancias internucleares,
algunos autores han incluido estados centrados en el centro de
masas proyectil-blanco como parte de la base en la cual se
desarrolla la funcidn de onda [65]. Otros autores han intentado
utilizar un continuo ‘discretizado’ como parte de la base [686].
Entre los <calculos mds exitosos de secciones eficaces de
ionizacidn mediante canales acoplados debe mencionarse el
desarrollo de 1la funcidn de onda en bases de pseudoestados

[67,42-44]. El1 inconveniente que presenta el nétodo de canales
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acoplados es que frecuentemente es necesario utilizar una base
demasiado grande para que las secciones eficaces converjan, lo

que requiere un gran esfuerzo de coémputo.

En los ultimos afios tambien se han hecho intentos por
integrar exactamente la ecuacidén de Schrddinger mediante métodos
numéricos. Sin embargo, los autores que han seguido este camino
se han encontrado con el problema de no poder discriminar en
forma precisa las poblaciones de los distintos estados cuanticos
finales. Los primeros trabajos fueron hechos con el método de
diferencias finitas [68] o el de elementos finitos [69]. Sin
embargo, estos métodos son insuficientes para estudiar el
proceso de ionizacidn debido a que deben utilizar una grilla de
extension finita. En 1984 fue propuesto un método numérico
alternativo [70] denominado ‘método de particula’, el cual
provee una buena descripcidn del proceso de ionizacidn, pero que

presenta algunos problemas numéricos.

El éxito, no demasiado bien comprendido, del método CTMC ha
impulsado la realizacidén de este trabajo de tesis. Uno de 1los
objetivos del mismo es dar 1los primeros pasos en el desarrollo
de wuna conexién entre los métodos clasicos y la mecaénica
cudntica. En el capitulo 2 se muestra que los métodos CTMC y de
Thomson pueden ser obtenidos de la mecénica cuéntica a través de
aproximaciones adecuadas en la interpretacién hidrodindmica de

la ecuacién de Schrodinger [71]. Se muestra que el método CTMC
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consiste en describir la evolncidn 4 la  tfuncidn de onda
electrénics como si fuera un flvido clisico Una vez hecha esta
13 conexion, es posible detiniv las funciones de onda asociadas
a las aproximacivnes clasicas. Como se muestra en el capitulo
2, los dos primeros 6rdenes de estas funciones de onda en

potencias de Ja inversa de la velocidad del proyectil coinciden
con los correspondientes cuanticos. Las funciones de onda
cldsicas son utilizadas en esta tesis para calcular
probabilidades de transicién en una <colisién unidimensional.
Este simple ejemplo muestra que, si se integran las amplitudes
de transicion cldsicas por unidad de tiempo, se obtienen los
correctos comportamientos de las secciones eficaces de
excitacion y captura electrdénica a altas velocidades del
proyectil. Por otro lado, se muestra que si se utiliza el
conteo de particulas usual del método CTMC, se obtiene un

comportamiento incorrecto de las secciones eficaces a altas

Il
energias.

En el capitulo 3 se describe la implementacidén numérica del
método CTMC. En dicho capitulo se presentan distintas
distribuciones iniciales utilizadas hasta el presente. Se
desarrolla un metodo original para generar las condiciones
iniciales electrdnicas para el caso de potenciales generales vy
un conjunto inicial microcandénico [72,38]. Se ensefia como tomar
una muestra finita de condiciones iniciales de modo tal que

. « . /7 . . . B
represente correctamente 1la distribucién inicial. También se
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muestra la forma de calcular .5 eficaces mediante el
4 3
conteo de vparticulas y se deducen formalmente las leyes de

escala asociadas a las mismas [7/1].

En el capitulo 4 se utiliza el método CTMC para estudiar
distintos sistemas colisionantes. En las secciones 4-1 y 4-2 se
presentan secciones eficaces totales de ionizacidon y captura
electrdnica para colisiones de iones desnudos con H(ls), Hé+(ls)
y H(2s) [73-75], calculadas con distintas distribuciones
iniciales. Los resultados obtenidos son comparados con datos
experimentales o/y otros cdlculos tedricos. En la seccion 4-3
se muestra que, contrariamente a lo que predice la primera
aproximacidn de Born, las secciones eficaces de ionizacidén y
excitacidn no aumentan indefinidamente con la carga del
proyectil, sino que parecieran saturar [76,74,47]. Este
fendmeno es estudiado en detalle para el caso de colisiones de
iones multicargados con H(ls). Con este fin, se presentan
secciones eficaces de ionizacidn totales Yy simplemente
diferenciales en funcidn de la energia o el 4dngulo de los
electrones emitidos, asi como secciones eficaces de excitacidén a
estados de Rydberg. En la seccion 4-4 se estudian los sistemas
H++ He vy HY + Li+, que 1involucran blancos de dos slectrones,
representando las interacciones por medio de potenciales modelo
y dentro del formalismo de electrones independientes [77,78,38].
Se presentan secciones eficaces totales de captura simple,

. . . 7 - . - . s
ionizacion simple y ionizacidén doble. En el caso de blancos de
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2 FUNDAMENTOS

Como ftue mencionado en la introduccidn, en la literatura
cientifica no existe, hasta el presente, conexidn formal alduna
entre los métodos cldsicos wutilizados en colisiones atdmicas vy
la mecdanica cuidntica. En este capitulo se desarrollard un
camino para lograr dicha conexidén ([71]. Se demostrara que
algunas aproximaciones cldsicas pueden obtenerse a partir de la
mecdnica cudntica a través de aproximaciones apropiadas en la

interpretacidn hidrodinamica de la ecuacidén de Schrddinger.

La teccidn 2-1 esta dedicsda a la interpretacidn
hidrodindmica de la ecuacidén de Schrddinger. Se presenta la
descripcidn Euleriana usual de 1la funcién de onda [79] y se
desarrolla una descripcion Lagrangiana original para la misma
{71}. Se calculan las aproximaciones de primero y segundo orden
para la densidad de probabilidad y el campo de velocidades
cuanticos en potencias de (1/vs ), siendo v, la velocidad del
proyectil incidente. Las secciones 2-2 y 2-3 muestran que los
modelos eikonal y de Thomson pueden obtenerse como
aproximaciones de altas energias en la descripcién Lagrangiana
de la funcidn de onda. La seccidn 2-4 muestra que el método
CTMC puede ser interpretado como una aproximacién cusantica en la
cual la funcidn de onda electronica es tratada como un fluido
clasico. En las secciones 2-3 y 2-4 se introducen las funciones

de onda asociadas a los modelos de Thomson y CTMC, las cuales



16
seran denotadas como TTW y CTW respectivamente. En estas
secciones también se muestra que los primeros Jrdenes del
desarrollo perturbativo en potencias de (1/v, ) para la densidad
de probabilidad espacial y el campo de velocidades asociados a

TTW y CTW coinciden con sus correspondientes cuanticos.

Un problema muy conocido de las secciones eficaces cldsicas
para procesos directos es que las mismas no tienen el
comportamiento asintdtico correcto a altas velocidades del
proyectil [10,11], el cual esta dado por la primera aproximaciodn
de Born. Para salvar este inconveniente Percival y Richards
[13,57] postularon una extensidn del principio de
correspondencia de Bohr, para el caso de <colisiones que
involucran estados muy excitados. Sin embargo, la mayor parte
de las aplicaciones de CTMC estudian colisiones en las cuales el
electrdn se encuentra inicialmente en el estado fundamental del
blanco. En este capitulo también se investigan las causas de
este problema y se da una posible explicacidn de las mismas. En
la seccidn 2-5 se discute la forma en gue las secciones eficaces
deberian ser calculadas y se hace notar que la falla de las
aproximaciones cldsicas a altas energias del proyectil se debe
al método utilizado para calcular las mismas. Sin embargo, se
observa que la aproximacidén cldsica provee una buena funcidn de
onda & altas energias del proyectil y pequefias distancias
internucleares. En el <caso de integrar la probabilidad de

transicidn clasica por unidad de tiempo, se obtienen los
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correctos comportamientos asintoticos de luas secciones eficaces.

En la seccidon 2-6 se aplican las ideas de las secciones
precedentes al caso de una colisidn unidimensional. El1 objeto

de esta seccidn es analizar la aplicabilidad de las funciones de

onda CTW y TTW. Este tipo de andlisis ya ha sido usado por
varios antores (80-83]. La ventaja de una colisién
unidimensional e¢s que 1la ecuacién de Schrddinger puede ser
integrada numéricamente mediante 1la técnica de diferencias
finitas. Luego, las aproximaciones pueden ser comparadas con
resultados exaclos. Debe notarse que el é€xito de un determinado

modelo en la descripcion de una colisidn unidimensional con
potenciales de corto alcance, no implica un €xito equivalente en
el tratamiento de problemas reales. §Sin embargo, este modelo

sencillo puede ser util para revelar fallas en las

aproximaciones.

2-1 INTERPRETACION HIDRODINAMICA DE LA ECUACION DE SCHRODINGER

En este capitulo se tratara la colision de un ion pesado
(proyectil) sin estructura que incide, con un pardmetro de

impacto b y una velocidad i;, sobre un blanco consistente en un

corazdn pesado sin estructura y un electrdn (ver fig.l).

Se consideraran aquellas colisiones para las cuales es
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valida la aproximacion semicldsica de parametro de impacto (ver
(10] cap.4 o (84] sec.IlI). Esta aproximacion consiste en
suponer que el movimiento de las particulas pesadas proyectil vy
nicleo blanco puede ser descripto clasicamente. También se
utilizara la aproximacidn de trayectorias rectilineas para los
nicleos pesados, aunque casi no afecta al formalismo que
describiremos en este capitulo. Esta aproximacidn consiste en
suponer que el vector posicidon del proyectil esta dado por

e
b + v

» L mientras que el nicleo blanco permanece en reposo. Las

condiciones de validez de estas aproximaciones pueden resumirse
en dos. Ura primer condicion es que la energia de colisidén sea
mucho mayor que la energia de ligadura del electrdn en el
blanco. Bajo esta condicidn es posible suponer que el
movimiento relativo de los centros pesados practicamente no es
afectado por el electrdn. La segunda condicion estd basada en
el hecho de gque, en el rango de energias intermedias y altas (e
incluso entrando en la regién de bajas energias), los pardmetros
de impacto bajo los cuales los procesos de ionizacién o captura
electrdonica son importantes tienen asociados angulos de
dispersidn del proyectil muy pequenos (miliradianes). Como fue
demostrado por McCarroll y Salin {85] para dicho rango de
energ{as, el pasaje de un formalismo totalmente cudntico a la
aproximacidn de parametro de impacto solo consiste en un cambio

de coordenadas.

En definitiva, estudiaremos el movimiento de un electrdn en
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el potencial U(F,t) = U (F) + Up(F¥E~ﬂ,t). donde T es la
posicidn del electrdén vy UT y Up son las interacciones del
electrdn con el nucleo del blanco y el proyectil
respectivamente. La evolucion de la funcidn de onda electrdnica

estara dada por la ecuacidn de Schrodinger

- 2 2
ﬁ.é;%’é\;, (-ZLMV‘_+U(F,t)> P(Ft) L..(2.1)

donde m es la masa del electrdn (m=1 u.a.).

La condicién de contorno para la funcidén de onda serd

Y (F.t) — d)i(r*,t) = P e ® ..(2.2)

donde Q% es un estado ligado del blanco con energia de

ligadura E; vy -T es un tiempo negativo que indica el comienzo de

la colision.

2-1-1 Especificacidn Euleriana

Como cualguier nlimero complejo, 1la funcidn de onda puede

ser escrita de la siguiente forma

LS¢(s
YF,t) = VPEF,t) e® %) ...(2.3)
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donde ¥ (densidad de probabilidad) y S (fase de la funcidn
de onda) son funciones reales. Con esta substitucidn, la
ecuacidn de Schrddinger (2.1) se transforma en las siguientes

dos ecuaciones reales (79],

oFf

ﬁ'}dlv(? )—0 (24)
-%+—zimvz+ueff =0 ...(2.5)
donde

Ueff = U(F,t) + Uq(?,t) ...(2.6)
. 2

N SEAVA ' (2.7

q 2 m \GT

Wr,t) = \.5/m ...(2.8)

Si se toma el gradiente en la ecuacidn (2.5), se obtiene la

ecuacidén

FL
i<

Vu =-§7:U —qu .. .(2.9)

4

donde d/dt denota al operador (a/at + V.YZ_). La ecuacién
de Schrédinger (2.1) es equivalente a las ecuaciones (2.4) y

(2.9). La funcién de onda (2.3) esta univocamente determinada
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por $(F,t) v V(F,t), utilizando para lu fase la expresidn

t
N N -~ e . ,ﬂ12f - ‘
S(T,t) soer, T j dt ( 5 J(T L ) ”eff(r’t ) ) ..(2.10)
-T
Esta 0ltima expresion, gue ya contiene la condicidn de
contorno 4;(r,-T), es la forma integral de la ecuacidn (2.5).

Las ecuaciones (2.4) vy (2.9) pueden ser interpretadas en
términos de la mecanica clasica de los fluidos. P(F,t) v
V(f,t) pueden ser interpretados como los campos densidad y
velocidad de un fluido, respectivamente. La ecuacidn (2.4) es
idéntica a la ecuacién de continuidad, mientras que (2.9) es
semejante a la ecuacidn de Euler. Esta Gltima ecuacidén seria
completamente equivalente a la ecuacidn cldsica de Euler para el
movimiento de un fluido en el potencial U(F,t), si el potencial
cuantico Uq fuera reemplazado por el tensor de esfuerzos (ver
(86 p.137). Volveremos a tratar en detalle este punto en la
seccion 2-4, en la cual discutiremos la aproximacién de fluido

clédsico.

El conocimiento de los campos §(F,t) y V(F,t) se conoce en
mecsanica de 1los fluidos como especificacion Euleriana ([86]
p.61). En nuestro caso hablaremos de la especificacion
Euleriana de 1la funcidn de onda. En 1la seccidn 2-1-3 se
introducird una especificacidn Lagrangiana con el objeto de

deducir las aproximaciones eikonal y de Thomson. Sin embargo,



22
primero analizaremos el comportamiento asintdtico a altas
4 — — - V4
energias de los campos f(r.t) y v(r,t), el cual sera comparado

con el obtenido con métodos clasicos.

Z-1-2 Comportamiento a altas velocidades del proyectil

El objeto de esta seccion es obtener series perturbativas
para J(F,t) y V(F,t) en potencias de la inversa de la velocidad
del proyectil Ve - Estas series pueden ser obtenidas féacilmente
si se trabaja con las formas integrales de las ecuaciones (2.4)
y (2.9); es decir,

z
?(F,z,vf,) = ?-‘(F) -4 Sdz' {div[ P(F.z2",v,)
-Z V(F,z",v ) 1] } L..(2.11)

donde se ha utilizado 2z=v,t, Z=v,T y se ha escrito
explicitamente la dependencia de f Yy V con v,. Las series
perturbativas pueden ser obtenidas reemplazando las expresiones
anteriores dentro de las integrales en z'. Antes de hacer esto
es conveniente notar que div([ ﬂ(?) V(T,-T)]=0 debido a que la
densidad 1inicial es estacionaria. La misma condicidn se

verifica si la funcidn de onda inicial es real ya que, en este
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caso, Vv(F, 1')-0 En lo gue sigue se trabajard bajo esta Jltima
hipotesis Jdebido a que las funciones de onda hidrogenoides
pueden ser elegidas reales. Otra propiedad a ser notada es que
el orden cero del potencial cuantico es igual a

(o)

HQ(F) = Ej - U (F) ...(2.13)

ya que el mismo debe ser calculado con la funcidn de onda

inicial, la cual es un autoestado del Hamiltoniano del blanco

2
2
H - -ET_’

Us.
T 2m T

Luego e tener en cuenta las consideraciones anteriores, se
obtienen los siguientes dos primeros ordenes para la densidad vy

el campo de velocidades

(1) R _ 4 : -
v (F,z) = v (r,2) = v, v‘_ Sdz Up(z ,TF) ...(2.14)
-2
P4 = F.b) ...(2.15)
=
(2 _ —_ 4 . - -, =) .
§5F.z) = §.(F) - ~ Sdz div( §(F) ¥7(F,2") ) ...(2.18)
?
~Z

2-1-3 Especificacidon Lagrangiana

La especificacidon Lagrangiana de un fluido consiste en

conocer la historia dindmica de cada elemento de fluido. Si



24

denotamos por R, la posicidn de un elemento de fluido al tiempo

(o]
t.=-T, el proposito de la especilicacion Lagrangiana es

determinar la pusicidn ﬁ(go,t) de dicho zlemento de fluido para

todo tiempo t. Como sera Jdemostrariiu en esta seccidn, el
conocimiento del campo R(K_,t) es suficiente para especificar la
tuncion de onda.

lLa velocidad de un elemento de tiuido esta dada por

V(R,.t) = 9 R(Ro, ) .. (2.17)
ot

——

donde la derivada parcial ahora indica que R, se mantiene
constante. La relacidn que exite entre las especificaciones
Lagrangiana y Euleriana es V(R,,t)=V[R(R,,t),t]). En lo sucesivo

escribiremos R(t) para denotar R(Eo,t), con el objeto de

simplificar la notacidn. Sin embargo, la dependencia de R con
R. no debe ser olvidada. E1l campo ﬁkt) puede ser obtenido de 1la

©

ecuacidn de Euler (2.9), la cual adopta la siguiente forma en la

presente representacioén

'R v/
E U R(t),t ...(2.18
m SR a Ueft [R(t),t] ( )
La ecuacidn (2.4) indica la conservacién de la probabilidad
K} 3
de cada elemento de fluido. Si d R(t) vy d R, denotan

respectivamente el volumen que ocupa el mismo elemento de

volumen en los tiempos t y -T, la ecuacion de continuidad adopta



la siguiente fuorma en la presente representacidn

PIRcty. t] d Ret) = TR, d K, .(2.

o, lo que es lo mismo,

PRty t1 = R(R,) 7 JIR(t),t) ..(2.

donde J es el jacobiano de la transformacién R(R,,t)

OR(Ro,t)

JIR(t). t] =

Para poder encontrar la funcién de onda todavia tenemos
encontrar una expresién para su fase S. Para ello notemos

la ecuacidn (2.5) puede ser escrita en la forma

dS(&t) _
dt

la cual se escribe en la representacidén Lagrangiana como

— 2* -
as;Rt“’.‘:t] - % m V[R(t),t] Ueff [R(t),t] ...(2.
Luego,
t

Z

T, - T .| 4 L .
S[R(t),t] = S‘(Ro, T) + X dt ( m V%t ) Ueff(t ) ) (2.

-T

(2.

—;— m KF,t) - Ugg (o t) .2,
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19)

20)

21)

que

que

22)

23)

24)
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donde la integracidn sobre t° debe realizarse siguiendo 1la

trayectoria del elemento de fluido considerado.

Si se tienen en cuenta las ecuaciones (2.21) y (2.24), se

obtiene la siguiente expresidén para la funcidén de onda

%é[ﬁ(t),t]

PR, e) = ¢i(R'°,—T> = ...(2.25)
JLRW), ]

donde § = S - S.. Esta lUltima expresidn nos muestra que la

funcidén de onda estsa completamente determinada por las
trayectorias ﬁkﬁ;,t). En el caso de que se haga alguna
aproximacidn al computar estas trayectorias, (2.25) nos permite

encontrar una funcidn de onda aproximada.

Con el objeto de resolver (2.18), Weiner y Askar [87]
introdujeron un método numérico denominado ‘particle method’ y
lo aplicaron a fisica del estado sdlido [88,88]. En 1984 el
mismo método fue desarrollado por Terlecki et al.[70] para
estudiar colisiones de iones con atomos. Este método consiste
en dividir 1la densidad en una cantidad finita de ‘particulas de
probabilidad® de modo tal que (2.18) se convierta en una
cantidad finita de ecuaciones acopladas. Como estos autores
observaron, la aplicacién de este método a la integracidn
numerica de la ecuacién de Schrédinger proveeria una descripcidn

muy simple del proceso de ionizacién. Esto se debe al hecho de
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que las secciones eficaces totales de ionizacién pueden ser
calculadas a partir del nimero de particulas de probabilidad que
son emitidas. Sin embargo, dichos autores se encontraron

algunas complicaciones numéricas.

En las siguientes tres secciones se analizaran las
posibilidades de encontrar aproximaciones para R(t). La
principal dificultad que se presenta al tratar de resolver
(2.18) es que el movimiento de todos los elementos de fluido se
encuentra acoplado a través del potencial cudntico Uq. Esta
dificultad podria ser salvada si se encontrara una aproximacidn
‘razonable’ para Ug. A altas energias, una aproximacidn
‘razonable’ pareciera ser el céalculo de Uq con 1la funcidn de
onda asociada a algin método de alta energia: primera apr. de
Born, eikonal, metodos de onda distorsionada, etc.. Como se
verd el la seccidén 2-3, si las funciones de onda asociadas a 1la
primera aproximacién de Born o 1la aproximacién eikonal son
utilizadas para calcular Uq, se obtiene como resultado 1la
aproxinaciéh de Thomson. Con este propdsito, en la siguiente
seccidn se introduce la aproximacion eikonal, la cual puede ser

obtenida facilmente en la presente descripcion.
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2-2 LA APROXIMACION EIKONAL

A altas energias del proyectil, se sabe que la funcidn de
onda casi no cambia en el transcurso de la colisidén. Por lo
tanto, una aproximacidn de altas energias razonable pareciera
ser que cada elemento de fluido permanezca en reposo; es decir,
ﬁkﬁ;,t):ﬁ;. Luego, el jacobiano (2.21) es igual a wuno y la
densidad de probabilidad no cambia respecto de la inicial. De
este modo, el potencial cudntico (2.7) permanece igual a su
valor inicial (2.13). Si esta aproximacidn es usada en (2.25),
la funcidén de onda resultante es

t
Cifets [ae' U (i,t')]
“[ -L' v ...(2.26)

YE )= B@® e
Esta aproximacién para la funcién de onda es conocida como
aproximacion eikonal (ver p.ej.[90]). Como puede verse, esta
aproximacidn coincide con la primera correccidn a la funcidén de

onda en potencias de (1/vP) calculada en la seccion 2-1-2.

2-3 LA APROXIMACION DE THOMSON

Si el potencial cudntico es aproximado por (2.13), la

ecuacidn (2.18) se transforma en

m S 12 = - UP[R(t),t] .. (2.27)

o\
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Luego, los elementos de fluido se moverdn en el campo del
potencial del proyectil. Esta hipdtesis es equivalente a 1la
aproximacion impulsiva cldsica mencionada en 1la introducciodn
([10] p.85). Como los elementos de fluido estan inicialmente en
reposo, la ecuacidn (2.27) nos conducird a la aproximacidn de
Thomson (ver [10] p.B89). En realidad, se ha obtenido una
formulacidn de pardmetro de impacto para la aproximacién de
Thomson. En el apéndice B se muestra que la presente

formulacién es equivalente a la usual.

Notemos ahora que si las trayectorias R(t) de Thomson son
utilizadas en la expresién (2.25), se ‘““iene una aproximacién
cuantica para 1la funcidn de onda. Dicha aproximacion seré
llamada funcidn de onda de trayectorias de Thomson (TTW). Esta
aproximacidn también puede ser formulada en 1la descripcién
Euleriana de la seccidén 2-1-1, pero es mas dificil calcular 1la
funcidn de onda. Sin embargo, esta formulacidén es muy util para
encontrar series perturbativas en pctencias de (1/vg). Estas
series pueden ser obtenidas fécilmente si se Teemplaza la
aproximacién de Thomson para el potencial cuéntico en las
expresiones integrales (2.11) vy (1.12). Haciendo esta
substitucidn, se obtiene que 1la aproximacidn de Thomson
reproduce los dos primeros oOrdenes cuanticos en potencias de

(l/vP) para la densidad y el campo de velocidades.
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En esta seccidn se ha obtenido la aproximacidén de Thomson
como una primera correccién a la aproximacidn eikonal. Una
nueva aproximacidn puede ser obtenida si el potencial cudntico
es calculado con la funcidén de onda de Thomson. Esta nueva
funcidn de onda sera una segunda correccidn a la aproximacidn
eikonal. Este procedimiento define un método iterativo para
encontrar aproximaciones para la funcién de onda en el cual 1la
nueva solucidén es obtenida calculando en potencial cudntico con
la funcidn de onda anterior. Es dificil asegurar si este
procedimiento convergera a la funcién de onda exacta. Como
veremos en la seccidn 2-8, el calculo de un segundo orden

iterativo sugeriria dicha convergencia a altas energias de

colision.

2-4 LA APROXIMACION DE FLUIDO CLASICO

CTMC es un método numérico para calcular 1la evolucidn
temporal de una distribucién clasica f(T,p,t) en el espacio de
las fases. Este método consiste en dividir 1la distribucidn
f(r,p,t) en una cantidad finita de elementos. Las ecuaciones de
nmovimiento para cada uno de estos elementos son las ecuaciones

de Hamilton (ver (81] cap.7)
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dt aP|—pl/m

1=1,2,3 ...(2.28)
depi. _ 9H _ _ 92U
dt A <

donde el Hamiltoniano H estd dado por
H(F,p,t) = 252; + UT(f) + UP(r—b—v,t) = ?ﬁ%; + U(F,t) ...(2.29)

Una propiedad muy importante de los elementos de volumen
del espacio de las fases es que el movimiento de cada uno no
esta acoplado al de 1los demds. Luego, la integracion temporal

para cada elemento puede ser realizada independientemente.

Los calculos usuales realizados con CTMC no suponen la
aproximacicdn de parametro de impacto con trayectorias
rectilineas para el proyectil y el nicleo blanco. Sin embargo,
esta hipdtesis es totalmente valida en el rango de energias
donde CTMC es utilizado. Como parte de este trabajo se ha
verificado gque se obtienen las mismas secciones eficaces totales
y diferenciales electrdnicas con o sin 1la aproximacion de

pardmetro de impacto.

La implementacidn del método CTMC serd postergada para el
capitulo 3. En esta seccion estudiaremos la evolucién temporal

de la distribucién f(Ff,P,t) y mostraremos que es posible obtener
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una conexidén con la mecanica cuantica.

2-4-1 Dinsgmica

La evolucidn temporal de una distribucidn cldsica en el
espacio de las fases esta dada por la ecuacidn de Liouville

([92], [81] sec.8-8):

of
- - L(t) f ...(2.30
ot )

donde el operador de Lioville L(t) esta dado por

Ley = Vo V- V H(E) . V.
Le) = Vue - (L ...(2.31)
Como veremos a continuacidn, es posible hacer una

comparacion entre las mecanicas cldsica y cudntica si se trabaja
en el espacio de configuraciones. Multiplicando la ecuacidén de
Liouville por 1 y P respectivamente e integrando sobre todo P se

obtiene (ver (83] p.408)

%% + div(PT) = 0 ...(2.32)
dv _ _ X yc= 4 57
n £L - - N, 0 \VA .(2.33)
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donde la densidad ?, la velocidad media V y el tensor de

esfuerzos [P estdn dados por las siguientes integrales sobre todo

P

PE,ty = S dp f(F,B,t) ...(2.34)
n P70 w(E ) = jdb B f£(F,P,t) ...(2.35)
n Py Sdé p; By £(F,B,t) Pov, m v ...(2.38)

Como se observé en la seccidén 2-1, 1la ecuacion de
Schrodinger (2.1) es equivalente a (2.4) y (2.9). Ahora
observemos que estas ecuaciones son muy parecidas a (2.32) y
(2.33). La dnica diferencia entre estas ecuaciones es que el
papel del potencial cuantico en la ecuacidn (2.9) ha sido
reemplazado por el tensor de esfuerzos. Del mismo modo que 1la
aproximacidn de Thomson fue obtenida calculando el potencial
cuantico con la funcién de onda eikonal, la aproximacidén clésica
puede ser pensada como un modelo cusdntico que hace uso de la

siguiente hipdtesis

V.Uq ) V‘JP ...(2.37)
Por lo tanto, consideraremos que la aproximacidén de fluido

cldsico consiste en reemplazar el campo de velocidades vy la
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densidad de probabilidad cudntica por sus correspondientes

valores clasicos (2.34) y (2.35).

2-4-2 Estado inicial

Como estamos trabajando en la ‘representacién coordenada’
de la funcion de onda, el estado inicial clasico f, debe proveer
la correcta densidad de probabilidad de la posicidén al comienzo
de la colisidn. En el capitulo 3 se describe c¢dmo es posible

cumplir esta condicidn.

En la literatura cientifica pueden encontrarse dos tipos de
calculos cldsicos: (i) los que utilizan una distribucién
cldsica inicial que reproduce 1la densidad cudntica del impulso
para estados ls a través de un conjunto microcandnico y (ii) los
que parten de unea distribucidén inicial que reproduce la densidad
cuantica de 1la posicién. De aqui en adelante utilizaremos
respectivamente las abreviaturas CTMCM y CTMCR para distinguir
estos dos casos. De acuerdo a lo dicho en el parrafo anterior,
la presente conexidn solamente servira para fundamentar el

método CTMCR y no deberia ser invocada para el caso de CTMCHM.

Al igual gQue en mecanica cudntica, la densidad inicial debe
ser estacionaria en ausencia del potencial del proyectil. Para

satisfacer esta condicién f; no debe depender del tiempo; es
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decir, f; =f;(F,p). Ademds, f; debe cumplir con la ecuacidn de
Liouville asociada al Hamiltoniano del blanco. Luego, el
gradiente del tensor de esfuerzos al comienzo de 1la colisiodn

puede ser obtenido de (2.33)

_;.7. Ve, = - Vu, ...(2.38)
i

Por lo tanto, la aproximacidn (2.37) es una identidad al

comienzo de la colisidn (ver (2.13)).

2-4-3 La funcidn de onda de trayectorias cldsicas

La definicidn de una funcidén de onda cldsica no es tan
simple como en el caso de la aproximacion de Thomson. El
problema yace en la definicidén de la fase de la funcion de onda
dada por (2.10), la cual requiere una expresién absoluta para el
potencial cudntico. Hasta el presente no contamos con una
aproximacidn cldsica para Uq sino para su gradiente. Para
obtener Uq deberiamos llevar a cabo una integracidén curvilinea
de la ecuacidn (2.37) a lo largo de un camino T'(A). Un defecto
de la aproximacidn cldsica es que esta integracién no conduce a
una solucidn dnica debido & que el resultado esta definido a
menos de una constante espacial y ademés depende del camino
T (A\) elegido. La constante espacial puede ser elegida de modo

tal de reproducir el valor inicial del potencial cuantico, dado
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por (2.13). Teniendo en cuenta (2.28), se obtienen las

siguientes posibles definiciones para el potencial cudntico

Uq < E;-—UT(FA) + g d?’(A)-——i———‘xl:P(?',t) ...(2.39)
)
< ?(‘f,f\
q
donde Fh es un punto inicial arbitrario para el camino
r (n).

Las presentes ambigiiedades en 1la definicidén de la fase de
la funcidén de onda estan relacionadas con el hecho de que,
contrariamente a lo que sucede en mecdnica cudntica, el campo
cldsico de velocidades v(T,t) no es un campo potencial; es
decir, V(r,t) no puede ser escrito como el gradiente de un campo
escalar. Sin embargo, en la seccidn 2-4-4 se mostrarda gque este
problema desaparece a altas velocidades del proyectil. Mds aln,
en la seccidn 2-8 veremos que, para el caso de una colision
unidimensional, diferentes definiciones de la fase de la funcion
de onda proveen las mismas.probabilidades de transicidn a altas

velocidades del proyectil.

2-4-4 Desarrollos perturbativos

Los procedimientos para encontrar soluciones formales o
series perturvativas para la ecuacidn de Liouville (2.30) son

nuy parecidos a los utilizados en mecdanica cudntica para el caso
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de 1a ecuacion de Schrdodinger. En forma analoga a mecsnica
cuantica, es posible definir un operador de evolucion o un marco
de interaccion para obtener series perturbativas (ver p.ej.[84]
cap.13). Las razones por 1las cuales pueden ser utilizados los
métodos cuanticos son que el operador de Liouville (2.31) es un
operador lineal y que la ecuacion de Liouville (2.30) es muy
parecida a la ecuacidn de Schrddinger. Por simple reemplazo, es
posible verificar que las siguientes expresiones son soluciones

formales de la ecuacidn de Liouville (2.30)

t
[dt‘ Lt
e -1

f(l-.ﬁﬁlt) = fi(-fnﬁ) ..-(2-40)
t
f(F,B,t) = £,(r,p) + dt’ L(t") £(T¥,p,t") ...(2.41)
-T
. . o Lpeet) .
f(r,p,t) = £, (r,p) + dt’ e Wo(t™) £(F,p,t°) .(2.42)
.

donde el operador de Liouville del blanco L, vy la

perturbacicdn Wy estdn dados por

—

Wolt) = WV Up(F,t) . V] ...(2.43)
Ly = L(E) - Wo(t) ..(2.44)

Como 1la distribucidn inicial f; es estacionaria, esta

satisface la ecuacidn L, f;=0.



38

La expresidn (2.42) puede ser Util para encontrar series
perturbativas en potencias del potencial del proyectil. Sin
embargo, es muy dificil evaluar el operador
exp[Ly.(t-t")] Wo(t"). La expresidn (2.41) es util para obtener
una serie perturbativa en potencias de (1/ve ). Notemos que L(t)
solamente depende de v a traves de UP(F—V;tJB). Si hacemos el
cambio de wvariables 2z=v,t, la dependencia en v, puede ser

explicitamente escrita como sigue

z
f(?)ﬁ}zsvp) = f'l(F:s) + '47 X dz‘ L(Z') f(F,;;Z’,VP) ---(2-45)
P
-Z
donde Z:vPT. La serie perturbativa gue estamos buscando

puede ser obtenida reemplazando esta Uyltima expresién para
f(F,p,t) en 1la integral en =z°. Los primeros dJdrdenes en

potencias de (1/ve) son los siguientes

)
£°(F,8) = £;(F,B) ...(2.46)
£F,5,2) = £(F.5) + + Xdz’ Wo(z') £;(F,B) ...(2.47)
P
-z
4
£F,5.2) = £, 5,2) + 4 j dz* L(z") (
Ve
-Z
z|
jdz" WP(Z") fi(f,f))> ...(2.48)
-z!

donde hemos usado la propiedad L fi: WPf- Los primeros

Ve
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ordenes para §(¥,t) y V(F,t) pueden ser calculados usando estas
ultimas expresiones vy las definiciones (2.34) y (2.35).
Integrando por partes y utilizando las propiedades: (i)
v(%,-T)=0 y (ii) [szi(?,ﬁ)] tiende a cero cuando P tiende a
infinito, es posible obtener expresiones cerradas para § y V.
Después de algo de ilgebra, se llega al resultado de que los dos
primeros érdenes para § y V en potencias de (1/ve) coinciden
con los correspondientes ordenes cuanticos (2.14), (2.15) y

(2.18).

Notemos ahora que los dos primeros drdenes para V(T¥,t) son
campos potenciales. Luego, las ambiguedades discutidas en la
seccidn 2-4-3 acerca de la definicidn de la fase de 1la funcidn

de onda desaparecen a altas velocidades del proyectil.

2-5 CALCULO DE SECCIONES EFICACES

2-5-1 Proyeccidn de la funcidén de onda

El estado inicial @,(F,t) dado en (2.2) satisface la
ecuacidn de Schrodinger dependiente del tiempo asociada al
Hamiltoniano del blanco HT= H - Up. Supongamos que gueremos
calcular, para un tiempo dado +T (que indica el final de la
colision), la amplitud de transicidn a un estado final 4&(?,t)

que satisface la ecuacion de Schrddinger dependiente del tiempo
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asociada a un Hamiltoniano final H;. Como es bien sabido, 1la
amplitud de transicidon estd dada por las ' siguientes expresiones

(ver [10] ap.4.1, [84] sec.III)

Bip () = <¢)€(+T) | P (+'1> ...(2.49)
o bien
+T
Aig(B) = &ip Sdt' —(Cj!—t‘ <¢£(t')| LP(t>
T T
. \ . . . .
bip - T gdt <¢¥(t >,u¢(t) LP(t> ...(2.50)
-1
donde UF = H —H;. La expresion (2.48) es la proyeccién de

la funcidn de onda sobre el estado q&:. mientras que (2.50)
calcula la integral de la amplitud de transicidn por unidad de
tiempo. En el caso de un proceso directo (b; proviene de un

autoestado del Hamiltoniano del blanco:

Ge(Fot) = Qe T ...(2.51)
H¥=HT U‘p =UP ...(2.52)

Por otro lado, si se quiere estudiar un proceso de captura,
Q% provendré de un autoestado del Hamiltoniano del proyectil, el
cual debera estar multiplicado por un factor de traslacidn para
que cumpla 1la ecuacidn de Schrdodinger dependiente de tiempo

asociada a Hg
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L] B L]t VT

Ch_.(?,t) = ‘@(F—E-vpu e .(2.53)
U

.(2.54)

En el caso de trabajar en 1la representacién Lagrangiana,
una expresidn equivalente a (2.50) es

+T
- \ 3 - -
Aip(B) = &ip - + X d'R, Cb,‘(Ro,-T) S dt” dJ;[R(t'),t']

=T

_ - i t),t1
U;[R(t’),t'] ViJ[R(t'),t’] eh ...(2.5%)

Si 4) es la solucién exacta de la ecuacidon de Schrdodinger
(2.1), las expresiones (2.49) y (2.50) son equivalentes. Sin
embargo, este no es el caso si se wutiliza una funcion de onda
aproximada. Por ejemplo, la primera aproximacién de Born (gque
consiste en aproximar ¢ por d%) no produce ninguna transiciodn
si es utilizada en (2.49). La diferencia que existe entre
(2.49) y (2.50) es que, mientras (2.498) requiere una funcidn de
onda precisa al final de la colisién, (2.50) solamente necesita
una buena aproximacién para pequelias distancias internucleares,
donde tiene lugar la colisidn. Esta es la razén por la cual los
nétodos cudnticos de altas energias son usados generalmente en

(2.50).

Como se mostrd en 2-3 y 2-4, CTW y TTW contienen en forma

exacta los primeros dos J6rdenes de la funcidén de onda en
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potencias de (1l/v,). Esta propiedad es suficiente para asegurar
que, si las mismas son utilizadas eﬁ (2.50), proveeran los
correctos comportamientos a altas energias del proyec;il de las
secciones eficaces asociadas a procesos directos; es decir,
excitscidn o ionizacion directa. En realidad, solamente es
necesario que contengan un primer orden. Sin embargo, este no
es el caso para el proceso de captura electrdnica debido al
factor de traslacidén contenido en d& Como es bien sabido
(951, para que un modelo determinado reproduzca el
comportamiento asintotico de las secciones eficaces de captura a
altas velocidades del proyectil, es necesario que el mismo
contenga exactamente el primer orden de 1la funcidn de onda en
potencias de Up; es decir, una segunda aproximacién de Born. En
el presente trabajo no ha sido posible manipular 1la ecuacién
(2.42) para investigar este punto. Sin embargo, los calculos
realizados para el caso de la colisidén unidimensional de 1la
seccion 2-6 indicarian que CTW también provee el correcto
comportamiento de 1las secciones eficaces de captura a altas
energias. La presente discusidn indicaria que CTW es una buena
funcion de onda =a altas energias vy pequefias distancias

internucleares.

Seria muy interesante analizar, desde un punto de vista
formal, que sucederia si TTW y CTW fueran utilizadas en las
expresiones (2.50) o (2.55). Lamentablemente, un cdlculo de CTW

en tres dimensiones es intratable debido a la cantidad de
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particulas de probabilidad gque seria necesario considerar para
obtener una funcidn de onda precisa. Mds aldn, esta funcién de
onda deberia ser usada luego para calcular la integral cuddruple
(2.50). Por estas razones, en la seccién 2-6 se hard un
andlisis del comportamiento de CTW pero para el caso de una
colisidn unidimensional. Un célculo de TTW en tres dimensiones
es mas simple que para CTW. Sin embargo, es posible deducir
que, para el caso de potenciales de largo alcance, TTW depende
del origen de la colisidén -T. Esto se debe a que las particulas
de probabilidad se apartan del blanco una distancia proporcional
a8 log(veT) antes de que ocurra la colisidn. Si se toma el
limite T—>® , se obtiene que las particulas se apartan una
distancia infinita respecto del blanco antes de que el proyectil

se acerque al mismo.

2-5-2 El método de conteo de particulas

En el caso de querer calcular secciones eficaces totales vy
no querer discriminar entre las probabilidades de transicidén a
distintos estados, es posible wutilizar un método diferente al
anterior. Este método consiste en contar el numero de
particulas de probabilidad que terminan la colisidén bajo una
determinada situacidn fisica. Es decir, el nimero de particulas
gque son emitidas y se alejan del proyectil vy del blanco, el

nimero de particulas que permanecen ligadas al blanco o el
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nimero de particulas que son capturadgs. Este tipo de andlisis
ha sido utilizado por Terlecki et al.[70] para calcular
probabilidades de ionizacién o captura en el caso de 1la
integracidn numéerica de la ecuacidon de Schrodinger. El1 conteo
de particulas es también el método wusual utilizado por CTMC,
pero con la diferencia de que se lleva a cabo en el espacio de
las fases. Sin embargo, es facil probar gque si el conteo se
realiza en el espacio de configuraciones, se obtienen las mismas
probabilidades de ionizacidén o captura electrénica. Eﬁ el
capitulo 3 se explica cdmo debe 1llevarse a cabo el conteo de

particulas. En esta seccidn nos limitaremos a discutir la

validez del mismo.

En el caso de contar con 1la funcién de onda exacta, el
método de conteo de particulas provee las mismas secciones
eficaces totales que (2.49) vy (2.50). Sin embargo, es dificil
determinar bajo qué condiciones dicho conteo puede dar buenas
estimaciones de las secciones eficaces, si sdlo se cuenta con
una funcidén de onda aproximada como CTW. El primer punto a ser
notado es que CTW no es una buena funcién de onda para grandes
tiempos debido al hecho de que su evolucidn estd determinada por
la ecuacidn de Liouville en lugar de la ecuacidn de Schrddinger.
Luego, el método de conteo de partfculas proveerd buenas
estimaciones de las secciones eficaces solamente en el caso de
gque la situacidn final de las particulas de probabilidad pueda

ser decidida a distancias 1internucleares no muy grandes, donde
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se supone que CI'W describe bastante bien a la funcidn de onda.
Esta situacién puede llegar a tener lugar a energias intermedias
del proyectil. Sin embargo, este no es el caso de altas
energias de colisién, puesto que las particulas de probabilidad
de baja energia son emitidas cuando el proyectil ya se ha
alejado de las inmediaciones del blanco. Probablemente esta sea
la razdn por 1la cual los métodos clasicos no contienen el
correcto comportamiento asintético a altas energias del
proyectil. Como veremos en la figura 17, 1las principales
diferencias entre CTMCM y la primera aproximacidén de Born tienen
lugar en la regién de bajas energias de los electrones emitidos.
Este resultado coincide con las conclusiones precedentes, ya que
estos electrones son los que necesitan mds tiempo para abandonar

al blanco.

2-6 APLICACION A UNA COLISION UNIDIMENSIONAL

Esta seccidén estd destinada a analizar el comportamiento de
las funciones de onda introducidas en las secciones anteriores
en el caso de una colisién unidimensional. Se utilizardn
unidades atdmicas a lo largo de la misma (ver apéndice A). Los

potenciales del proyectil y del blanco estaran dados por

Qr
Us = - - ...(7.1
T 2 [cosh(x)]z ¢ )
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Qe
2 [cosh(x-vpt)]?

.. (7.2)

donde x denota la posicion del electrén referida al centro
del blanco Los estados ligados que corresponden a este tipo de
potenciales pueden ser obtenidos de ls ref.(9Y6]. Se utilizara
QP:QTzlh/d de modo tal que los pozos blanco y proyectil tengan

s6lo dos estados ligados, los cuales estan dados por

P - {E — 4 ...(7.3
i L [cosh(x)]¥2 ¢ )
¢ . yZ sinh () c . (7.4)
z Y:: [cosh (x)]>2

cuyas energias de ligadura son €,=-(8/8)a.u. y

€,=-(1/8)a.u., respectivamente.

Se considerara el caso en el que el electrdn esta
inicialemte ligado al pozo blanco en el estado (R1 Yy se
calcularan las probabilidades de excitacidén y captura mediante
(2.50) o (2.55). Las aproximaciones que utilizaremos para la
funcidén de onda son la primera de Born (Bl1), la eikonal (EIK),
CTW, TTW 1y el segundo orden iterativo (I2) discutido en la
seccidn 2-3, el cual consiste en calcular el potencial cusdntico
con TTW. También se calcularan probabilidades de transicién
mediante el wusual conteo de particulas CTMCR. Los resultados

provenientes de las aproximaciones anteriores seran comparados
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con las probabilidades de transicidén exactas, las cuales se
pueden obtener mediante la técnica de diferencias finitas [81].
A continuacidn presentaremos los resultados obtenidos. En el
apendice C se describe como pueden ser calculadas 1las

aproximaciones anteriores.

l.Las faiguras 2 vy 3 muestran el cociente entre las
probabilidades aproximadas y las exactas para los procesos de
excitacion y captura electrdnica respectivamente, como una
funcion de la velocidad del proyectil. l.a velocidad cuadratica
media del electrédn en su estado 1inicial es V<v2>=0.753.u..
Luego, los calculos presentados en las figuras corresponden a un
rango de energias intermedias-altas, en el cual se supone que

. . 7/ N
las aproximaciones son validas.

Con el objeto de estudiar la ambigiiedad mencionada en la
seccidn 2-4-3 acerca de la definicion de la fase de CTW, la
integral curvilinea (2.39) fue 1llevada a cabo con dos puntos
iniciales Xq distintos (ver detalles en apéndice C). El primer
valor es xq=—20 a.u., el cual estd muy alejado de la regidn de
colision y el segundo es xq=0 a.u.. Estas dos elecciones son
denotadas por CTW(-o00) y CTW(0), respectivamente. Como puede
verse en las figuras 2 y 3, la ambigiedad desaparece a altas
velocidades del proyectil, ya gue ambas definiciones producen
las mismas probabilidades de transicion. Sin embargo, debe

notarse que, a medida gque la velocidad disminuye, empiezan a
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aparecer diferencias significativas entre CTW(-o00) y CTW(O0).

Como punede verse en la figura 2, todas las teorias predicen
el comportamiento asintdtico de altas energias de las
probabilidades de excitacidén. Sin embargo, puede observarse en
la figura 3 que solamente 12 y CTW parecen proveer buenas
probabilidades de <captura a altas velocidades del proyectil.
Los resultados obtenidos con 12 sugieren que el procedimiento
iterativo mencionado en la seccién 2-3 para encontrar
aproximaciones para la funcidén de onda convergeria a la solucidn
exacta, a altas energias de colisidén. El éxito de CTW indicaria
que la misma contiene una aproximacion todavia mejor que los
primeros dos ordenes en potencias de (1/vp), deducidos en la
seccidn 2-4. Recordemos que TTW tambieén contiene 1los dos
primeros ordenes en potencias de (1/vp ), pero, como puede verse
en la figura 3, dicha aproximacidon no describe apropiadamente el

proceso de captura.

En la figura 3 también se puede observar que el usual
método CTMCR provee buenos resultados a energias intermedias.
Sin embargo, las probabilidades de captura obtenidas con dicho
método se hacen muy pequenas a medida que se aumenta la

velocidad del proyectil.

Un aspecto interesante que también puede ser estudiado en

la presente aplicacidn es qué sucede si las probabilidades de
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transicidn son calculadas por medio de (2.49) con CTW. Si este
analisis es llevado a cabo, se observa ' que la probabilidad de
excitacidon oscila y tiende a cero cuando 1la distancia
internuclear tiende a infinito. El origen de las oscilaciones
es que, en las inmedicaciones del blanco. la distribucidén final
no obedece la ecuacidon de Schrédinger del blanco sino la
ecuacion de Liouville del blanco. Luego., 1la probabilidad de
encontrar al electrdn en un estado cuantico determinado no tiene
porqueé ser constante. El decrecimiento de la probabilidad puede
deberse a los términos disipativos contenidos en el tensor de
esfuerzos (ver p.ej.[93] p.409). Estos términos pueden provocar
que la distribucidén final sea estacionaria y por lo tanto, que
s6lo dependa de las constantes de movimiento asociadas al
blanco. En el presente caso, la Unica constante de movimiento
es la energia. Si la distribucién final sélo depende de 1la
energia, entonces tendra simetria par y por lo tanto tendra un
solapamiento nulo con el estado excitado'{;debido a que el mismo
tiene simetria impar. En el caso de hacer un analisis similar

para la captura al estado‘g,se obtienen las mismas conclusiones.

La discusidn hecha en este ultimo parrafo nos permite
concluir que CTW es una funcidn de onda incorrecta al final de
la colisidn y por lo tanto no debe ser utilizada para calcular
probabilidades de transicién a un estado cuantico particular.
Esta conclusidn se contrapone con los 1intentos de algunos

autores (ver p.eiji.[(35]) de obtener probabilidades de transicidn
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3 - IMPLEHENTACION DE LA APROXIMACION CLASICA

Este ocapitulo esta destinado a mostrar como puede ser
implementado el metodo CTMC. En la seccion 3-1 se describen las
distribuciones clasicas iniciales que son utilizadas cominmente.
La seccion 3-2 esta destinada a mostrar como deberian ser
calculadas las secciones eficaces en caso de conocer la solucidn
exacta de la ecuacion de Liouville y encontrar las leyes de
escala asociadas a las mismas. Por Ultimo, en la seccion 3-3 se
describe cémo puede ser integrada numeéricamente la ecuacion de

LLiouville mediante el método de Monte Carlo.

3-1 Distribuciones iniciales

3-1-1 Blancos de un electron

Comenzaremos describiendo 1las distribuciones iniciales
usuales para atomos de un solo electron y un potencial de
interaccion coulombiano UT=ZT/r, donde 4, es la carga del nucleo

blanco. Luego discutiremos el caso de dos electrones.

En todos los calculos realizados hasta el presente con el
metodo CTMC se han considerado colisiones en las cuales el
electron estda inicialmente en estados cuanticos de simetria s.
Si bien sO0lo analizaremos las distribuciones correspondientes al

atomo de hidrogeno, las conclusiones de esta seccion son validas
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para ato os hidrogenoides.

Como vimos en la seccidn 2-4-2, la distribucion 1inicial
clasica debe ser estable para que las secciones eficaces no
dependan del origen temporal de la colision. Para que esto
suceda, la distribucidn 1inicial sdlo puede depender de las
constantes de movimiento asociadas al Hamiltoniano del blanco.
En el caso de un atomo clasico estas constantes son la energia
E, el momento angular al cuadrado (w:f ) v cada una de las
componentes del momento angular. Los problemas de blancos en
estados de simetria s poseen ademsds simetria esferica y por lo
tanto, la distribucion inicial solo puede depender de E y w. Si
la distribucion inicial f; (E,w) es elegida de modo tal de dar
una buena descripcion de las densidades cusnticas de la posicion
2(3) y del impulso Jﬁ(ﬁ), entonces deberia satisfacer las

siguientes ecuaciones integrales

. 3
f(r) = fd p £ (E,w)
,

° 2mr(rE+ 27)

f (E,w)

- __"’r“ dE | dw (3.1)
2/ 0 \/Zmr(rE+ZT)dp
3
f(ﬁ) = [dr £ (E,w)
P ) 4#2$ﬁ/Cﬁ-mﬁEf
7o 2% 3 f(E,w
- e 2r dE (pz- 2mE) |dw (e, w) (3.2)

P ) \[Mp_ W
° (p"-2mE)
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donde se ha impuesto la condicion fL(E,w):O si E>0. En los

trabajos realizados hasta el presente no se han encontrado

soluciones para estas ecuaciones. En su lugar, se ha supuesto
que la distribucion inicial solo depende de E. Bajo esta
condicion., las ecuaciones (3.1) y (3.2) se transforman en
(¢]
Yr(?) =4 W dE £(E) V2 m (E - 2,/r) ...(3.3)
-iv@ o
f(;) 64T oW z: dE 2(—‘(5) > ... (3.4)
p ) (p'-2mE)

Sin embargo, como fue demostrado por Cohen [37], estas dos

. . . . 7
ecuaciones integrales no pueden ser satisfechas simultaneamente.

En su trabajo original, Abrines y Percival [14] suponian
que la conexidn entre los metodos clasicos y la mecanica
cusntica debia llevarse a cabo en la ‘representacion impulso’ de
la funcion de onda. Luego, la distribucion clasica inicial
debia reproducir 1la densidad cuantica del impulso; es decir,
debia cumplirse (3.4). Estos autores encontraron que dicha
condicion es satisfecha, para el caso de blancos en el estado

ls, por el conjunto microcanonico
fH(E'EL) = k(Ey) CS(EL - E) ...(3.5)

donde 6 denota la delta de Dirac, E{ es la energia de
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ligadura del estado inicial cuantica vk es una constante de
, 52 s 32 . . . : .
normalizacion (k(EL):h; /C W Dy VZ nm )). Si la distribucion

(3.5) es introducida en las ecuaciones 1ntegrales anteriores, se
obtiene quw, para estados 1s. (3.4) es satisfecha exactamente
mientras que (3.3) no. Esta ultima diferencia puede observarse
en la figura 4. Como puede verse en los trabajos [73] y [75],
estos resultados no pueden extenderse a blancos en el estadoc 2s
(ver fig.5). En este ultimo caso, se observa que el conjunto

microcanonico (3.5) no satisface ni (3.3) ni (3.4).

La conexion entre los metodos clasicos y la mecanica
cuantica descripta en el capitulo 2 fue llevada a cabo en la
"representacion coordenada’ de la funcion de onda. Luego, la
distribucion clasica inicial debia reproducir la densidad
cuantica inicial de la posicion. El primer intento por
reproducir la densidad de 1la posicion fue hecho por Eichenauer
et al.{31)], quienes obtuvieron una solucion aproximada por medio
de una distribucion de Wigner cortada. Has tarde, Hardie y
Olson [35] obtuvieron una mejor solucion a través de una
combinacion lineal de una cantidad finita de conjuntos
microcandnicos. Esta idea fue generalizada mas tarde por Cohen
[{37], quien obtuvo una solucion exacta de la ecuacion (3.3) para
blancos H(1ls). Este ultimo autor observo que la ecuacion (3.3)
es una ecuacion de Volterra de primer tipo Yy que se puede
transformar en una ecuacion integral de Abel (ver [971). Si se

hacen las substituciones x=1/r, y=-E y g(y)zfr(E)=fr(-Y), la
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distribucion fr(E) puede ser obtenida de las siguientes

expresiones [(37,75]

y

gyy - — 4 J dz G—_Cz_)

n dy b \/S'Z

) 2
% dz VY -z -d—Gzczl ...(3.6)

n o dz

1 d f .
donde G(x) (l/x) ...(3.7)
22 ax r

Cohen encontro que, para estados 1s, la solucion (3.6)
puede expresarse en terminos de las funciones de Whittaker [{98].
En el caso de estados 2s (3.6) fue evaluada numéricamente por
Blanco et al.[75]. En la figura 6 se encuentran dibujadas las
densidades de probabilidad de la energia de ligadura encontradas
por estos autores, las cuales estan relacionadas con la

distribucion fr(E) a traves de:

3 3
f(E):jdr' dp £.(E) S(E-E)

3 3
de r'dp ( f(E)/k(E) ) fH(E—E‘) ...(3.8)
fr(E) / k(E) ...(3.9)
Como puede verse en dicha figura, las densidades de

probabilidad que provienen de utilizar (3.6) pueden tomar

valores negativos. En el caso de H(ls) Cohen [37] obtuvo una
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cant idad total de  probabilidad negativs  despreciable, igual a
U.2%. Sin embargo, Blancoe et al.[{7/5] ubtuvieron, para el caso
de H(Zs), nna probabilidad negativa 1otal igual a 19.4%. Esto

muestra que, para el caso de H(4s). no es posible encontrar unsa
distribucion rial que depenra inicamente de E vy que
reproduzcea exactamente JE (r). Luego, deberia intentarse
encontrar una solucion del tipo f.(E,w) que satisfaga (3.1).
Con el objeto de salvar la dificultad anterior, Blanco et
al.[75]) impusieron la condicion fr(E)=0 para los casos en que
fr(E) fuera negativa y renormalizaron esta distribucion con un
factor (1/1.194). Si el valor medio de la energia es calculado
con las soluciones exactas (3.6), se obtienen los mismos
resultados que en el caso de estados cudnticos; es decir
<E>=-0.5a.u. o -0.125a.u. para H(ls) o H(2s) respectivamente.
La renormalizacion y el corte realizados por Blanco et al.[75]

trae aparejado un corrimiento de <E> de -0.125a.u. a -0.15%a.u..

Las figuras 4 y 5 muestran las densidades de probabilidad
de 1la posicion y del impulso para blancos H(ls) y H(2s)
respectivamente. Las curvas dibujadas en dichas figuras
corresponden a las densidades cuanticas y las que provienen de
un conjunto microcanonico o las distribuciones f.(E) de Cohen
{(37] y Blanco et al.{75]. Como puede observarse, el conjunto
microcanonico provee una descripcion bastante mala de la
densidad de 1la posicion para H(ls) y las densidades de la

posicion y del impulso para H(2s). Por otro lado, el uso de una
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distribucion frC(E) provee una buena descripcion de las
densidades de la posicidn y el impuléo para H(ls) y de la
densidad de la posicion para H(2s), aunque una mala descripcién

de la densidad del 1mpulso para H(Zs).

3-1-2 Blancus de dos electrones

"asi todos los caleculos clasicos y cuanticos realizados
hasta el presente estudian el problema de mas de un electrdn en
base al problema de un solo ‘electron activo’ y asumiendo el
modelo de electrones independientes ({77,78}). El efecto de los
electrones pasivos es tenido en cuenta a través de potenciales
centrales estaticos. Es decir, se supone que el electron activo
interactia a traves de un potencial U _(r) con lo que se denomina
el ‘corazon del blanco’, el cual esta formado por el niudcleo
blanco y los electrones pasivos. En esta seccion analizaremos
el caso de un atomo de dos electrones en el estado 1s®. El
potencial U; sera representado o bien por un potencial efectivo

coulombiano U“F o bien por un potencial modelo Umod’ dados por:

Ut _Zef ..(3.10)

-
<SU51@3} T )I I (Psz@s’) ( r>
/ -2 24 -

1 3 L
77 \fT- 1l + (1+Ze{ e ) ...(3.1D)

Umod
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donde Z, es la carga del nucleo bianco, Ze{ =2,.-(5/186) vy
9%:@# ) es la funcion de onda single-zeta (SZ)

correspondiente al atomo en cuestion [49].

En 1+ maynr parte de los calculos 1levados a cabo hasta el
presente con CTMC, se wutilizaron potenciales del tipo (3.10).
La razon de este hecho es que solamente se conocia el metodo
descripto por Abrines y Percival {(14] para tomar muestras de la
distribucion inicial, el cual es valido unicamente para
potenciales c¢oulombianos. En 1984 tue propuesto un metodo
alternativo (72,38) que es mds simple gque el anterior y ademas
es valido para potenciales generales. Este método sera
presentado en la seccion 3-3-1. Sin conocimiento del anterior,
en 1985 fue propuesto otro metodo mas [(40], intentando
generalizar el metodo de Abrines y Percival, aunque haciendo

algunas aproximaciones.

Como veremos a continuacion, Unye4 Provee una mejor

’ s
descripcion del atomo blanco que U¢{ Un primer punto a ser
notado es que solamente U,,4 tiene el correcto comportamiento a

grandes o pequenas distancias:

...(3.12)

U"wd(r) > - =
¢ —» 00

- zT
Umog (T > - ...(3.13)
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Un segundo punto en favor de Umo& surge al analizar las
densidades de probabilidad iniciales. En 1las figuras 7 y 8 se
encuentran dibujadas las densidades de probabilidad cuanticas de
la posicidn vy el impulso del atomo de helio [99], las cuales se
comparan con las que resultan de utilizar un conjunto
microcanonico y los potenciales Umod Y U¢{ La energfa de
ligadura del electron activo es tomada igual a menos el
potencial de ionizacion simple del atomo de helio Ey=-0.904a.u..
Como es posible observar en la figura 7, ninguno de los dos
potenciales provee la densidad de la posicion correcta. Por
otro lado, solamente U,,q Provee una buena descripcion de la
densidad del impulso (ver fig.8). En el caso de wutilizar una
distribucion inicial fr(E) como 1la descripta en 3-1-1, se
obtienen las mismas conclusiones que en dicha seccion para el

caso de blancos H(1ls).

Un ultimo punto en favor de Upoq es el siguiente. El valor
medio clasico de la energia de ligadura del atomo de helio puede
ser calculado suponiendo que 1la distribucion inicial de dos
electrones es el producto de dos conjuntos microcanonicos
(electrones independientes). Los wvalores que resultan para la
energia total electrénica en los casos de Ugf Y Umoa son
respectivamente E¢l=—1.7la.u. y E‘L:—2.84a.u. (ver (72,38]).
Este ultimo valor esta bastante de acuerdo con el valor

experimental, E¢L=-2.94a.u..
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En los dos dltimos pérrafos particularizamos la discusidn
al caso del atomo de helio. Las conclusiones obtenidas son
igualmente validas para otros atomos con dos electrones en el
estado 1s5%. Sin embargo, las diferencias entre utilizar Umod o
Ua{ se hacen cada vez mas pequenas cuando la carga del nucleo

blanco se incrementa.

3-2 Calculo formal de las secciones eficaces y leyes de escala.

Como mencionamos en la seccion 2-5-2, 1las secciones
eficaces totales de ionizacion o captura pueden ser calculadas
mediante un conteo de la cantidad de particulas de probabilidad
del espacio de las fases que terminan ligadas al blanco o al
proyectil. Las energias de 1ligadura de una particula de
probabilidad respecto al blanco y al proyectil estdn dadas

respectivamente por

E, = 2'°m + UL (D) .. (3.14)
- - 2
(P—mVp) - —- .
E = ——— + U (r-b-v_t) ...(3.15
P 2m p( P ( )

Al finalizar la colision, se observa que cada particula se

encuentra en una de las siguientes situaciones:



61

E >0y EP>U =) la particula ha sido ionizada ...(3.16)
Ep<0 y Er>U => la particula ha sido capturada ...(3.17)

EP>0 y ET<U => la particula permanece ligada al blanco ..(3.18)

En el supuesto caso de que alguna particula se encuentre en
la situacion ET<O y EP<0, es necesario continuar la integracion

temporal hasta que se defina en (3.16), (3.17) o (3.18).

Supongamos que f(f,E.T,;;,G) es la distribuciéﬁ resultante
al finalizar la colision para el caso de un proyectil incidente
con velocidad ;P y parémetro de 1impacto g. Formalmente y de
acuerdo al método de conteo de particulas, las probabilidades de
que el electron sea ionizado, capturado o permanezca en el
blanco pueden obtenerse integrando f(;,E,T.;;,B) en las regiones
R, RC o R, del espacio de las fases que cumplen las condiciones

(3.16), (3.17) o (3.18), respectivamente
P . (b,Vp) = dr dp E(EBT.%,5) .. .(3.18)
Ri,Rc,Re

Las secciones eficaces totales se obtienen integrando
(3.19) en los parametros de impacto. Este tipo de expresion es
muy util para deducir las leyes de escala que explicaremos a
continuacion. Al 1llevar a cabo un cambio de escala, las
energias (3.14) y (3.15) se ven alteradas en un factor

multiplicativo positivo. Sin embargo, es posible observar que
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los recintos de integracién R,. R, v R, permanecen inalterados,
debido a que los signos de las energias de ligadura no cambian.
Antes de deducir leyes de escala debemos notar que las mismas
son unicamente validas para los casos en que las interacciones
U_ y U, sean potenciales coulombianos

¥ Y

3-2-1 Ley de escala entre sistemas colisionantes con igual

relacion de cargas proyectil/blanco

Supongamos que Zp y Zr son las cargas del proyectil y del
nucleo blanco. El objeto de esta seccion es encontrar una ley
de escala entre dos sitemas colisionantes distintos con cargas
ZP.ZT 0 cargas Zé.Z%. los cuales guardan la relacion
6:ZP'/ZP=Z1:/ZT y se encuentran inicialmente en el mismo estado
cuantico. Por ejemplo, 1la 1ley de escala que hallaremos
relaciona las secciones eficaces de los sistemas H++ He%ls),

2+ at
He + Be (1s), etc..

Sean f(r.p.t,vp,b,Zp,ZT) y f(r,p,t,vp,b,Zé,Z%) las
soluciones de la ecuacion de Lioville (2.30) para los sistemas
con cargas Zp,Z o Zé,Z;, respectivamente. Haciendo los cambios

r
de escala r' =r ®, p’'=p/8 y t'=t © en la ecuacion de Liouville,

se obtiene:

=
"
o
-
<
o
™
&
Ao d
I

f(r',p’,t .vp,b ,Zp.Zr)

f£(FT O, P/6, t 6, Vo/0, b 6, Z5,2.) .(3.20)
P prer
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Introduciendo esta expresidn en (3.19) se obtiene 1la
siguiente relacion entre las probabilidades de transicion para

ambos sistemas
Ly) = P(b B.vp/B,L5,24) ...(3.21)
Si integramos esta probabilidad en el parémetro de 1impacto

b obtenemos la siguiente relacion entre las secciones eficaces:

-2 .
O (p.25.20 = 8 0O (Vpre,2p.21) ...(3.22)

Como puede verse, las leyes de escala (3.21) y (3.22) son
las mismas que se obtienen en forma exacta en la mecanica
cuantica bajo el formalismo de parémetro de impacto.

.

3-2-2 Ley de escala entre dos conjuntos microcanonicos iniciales

diferentes para el mismo sistema colisionante.

El objeto de esta seccion es encontrar una ley de escala

entre las secciones eficaces que provienen de utilizar dos
. N ! . ’ . ,

conjuntos microcanonicos con energias de ligadura E; o E{, las

cuales guardan la relacion 6=EL/E5.

Sean f(;,ﬁ,t,;P,E,E;) vy £(T,p,t,V, ,E,EL) las soluciones de

la ecuacion de Lioville (2.30) para ambos casos. Haciendo los
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1/2 3/2

cambios d& escala ;':?/6. P =p © y t =t/8 , se 1llega al
siguiente resultado:

- i N - -
f(r,p.t Yo b.E{) =8 f(r ,p .t ,vp.b ,E{)

/2 32 -
Y

3/2._, K I/Q-.
=8 f(r/B.,p B ,t/8 Pe ,b/6, E{) ...(3.23)

Bl factor 67 entre £(F,B.t.Vp.b,E) v £(F B ,t7,¥;,b",Ep)
es el jacobiano del cambio de variables' de (;,;) a (;’,B') Yy su
presencia se debe a que 1la integral de f(;,s,t.;P,E,Ei) en las
variables (;.E) tiene que ser igual a uno. lntroduciendo esta

expresidn en (3.1Y) se obtiene la siguiente relacién
P(b,vp. B ) P(B Vo, E ) = F(b/® Voo LE) ...(3.24)

Si integramos esta probabilidad en el parémetro de impacto

E, obtenemos la siguiente relacion entre las secciones eficaces:
— 2 - 12
C@pep = o O (vpe/ JED) ...(3.25)

3-2-3 Ley de escala entre una distribucion inicial f.(E) y un

’
conjunto microcanonico para el mismo sistema colisionante.

El objeto de esta seccion es mostrar que las secciones
eficaces que se obtienen al utilizar una distribucion inicial
fl(E) pueden obtenerse a partir de 1las que provienen de un

conjunto microcanonico fM(E_EL)' Sean f(?,;,t,;b,g) vy
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f(F,E.t.Vp.ﬁ,EL) las soluciones de la ecuacion de Liouville
(2.30) con las condiciones iniciales f.(E) y fn(E—E;),

respectivamente. Utilizando las expresiones (3.8) y (2.40) se

obtiene
t ]
J dt L(t')
f£(F,B.t.Vp.b) = e T £, (E)
t
f dt' L(¥)
J N Y(Eli) e T F CE-ED)
JdE,i yu:‘g) f(F,E,t.‘Tp,E,E;) ...(3.28)
S1 ahora nsamos la propiedad (3.23). obtenemos

- - — - -3/2 - - J 3 —- Vo -
f(r,p,t,vp,b):JhE P(E) e f(r/8.,p G/Q,L/b'&,v?G/ ,b/6,E{) (3.27)

donde 8 = O(E) = E;/E ...(3.28)

Introduciendo esta expresidh en (3.19) se obtiene 1la

. . . ! “ 9 . . .
siguiente relacion entre las probabilidades de transicion

9(6,3P) - jdh ? (&) P(b ,vp\/ ) ...(3.29)

Si integramos esta probabilidad en el parametro de impacto

- ’
b obtenemos la siguiente relacion entre las secciones eficaces:

G(J’P)z ¢k § (E) (“) G(VP\/E,EL) ...(3.30)
E
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. . ‘ 4 . - . . 4 -
3-3 Implementacion numerica de la aproximacion clasica:

El Método Monte Carlo de trayectorias clasicas (CTMC)

El método CTMC consiste en tomar una muestra finita de
particulas del espacio de las fases que represente la
distribucion inicial e integrar las ecuaciones de movimiento de
cada una por separado. Llamaremos historia al proceso de elegir
las condiciones iniciales para una particula e integrar sus

ecuaciones de movimiento.

3-3-1 Generacion de las condiciones iniciales electronicas

En el caso de un conjunto microcanonico, la eleccion de las

condiciones iniciales consiste en elegir al azar una cantidad
2

finita de puntos (;.E) de la variedad El: :S; + UT(r). Para
ello es <conveniente definir un conjunto de cinco coordenadas
independientes en dicha variedad, tal que 1la densidad de
probabilidad asociada a las mismas sea uniforme. Generar un
punto al azar en la variedad significa elegir al azar cada una
de estas cinco variables en sus respectivos intervalos vy luego
escribir los vectores r y p en funcion de las mismas. Para la
generacion de numeros al azar generalmente se cuenta con

funciones especiales incluidas dentro de las bibliotecas FORTRAN

actuales. Un cambio de coordenadas adecuado para potenciales
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generales Us pasar de las variables (r,p) a otras

(EL,/b.Q..Yz,¢L.¥$), definido por

p - »@ m [E,- Ug(r)]

2 42
x:r(l-pr)/cos(pr
y:r(l—p:) sen \pP
zZ=r ;% \

P =p <l P: )4/2 cos LPP
Y

P =p (} -Pg) 2sen @P

P =P ;%) y

...(3.3D)

.(3.32)

...(3.33)

donde las variables ‘)r' I)P,(Pr.lgp son las que definen las

direcciones de los vectores r y p. Como fue demostrado en los

trabajos [72,38)], 1las nuevas variables tienen

uniforme en los intervalos

L €10, Lire)) o€ [0,27]  \J e [0,27]

P € [-1,1] W € -1,1]

donde r_ es la raiz de la ecuacion E . -U_(r)=0.

distribucion

...(3.34)
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En el c¢aso de que la distribucién inicial sea del tipo
fb(E) (no siendo fL(E) una delta de Dirac), pueden seguirse 1los
procedimivntos habituales para tomar nuestras de distribuciones
{100,37). l.ax direcciones de los vectores r y p tambien estan
uniformemente distribuidas, pero para los modulos hay que seguir

un procedimiento diferente:

(i) Se generan r y p al azar respectivamente en los intervalos
(0, rmey ) ¥ (U,p,,, ), siendo rg,, V P, valores tales que

la distribucion f{(E) se anula o se hace muy pequena.

. L d 2 2 ’
(ii) La funcion G(r,p)=16 4 r p f((E) se evalua en los valores
r vy p anteriores y se compara con un numero aleatorio g,
generado en un intervalo (0,Gmn,, ), donde G, es el maximo

valor que puede tomar de G(r,p).

(iii) Solo son aceptados los valores r.p gque cumplen 1la

condicion G(r,p)>g.
3-3-2 Dinamica

Una vez elegidas 1las condiciones iniciales para una
determinada historia, se resuelven las ecuaciones de Hamilton
(2.28) asociadas a la misma. La integracion de estas ecuaciones

se debe 1llevar a cabo numericamente, lo cual se puede lograr
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satisfactoriamente mediante el método de Runge-Kutta-Gill a
cuarto orden [1U1] con un paso externo (ver detalles en [72]
ap.2). lLa  integracion de' las ecnaciones de movimiento se
detiene «unamdo las energins de ligadura (3.14) y (3.15) se
estabilizan vy la particula se decide por (3.18), (3.17) o
(3.18). La posicion inicial del proyectil debe ser elegida de
modo tal que la situacion final de las particulas no dependa de

la misma.

3-3-3 Calculo de probabilidades de transiciah Yy secciones

eficaces

Luego de haber considerado N(b) historias, para un
parémetro Je impacto b fijo, las probabilidades de transicion

(3.19) pueden evaluarse como

P ., (b) = Mice ...(3.35)
Ehdt ] N(b)

donde NL'Nc y N, son la cantidad de veces que ocurren
(3.16), (3.17) o (3.18), respectivamente. Como la cantidad de
historias que se llevan a cabo es finita, la expresion anterior

posee el siguiente error estadistico (ver detalles en [72])

(N)- Nie,e ) ...(3.36)

Error@; ¢(E)> = P (b)
Mo Ni e,

' 3 .
Para el calculo de secciones eficaces totales pueden
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seguirse Jdos procedimientos. Uno de ellos es integrar (3.35) en
el parémetru de 1impacto. Sin embargo, es mejor utilizar otro
metodo. el objeto de obtener un menor error estadistico
[ 7] Este metodo consiste en llevar a cabe N historias como

las anteriores pero eligiendo el parametro de impacto del
proyectil de modo tal que reproduzca un flujo uniforme de
particulas incidentes. Si bmax ©s un parametro de impacto
arriba del cual los procesos de captura y ionizacion son
despreciables, la condicion anterior es satisfecha eligiendo bz
nniformemente y al azar en el intervalo [O.b:mx]. Bajo estas

condiciones, se obtienen las siguientes secciones eficaces

(i) Secciovnes eficaces totales de ionizacidn Gl o captura Cl

. N: -
0. - e ¥ @ . .(3.37)

donde N: vy NC son la cantidad total de particulas ionizadas

o capturadas, de acuerdo a (3.16) o (3.17), respectivamente.

(ii) Seccicnes eficaces de ionizacién simplemente diferenciales

en funcion del angulo o de la energia de los electrones

emitidos

dCF _ NII ~ 2

= wop ...(3.38)
da  Nag mer
do _ _MNe 4 b mey ...(3.39)

de N Ae
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donde N y Ng denotan el numero de particulas emitidas que
son detectadas en los intervalos de éngulo sélido o energia

N-AQ,/2,0+A0Q /21 y (€E-A€/2,E+AE /2], respectivamente.

Los errores estadisticos asociados a las secciones eficaces

(3.37), (3.38) y (3.39) se calculan en forma analoga a (3.36).
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4 - APLICAUCIUNES

En este :apitulo se presentara una recopilacidn de los
resnltados obtenidos mediante el métodn CTMC en los trabajos
(38,47,71 ). Se presentaran los resultados que provienen de
utilizar o bien un  coniunto microc: inicial f,(E;-E), o

bien una distribucion inicial f.(E) como los descriptos en la
seccion 3- 1. Estas dos aproximaciones serdan denotadas como
CTHCH o ('I'MCK respectivamente. Como se mostrd en el capitulo 2,
es posible encontrar una conexidén simple entre CTMCR y la
mecanica cuantica. Sin embargo. esto no implica que CTMCR sea
una mejor aproximacidn que CTMCM. Como veremos a continuacidn,

mientras CIMCK describe mejor el proceso de captura electrdnica,

CTMCM describe mejor el proceso de ionizacidn.

4-1 Secciones eficaces de ionizacidn y captura electronica en

colisiones de iones multicargados con blancos de H(ls) y

He' (1s)

La ley de escala (3.22) nos permite presentar las secciones
eficaces totales como una funcidn del coriente Zp/Z;. En esta
seccion eligiremos Z,=1 y estudiaremos el comportamiento de las
secciones eficaces para varios valores de ZP' Los resultados
que se obtengan para Zp=1/2 y Z,=1/3 seran comparados con los

datos experimentales u otras teorias correspondientes a los
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. + + . .
sistemas H He+(ls) y H + L12+(ls). respectivamente. Los
resultados para Ze » 1 seran comparados con los datos
experimentales existentes para las colisiones de 1iones

totalmente (desnudos con blancos de H(ls).

En la tigura Y se presentan secciones eticaces totales de
jonizacidn para colisiones de iones totalmente desnudos con
H(1ls). Como puede verse en dicha tigura, CTMCH parece dar una
mejor estimacidon de las secciones eficaces que CTMCR. Cohen
[37] compard sus resultados tedricos a bajas energias con los
datos experimentales de Fite et al.[(105| y concluyd que CTHCR
mejora a CTMCM en dicho rango. Sin embargo, 1los recientes
resultados obtenidos por Shah y Gilbody ([104] indican todo 1lo
contrario. En la misma figura puede verse que ni CTHCM ni CTMCR
son capaces de reproducir el comportamiento asintdtico de las
secciones eficaces de ionizacidn a altas energias del proyectil.
Este problema puede observarse mejor en 1la figura 11, donde
CTMCM es comparado con las aproximaciones clasicas de Thomson y
BE y la aproximacidén cudntica Bl para ionizacién directa, para
el sistema H'+ H(1ls). Como puede observarse en dicha figura,
solamente Bl predice el comportamiento de las secciones eficaces
de ionizacidn a altas energias de colisidon. Como es bien sabido
(10-13]), las secciones eficaces cldsicas para procesos directos
se comportan como 1/E a altas energias, mientras que el correcto

comportamiento es (Const + 1ln E )/E, el cual estd dado por Bl.
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Con el objeto de analizar el 1rango de validez de las
"secciones eticaces de ionizacidén obtenidas con CTMCH, en la
fignra 10 se analiza la dependencia de las mismas con la carga
del proyeciil, para cuatro energias de colision. Las teorias de
primer orden Bl y BE, las cuales predicen un comportamiento Z: ,
también se encuentran dibujadas. Como es esperado [10,13],
CTMCM tiende a BE a altas energias o pequenas cargas. De
acuerduv a otros autores (ver p.ej.|41l])), el método CTMCH deberia
dar buenos resultados cuando Ve esta en el rango Vb(vp<3'% ,
donde v, es la velocidad de Bohr del electrdn en su estado
inicial (v, -la.u. para H(ls)). Sin embargo, como puede verse
en las tiguras 9 y 10, el rango de validez de CTHCM también
depende del valor que tome Zp. A 25keV/amu (vp=1a.u.) CTHCM es
valido solamente cuando Ze<l <(es decir, para 1los sistemas
H++ He' y HY+ Liz+). A medida que se incrementa la energia de
colisidn, CTMCHM se vuelve valido para valores msas grandes de Zp.
Para 400keV/amu (vp=4a.u.) CTHCH es valido hasta Zg=6 y
probablemente para cargas mas grandes. Un aspecto mas que
contradice al rango de validez dado por Willis et al.[(41] es que
CTMCM pareciera dar buenos resultados para v?<1a.u., si Ze es

menor que uUNno.

En 1a figura 12 se presentan secciones eficaces totales de
captura desde H(1ls) por impacto de 1iones multicargados. Como

puede verse en dicha figura, el comportamiento de las secciones
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eficaces es tLotalmente distinto al caso de 1ionizacidn. En
primer lugar, puede observarse que CTMCR mejora a CTMCM a bajas
energias de colisidn. Por otro lado. la dependencia del rango
de validez de estas aproximaciones con la carga del proyectil
también es diferente. En cuanto a los resultados para ZP=1/2,
puede observarse que ni CTMCHM ni CTMCR reproducen los datos
experimentales. Una conclusidn similar fue obtenidsa por
Ermolaev y McDowell [42] para el sistema HY+ Li%®*, al comparar
CTMCM con cdlculos de canales acoplados. Con el objeto de
analizar el rango de validez de 1las secciones eficaces de
captura, en la figura 13 se encuentran dibujadas las mismas como
una funcién de la carga del proyectil, para cuatro energias de
colision. Contrariamente al proceso de ionizacidn, CTMCR es
valido a bajas energias uUnicamente para grandes valores de ZP-
Cuando se incrementa la energia de colisién CTMCR se vuelve

valido para valores mas pequefios de ZP'

Las presentes secciones eficaces totales obtenidas con
CTMCR y CTMCM para el sistema H+ H(ls) coinciden con las
halladas por Cohen (37] y Banks et al.[(17]. §Sin embargo, se han
encontrado algunas diferencias entre los resultados obtenidos
con CTHCM y los hallados originalmente por Olson y Salop ({16].
La razdn de estas discrepancias puede ser la mencionada por
Cohen [32) y Peach et al.[40], quienes encontraron un error en
el método uitlizado originalmente por Olson y Salop para tomar

muestras de condiciones iniciales. El comportamiento de las



76

secciones eficaces obtenidas con CI'MCK para colisiones con H(1ls)
es similar al hallado por Hardie y Olson ([35], quienes
intentaron reproducir la densidad inicial de la posiciodn
mediante wna combinacidén lineal de una cantidad finita de
conjuntos microcandnicos. En cuanto a los resultados obtenidos
con CI'HCM  para blancos de He' (1s5), también debemos notar que
existen grandes diferencias con 1los obtenidos por Ulson [23].
En particnlar, se ha observado que los resultados obtenidos por
este autor para el sistema He+++ He+(ls) no satisfacen la ley de
escala (3.22) econ sus propios resultados para el sistema

HY+ H(1s).

4-2 Colisiones de iones multicargados con hidrdgeno metaestable

Los estados metaestables son producidos por colisiones en
plasmas astrofisicos y de laboratorio y siempre sobreviven
pequefias poblaciones debido a su largo tiempo de decaimiento.
La importancia de estos estados es que los mismos pueden afectar
la dindmica del plasma (a pesar de que sus poblaciones sean
pequefias) debido a gque las secciones eficaces asociadas a los
mismos son grandes. Este hecho puede verse claramente a través
de la ley de escala (3.25), si representamos los blancos H(ls) y
H(2s) mediante dos conjuntos microcandnicos con energias de
ligadura E;=-0.5a.u. y E;=-0.125a.u., respectivamente. De

. .« 4 .
acuerdo a dicha ley de escala, la relacion entre las secciones
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eficaces de ionizacidn y captura electrdnica desde H(ls) y H(2s)

por impacto de un mismo proyectil es:

25 41s

G vpr =16 (G (2vp) ..(4.1)

Luegn. es posible afirmar que los valores mdximos de las
secciones eficaces asociadas a H(2s) serdn alrededor de 18 veces

mds grandes que para H(ls).

En el caso de tratar con blancos de H(Zs) es dificil
determinar cuales son las regiones de energia del proyectil
altas, bajas o intermedias. Esto se debe a que las velocidades
media, cuadrdtica media y mas probable del electrdn son bastante
diferentes: estan entre 0.181a.u. y U.5a.u. (ver fig.5). Es
decir, la regidn de energias intermedias estard alrededor de

0.82-6.25 keV/amu.

En 1la figura 14 se presentan los resultados obtenidos
mediante CIMCR vy CTHCM para el sistema H+¥ H(2s). A bajas
energias, los resultados clasicos estan bastante de acuerdo con
los calculos tedricos obtenidos por Blanco et al.[127] mediante
MCC. A energias intermedias y altas se hace una comparacion con
cdalculos tedricos obtenidos mediante ACC con factores de
traslacidn (73] y los que resultan de utilizar 1las
aproximaciones eikonal y OBK ([90]. El desacuerdo entre los

resultados cldsicos y los obtenidos con ACC a energias
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intermedias puede deberse a que estos Yltimos no tienen en
cuenta acoplamientos con estados del continuo. A modo de
ejemplo, a una energia del proyectil de 25keV la seccidn eficaz
de ionizacidn es 5 veces mds grande que la de captura [73].
Hasta el presente, no existen resultados experimentaleks para
colisiones con blancos H(2s). En su 1lugar se presentan los
datos experimentales para la reaccion H*+ Li—>H + Lit
[124-126]. Cuando la energia del proton incidente es de algunos
keV la captura se produce predominantemente desde Li(2s), cuya

velocidad orbital V<v*> =0.64a.u.[128)], es bastante parecida a

la de H(2s) (Vev?> =0.5a.u.). Los resultados clasicos
parecieran seguir a 1los experimentos. Sin embargo, esta

comfp. ucion no debe tomarse como conclusiva. A bajas energias,
no es correcto comparar con 1los resultados de blancos de Li ya
que el estado Li(2s) no es resonante con H(n=2). Por otro lado,
la presencia de los dos electrones de la capa K del Li juegan un

papel importante a altas energias.

En 1le figura 1S se encuentran dibujados 1los resultados
obtenidos mediante CTMCR y CTMCM para las secciones eficaces

totales de capturd electrdnica desde H(2s) por impsacto de H+.

2+ . 34
He , Li

6+ .
y C . Un primer punto a ser notado es que las
secciones eficaces no son muy sensitivas a la distribucion
inicial utilizada, salvo a altas energias. A bajas energiss,

los resultados clasicos estdn bastante de acuerdo con los

resultados obtenidos mediante MCC por Blanco et al.[127] para
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. + , . . 2+ .
proyectiles H y Blanco et al.|{75] para proyectiles He Sin
embargo, estas energias, es pnsible observar grandes
- . . ) 2+
diferencias entre los resultados cldasicos para proyectiles He ,

.3+ +
Li y 06

y lus que provienen de utilizar la aproximacion L-Z.
l.La razon de ¢sta discrepancia es qu. la aproximacion L-Z no
tiene en cuenta todos los estados que juegan un rol importante
en la colision (p.ej. desprecia la captura resonante; ver
[75)). A energilas altas e intermedias, los resultados clasicos

son comparados con los gue provienen de la aproximacion eikonal

[90] v los obtenidos mediante ACC [73) para proyectiles H+.

- . ’ - . - 3 ’
4-3 Saturacion de las secciones eficaces de excitacion y

ionizacion al aumentar la carga del proyectil

Es de interes en colisiones ion-atomo estudiar 1la
dependencia de las secciones eficaces de excitacion y jonizacion
con la carga del proyectil Zp. Las teorias de primer orden como
la primera aproximacidn de Born (Bl1) o el modelo clasico de
encuentro binario (BE) predicen una dependencia Zi (10]. Estsas
teorias deberian dar buenos resultados cuando la perturbacidn
debida al proyectil es pequeﬁa. Sin embargo, cuando dicha
perturbacién aumenta es necesario recurrir a teorias que
contengan los siguientes ordenes perturbativos debidos al
potencial del proyectil. Como se ha observado al analizar 1la
figura 10, tanto los experimentos como CTMCM se apartan bastante

2 . .
de 1la ley ZP para el caso de las secciones eficaces de
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1onizacion. veremous enh  estua seccilon, las secciones

eficaces diterenciales de ionizacion sufren apartamientos aun

mayores.

En recientes experimentos se ha observado que las secciones
eficaces de excitacion sufren grandes apartamientos de la ley
n2 .

Zp al aumentar la carga del proyectil [131,132]. En forma

teorica y con un gran esfuerzo de cohputo Brendlé et
al.[131,132) encontraron, mediante un principio variacional de
Schwinger (SCHW), que las secciones eficaces de excitacion
saturan exactamente al aumentar la carga del proyectil. Se
entiende por saturacion que, para una dada velocidad del
proyectil, las secciones eficaces tienden a una constante cuando
Zp tiende a infinito. Este trabajo motivo algunas
investigaciones experimentales que se estan llevando a cabo
actualmente con el objeto de analizar 1la dependencia de las
secciones eficaces diferenciales de ionizacion con la carga del
proyectil [133,134]. El fenomeno de ‘saturacion’ también ha
sido observado recientemente [73] mediante 1la aproximacion
eikonal simetrica (SE)[135]. Con saturacion entre comillas se
guiere decir que el fenomeno observado se asemeja a una
saturacion, pero no en forma exacta. En 1la figura 16 se
presentan los resultados obtenidos por estos autores, los cuales
son comparados con datos experimentales de excitacion a estados
2p, 3p de Pqu+klsz) por 1impacto con iones multicargados, a una

24+
e .

energia de 400MeV de F Como puede observarse en dicha
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tigura, ok SCHW  estan de  acuerdo o l.vs experimentos y se
apartan de la ley Zﬁ predicha por Bl. Debido a la falta de
latos experimentales, los: resultados uobtenidos con CTMCM para
excitacion a estados de Rydberg seran comparados con los que

provienen de utilizar la aproximacion SE.

La tigura 17 muestra secciones eficaces simplemente
diferenciales d0 /dé como funcidn de 1la energia de los
electrones emitidos para el caso de 1ionizacion de H(1ls) por
impacto de iones multicargados, a velocidades del proyectil VP=2
y Sa.u.. De acuerdo a las figuras 9 y 11, el caso VP=5a.u.
(625keV/amu) estaria fuera del rango de validez de CTMCM (habria
que corregir en un 30% la seccion eficaz total). Por otro lado,
podemos asegurar que en el caso vP:Za.u. (100keV/amu) CTMCM
esta dentro del rango de validez hasta 25,=3 y probablemente para
cargas aun mayores. El motivo por el cual se incluyen los
resultados para vP:Z y 5a.u. es gque, como veremos al analizar
las figuras 20 y 21, los mismos contienen dos mecanismos
distintos por los cuales se puede producir la ‘saturacion’ de
las secciones eficaces. Como puede verse claramente en la
figura 17, cuando ZP aumenta, el crecimiento relativo de dQ /de
es mas importante en la region de grandes energias del espectro
que a pequeﬁas energias. Esta diferencia es mas apreciable para
Ve=2a.u. que para Vvp=5a.u.. Tambien es posible observar un
claro comportamiento de ‘saturacion’ a pequenas energias de los

. 2 ,
electrones para vP=Za.u.. Los apartamientos de la ley Z? seran
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analizadoz en la discusion de los resultudos presentados en la
figura 1Y Con el objeto de comparar CTMCM con teorias de
primer orden, tambien se presentan las secciones eficaces que se

obtienen mediante BE y Bl para ionizacion directa, para ZP=1.
En la tipgura 17 también se presentan datos experimentales
obtenidos por Rudd et al.(138] para ionizacion de hidrogeno
molecular por impacto de protones de lUUkeVY. Para obtener las
secciones eficuaces para blancos de hidrogeno atdmico se utilizo
un tactor de escala 0.5. Para vp=Za.u. existe un excelente

acuerdo entre CI'MCM y los datos experimentales. Por otro lado,

Bt y BE estan un poco por debajo de su limite de validez. Para
Vp=va.u. los resultados obtenidos con CTHCM y BE coinciden
mientras gue, a bajas energias de los electrones, los mismos

difieren de los obtenidos con Bl.

La tigura 18 muestra secciones eficaces simplemente
diferenciales d0 /dSL como funcion del angulo de emision de
electrones para el caso de ionizacion de H(1ls) por impacto de
iones multicargados a velocidades del proyectil VP=2 y Sa.u.. A
grandes éngulos es posible observar un claro comportamiento de
"saturacion’. Es dificil determinar si realmente se produce un

7’ ¢
fenomeno de saturacion exacto dentro de los errores estadisticos

’ - .
presentes. Mds aun, es posible que existan cruces entre curvas
de distinta carga Zp. Al movernos de pequefios a grandes
angulos, la 'saturacion’ es obtenida mas rapidamente para

vP=2a.u. que para vP=5a.u.. En el caso de vp,=2a.u. tambien se
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incluyen resultados experimentales de Kudd et al.[136) para el

caso de proyectiles HY y utilizando la misma ley de escala del

parrafo anterior. Como puede observarse, existe un acuerdo
bastant:: tmieno entre dichos resultados experimentales y CTMCH,
los c¢nales difieren bastante de Bl. A pequefios angulos, el
mejor ‘nerdo de CTHMCH con los experimentos puede ser una

indicacion de que la aproximacion clasica contiene informacion

scerca del pico de captura al continuo |137].

[La  tigura 19 muesitra el cociente de los resultados
obtenidos c¢on CTMCM de las figuras 17 y 18 con los que se
obtendriani si se utilizara la ley Zi Analicemos primero el
comportamiento de d 0 /de Para vP:Sa.u. la ley de escala z§
es valida. dentro de los errores estadisticos, a lo largo de
todo el rango de energias del electron., si Zp es suficientemente

pequefia (p.ej.Zo<v,). Para valores mas grandes de Z, se empieza
PP [

a observar un apartamiento apreciable respecto de la ley Z: en
la region mas baja del espectro. Los resultados muestran que,
cuanto mas grande es Zy, mas grandes son las energias del
electron para las cuales vale 1la ley Zg Debido al gran
esfuerzo de computo que hubiera demandado, no ha sido posible
comprobar si la ley Zﬁ es valida en el caso vP=Za.u. en el
limite de energias electronicas muy grandes. De todos modos, el

comportamiento general de los resultados indicaria gque esta
- . 4 3 » »
afirmacion es cierta. Analicemos ahora el comportamiento de

2 4
d0/dL. El primer punto a notar es que la ley Z? no es valida
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. .. ~ ’
en ninguna region del espectro angular. A pequenos angulos vy
y . _ 2 .

VP=28.U., la seccion eficaz crece menos rapido que ZF , mientras
3 . .2

que para Vp:da.u. el incremento es mayor que Le Nuevamente

menciconamo:s gque este ultimo efecto puede ser debido a que CTMCH

nontiene el pico de captura al continuo. Como es sabido, dicho
. . . . 3

pico tiene, a primer orden, una dependencia Zp Aunque su

. . . - . . . !

int luencia esta escondida en la integracion sobre la energia

electronica, no deberiamos estar sorprendidos de encontrar sus
~ ’ . . , !

hhuwellas a pequenos angulos. Para grandes angulos de emision,

. . .. 2
las secciones eficaces crecen menos rapildo que 4
P

Con el objeto de estudiar mas a fondo 1los efectos de
saturacidn, es atil analizar la dependencia de las
probabilidades de ionizacion con el parametro de impacto.
Cuando la condicion ZF/V?<<1 es satisfecha, se espera que que la
ley Zz valga para todos los pargmetros de impacto. Cuando
dicha condicion no se cumple, todavia se espera que la region de
grandes parénetros de impacto pueda ser descripta correctamente
mediante méetodos perturbativos. Los apartamientos a la ley Z:
aparecerén primero en la regidh de bajos parametros de impacto.
Las figuras 20 y 21 muestran las probabilidades de ionizacion
para varios valores de ZP a las velocidades VP=28.U. y S5a.u.
respectivamente. Estas dos velocidades son representativas de
dos situaciones fisicas diferentes gque pueden producir el
fendmeno de saturacion o aun el decrecimiento de las secciones

eficaces de ionizacion. Basicamente, la diferencia de estos dos
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casos ests relacionada con la impurtancia de los canales de
captura. Vtars v,=da.u. (fig.20), donde la probabilidad captura
es despreciable, puede verse que a peguenos parahetros de
impacto la prababilidad de ionizacion satura: “"no puede ser mas
grande que uno” Para vp=2a.u.(fig.21), la captura electronica
(también ibujada) Jjuega un rol muy importante, siendo mas
importante que la ionizacion en Le=10. Debido a que CTMC posee
la propiedad de unitariedad, el incremento de la probabilidad de
captura trae aparejado el decrecimiento de la probabilidad de

ionizacion.

Veamis ahora que sucede con Jas secciones eficaces de

excitacion. Clasicamente es posible definir una seccion eficaz
10 /de continua, donde € es la energia de ligadura del electron
respecto al nicleo blanco. En caso que & sea positiva,

estaremos tratando con el canal de ionizacidn y dicha seccidn

eficaz sera la dibujada en la fig.17. En caso gque € sea
negativa, estaremos tratando con los canales de excitacion.
Cuanticamente, la energia final del electrdn no puede tomar

valores en forma continua ya que la misma debe ser alguna de las
energias de ligadura de los autoestados del Hamiltoniano del
blanco. Algunos autores han tratado de discriminar clasicamente
la probabilidad de que el electron finalice la colisidén en
determinados estados cuanticos {20,34,35]. Sin embargo, de
acuerdo a lo discutido en la seccion 2-6 dichos analisis son

algo arbitrarios y su validez es muy dudosa. Un camino
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alternativ., lue propuesto en el trabaiyo |47])] y consiste en

‘continuizar las secciones eficaces cuanticas de excitacion a

estados de Kvdberg (p.ei.n>b). sSupongZamos que (;(n,l,m) es la
seccion eticaz total de excitacion a un estado cuantico final
especificado por n,l,m. Entonces, es posible definir una

- . . ’ . .
seccion eficaz d(r/de cuantica como sigue

)
dG = (“1 ZE GYn.l,m) ...(4.2)
de ZT m;‘l
donde €=0.bZ:/n2 es la energia del estado final n,1l,m. La

razdn por la cual es posible hacer esta definicion es que para
grandes valores del numero cuantico principal n (p.ej.n>d) la
seccion eficaz total de excitacion depende del mismo como n~3
Como fue demostrado tformalmente por Dube y Salin (138] para el
caso de captura al continuo, la seccion eficaz (4.2) es continua

con la seccion eficaz de ionizacion, al igual que sucede en la

aproximacion clasica.

En la figura 22 se muestra la seccion eficaz de excitacidn

d(y/de como una funcion de la carga del proyectil, para tres

velocidades de impacto diferentes. Los resultados obtenidos con
CTMCH son comparados con el modelo clidsico BE y las
aproximaciones cuanticas Bl Yy SE. Como mencionamos

anteriormente al tratar 1la figura 16, SE es una de las
aproximaciones que, ademas de proveer buenas secciones eficaces

de excitacion a energias intermedias, posee un buen
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comportamiento la carga det proyectil cuando se cumple
ZP/VP<2 |47, /6]. Para vgzia.u. CTHCH y SE difieren mucho de Bl
v BE. Mientras bl y BE puseen una dependencia Z: , CTHCM y SE

saturan para grandes valores de la c¢arga del proyectil. Se
espera que e] rango de validez de SE. para esta velocidad, sea
Zp<4 [76]. 51 se extienden los resultados de SE para cargas mas
grandes (fuera del supuesto rango de validez), se observa que
los mismos decrecen. Debido al esfuerzo de calculo requerido,
no ha sido posible obtener mas resultados con CTHCM para cargas
mayores que 10. Para velocidades mds grandes (vo=5,10), los
apartamientos a la ley Zg son observados a mas y mas grandes
cargas del proyectil. La pequena diferencia entre CTMCM y SE en
vP:Sa.u. es muy similar a la que existe entre BE y Bl y se debe
al problem: mencionado en 4-1, acerca de que CTMCHM no posee el
correcto comportamiento asintotico de las secciones eficaces
para procesos directos. Sin embargo, es interesante observar
que ambas teorias predicen "saturacion’ en forma coherente.
Para vP:IUa.u. CTMCM no es valido y por lo tanto no se
presentan resultados, mientras que es correcto wutilizar SE en

todo el rango de cargas del proyectil dibujado.
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4-4 gi!iﬁlnneﬁ Jde protones con He vy Lik

Coeme fue mencionado en el capitulo 4, la mayor parte de los
caleculos rlasicos v cuanticos llevados s cabo hasta el presente
(ver p.eij |22, 26, 33, 36, 41, 43, 44)) ,estudian el problema de
mas de un electron en base al problema de un solo electron
activo que interactua con los demas a traves de un potencial
estatico promedio y asumiendo el modelo de electrones
independientes [77,78]. En esta seccion se utilizard dicho

modelo para el estudio de las colisiones de protones con blancos

de He y Lit

De acuerdo al modelo de electrones independientes, las
- . . + ~+ .+
secciones asociadas a los sistemas H + He, H + Li pueden

obtenerse a partir de las siguientes reacciones a un electrdn

H' + X(1s,1s) > BY + xY(1s) + e ...(4.3)
HY + X(1s,1s) > H + Xx¥(1s) ...(4.4)
HY + X(1s,1s) > HY + X (1s.*) ...(4.5)

donde X denota los blancos He y Li+ y * denota todos 1los

estados ligados de X.

Los posibles canales de reaccion para los sistemas

estudiados en esta seccidn son
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H+ + X ———> HY + xt o+ e~ (ionizacion simple: si) ...(4.8)
HY + X ———> HY + X2 4+ 2e~  (ionizacion doble di) ... (4.T)
HY + X ———> H + X%y e (captura y ionizacion: eci) ...(4.8)
Hf t+ X ——> H + x*t (captura simple: sc) ...(4.9)
H+ + X —-——> H  + X2+ (captura doble de) ..(4.10)
H+ + X ——> HY + X (elastico vy excitacion: ee) ..(4.11)

Supongamos que P;,, P. vy Pe son respectivamente las

probabilidades de ionizacion, captura y excitacion de las
reacciones (1.3), (4.4) vy (4.95), para valores determinados del
parémetro de impacto y la velocidad de colision. Entonces, de
acuerdo al modslo de electrones independientes, las
probabilidades de que ocurran las reacciones (4.6)-(4.11) estan

dadas por:

Bg; = 2 P Pe C..(4.12)
By, = P} ...(4.13)
B, = 2B P L .(4.14)
Psc = 2 B P .. .(4.15)
Py, = P° ...(4.16)
Poo = Fo C..(4.17)

Puesto que P; + P .+ F, =1, estas ultimas relaciones preservan
la propiedad de unitariedad. La probabilidad de produccion de

electrones libres puede obtenerse sumando Py; , Py; v P.; , cuyo
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resulbLado o
- b pS 4.18
e ' ' ...(4. )
l.Las secciones etficaces totales para las reacciones
anteriores pueden obtenerse integrando las probabilidades

(4.12)-(4.18) en el parametro de impacto.

Como se menciond en el capitulo 3, por falta de un metodo
para tomar una muestra de condiciones 1iniciales, todos los
calculos c¢lasicos llevados a cabo hasta 1984 wutilizaban un
potencial coulombiano del tipo (3.10) para representar Ila
interaccion Jel electron activo con los electrones pasivos. En
dicho capitulo se discutieron cuales eran los puntos a favor de
representar dicha interaccion por un potencial modelo como
(3.11). En esta seccion nos remitiremos estudiar 1las
diferencias existentes entre las secciones eficaces que
provienen de utilizar Ugp,4 o0 Ugg y una distribucion inicial

microcanonica.

En la figura 23 se muestran las secciones eficaces totales

si (;g- , (jgc y 6;; como funcion de la energia del proyectil
para el sistema H++ He. En todos 1los casos se comparan los
resultados obtenidos con Uny,d y Uef con datos experimentales.
Las curvas teoricas tienen una incerteza menor que 10%,

debiéndose notar que los resultados mas dificiles de obtener,
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dentro de estos limites de error, son los de ionizacidén doble,

debido al pequeno valor de las secciones eficaces. Como puede
observarse, existe un buen acuerdo entre los experimentos y 1los
calculos teoricos para los procesos de ionizacion simple,

produccion de electrones libres y captura simple, mientras que
los resultados obtenidos para ionizacion doble son incorrectos.
Debe notarse que no existen grandes diterencias entre los
resultados que provienen de utilizar Uped © Uef , salvo en el
rango mas baijo e energias consideradas para (3;; y CT;— y en el
caso de ionizacion doble, para el cual ninguno de los
potenciales provee secciones eficaces en acuerdo con los

experimentos.

Aunque no se presentan en este trabajo, las secciones
eficaces para el canal de captura y ionizacion tienen el mismo
problema [38] que las de ionizacion doble. Como se discutio en

el capitulo 3, Uy.4 pParece representar bastante bien al corazon

del blanco. Sin embargo, este potencial es incapaz de mejorar
los resultados que se obtienen con Uegg para procesos que
involucran a los dos electrones. Esto nos lleva a pensar que

dicha falla se deba a haber utilizado el metodo de electrones
independientes para el presente sistema. En los ultimos anos se
han hecho 1intentos por incluir clasicamente la correlacidn
electronica en base al problema de cuatro cuerpos [54-56],
describiendo el estado inicial a travéds de un ‘core de

Heisenberg [142], el cual garantiza la estabilidad del blanco.
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Como puede verse en el trabajo de McKenzie y Olson ([56]) fig.1l),

este modelo de cuatro cuerpos reproduce las secciones eficaces

experiment ales de doble ionizacion.

En la figura 24 se muestran las secciones eficaces totales
. . S . o 2+ o
(Jsi, dec. y ()Li+ (produccion de Li ) como funcion de la

energia del proyectil para el sistema HY+ Lit. 61%* puede ser

obtenida sumando CEE y G;C Como puede observarse, existe un
buen acnerdo entre los resultados teoricos y los datos
experimentales. Al igual que para blancos de He, se observa que

las secciones eticaces no son muy sensitivas al cambio de Uwmed &

Ueg

Fara investigar aun mas las diferencias que podrian llegar
a existir entre wutilizar Umod © Ue¢ » pPresentaremos a
continuacion secciones eficaces de emision de electrones para el
sistema H++ He. Los resultados teoricos seridn comparados con la
recopilacidn de resultados experimentales de Rudd, Toburen y
Stolterfoht [141]. Las secciones eficaces diferenciales que se
presentaran ftueron calculadas multiplicando por dos las gque se
obtienen con un solo electron. Esto es consistente con el hecho
de que, en la expresion (4.18), el término P? es despreciable

frente a 2b; .

En la figura 25 se muestra la seccion eficaz de ionizacion

simplemente diferencial como una funcion de la energia de 1los
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electrones emitidus para dos energias de colision. Para 100keV,
los resultios obtenidos con Uef estan Bastante de acuerdo con
los datos experimentales de Rudd, Sautter y Bailey y los de Rudd
y Madison t'or otro lado, los resultados obtenidos con Upmed se

parecen mas a los datos experimentales de Rudd vy Jorgensen.

Para proyectiles de SUUkeY, ambas interacciones dan las mismas
secciones eficaces diferenciales, pero subestiman los datos
experimentales de Stolterfoht et al.. Debe notarse (ver fig.23)

que las secciones eficaces totales medidas por estos autores son
mayores que el trazo general de 1los datos de Barnett et al.

(140].

En la figura 26 se muestra la seccion eficaz de ionizacion
simplemente diferencial como una funcion del angulo de emision
de los electrones para dos energias de colision. Las
conclusiones que se deducen de esta figura son muy similares a

las obtenidas en la figura anterior.

En la figura 27 se muestran las probabilidades de
ionizacion por el parﬁmetro de impacto como una funcion de este

Ultimo para las energias de colision de 1las dos figuras

anteriores. En dicha figura puede observarse que, dependiendo
del potencial Ugypoq © Uef utilizado, se obtiene una curva muy
diferente. Sin embargo, como vimos en las figuras anteriores,

estas diferencias no se reflejan en las secciones eficaces

diferenciales y totales para 500keV. A mas altas energias, los
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lugares donde se anulan las probabilidades de ionizacion
coinciden con los cortes de las densidades de la posicion de 1la
figura 7. Esto se debe a que, a altas energias, solamente las
colisiones binarias muy cercanas entre el electron vy el
proyectil contribuyen significativamente al proceso de

ionizacion.
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CONCLUSTONES Y DESARRUOLLOS FUTUROS

No existe ninguna duda acerca e fa utilidad de las
aproximaciones clasicas para el estudio de procesos atomicos.
Sin embargo, muy poco se ha 1investigado sobre la
fundamentacién de dichos métudos en un dominio donde la
mecanica cunantica constituye una referencia obligada para
contrastar cualquier otro modelo. En ese sentido, seria
deseable un mayor esfuerzo para establecer los fundamentos
cuanticos del método CTMC. Hasta el presente, la mayor
justificacion para su empleo ha sido su capacidad para
reproducir resultados experimentales. En este trabajo se ha
mostrado que algunos métodos clasicos como el de Thomson y
CTMCR pueden ser interpretados como aproximaciones cuanticas.
La conexion que se ha desarrollado ha sido llevada a cabo en
la ‘representacion coordenada’ de la funcién de onda. Luego,
la distribucion inicial debe reproducir la densidad inicial
cuantica de la posicidén. Dicha conexion no deberia ser
invocada para justificar los calculos clasicos que parten de
un estado inicial que provee una buena descripcidn de la
densidad cuantica del impulso (como sucede con CTMCM para
estados 1s). En su 1lugar, seria necesario encontrar alguna
conexion en la ‘representacion impulso’ de la funcion de

onda.

En lo que se refiere a la conexion encontrada, debe notarse
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que toldavia existen algunos aspectos que no estan del todo

- .. . ’ ’ - . - -
claros. Uno de ellos es que la distribucion clasica 1inicial
no esta determinada en forma univoca. Debemos recordar que
se ha supuesto que la misma no depende del momento angular.

Luego, es posible que existan varias distribuciones in4ciales
que reproduzean la densidad cuantica de la posicidn. Es mas,
dada la escasa diferencia que existe entre la densidad de
probubilidad del impulso asociada a f(E) y la
correspondiente densidad cuantica, existe la posibilidad de
encontrar una distribucion inicial que dependa del momento
angular y que reproduzca simultaneamente las densidades

cuanticas del impulso y la posicion.

Se ha encontrado una explicacion posible al hecho de que los
metodos clasicos no proveen el correcto comportamiento de las
secciones eficaces asociadas a procesos directos a altas
energias del proyectil. Dicha explicacidén se basa en que, a
altas energias de colisidn, la emision de particulas de
probabilidad de baja energia no se produce durante el pasaje
del proyectil a traves del blanco sino una vez que dichos
centros se han alejado. Una serie perturbativa en potencias
de (1/v,) nos ha mostrado que se obtendria el comportamiento
asintotico deseado si se integrara la amplitud de transicion
por unidad de tiempo. Los resultados obtenidos en el caso de
una colision unidimensional indicarian que, si se integra la

amplitud de transicion por unidad de tiempo, CTW tambien
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provee el correcto comportamiento asintotico de las secciones
eficaces de captura. Por otro lado, se ha mostrado que este
comportamiento no es obtenido mediante CYTMCR. Se concluye
entonces que la aproximacidn clasica sdlo provee una buena
funcion de onda a pequenas distancias internucleares. Se ha
descartado la posibilidad de calcular probabilidades de
transicion a determinados estados cuanticos finales mediante
el contwo de particulas o la proyeccion de la funcion de onda
clasica final. Las condiciones bajo las cuales 1la
aproximacion clasica proveeria buenas secciones eficaces si
se utiliza el metodo de conteo de particulas deben ser objeto

de una investigacion mas exhaustiva.

En el capitulo 2 se han discutido las formas en que pueden

obtenerse aproximaciones cuanticas en la interpretacion
hidrodinamica de la ecuacion de Schrédinger. Este es el caso
de las aproximaciones eikonal, TTW, CTW y 1I2. Seria

interesante estudiar mas a fondo la posibilidad de encontrar
buenas aproximaciones o bien para el potencial cuantico o
bien para 1las trayectorias §(§°,t), las cuales determinan
completamente a la funcion de onda. En el caso de encontrar
una buena aproximacion para Uq, esta podria ser utilizada a
energias bajas e intermedias junto con el metodo de conteo de
particulas para estudiar el proceso de ionizacion. Hasta el
presente no existen aproximaciones cuanticas que provean

secciones eficaces diferenciales precisas de emision de
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electrones en dicho rango energutico. kKo ese sentido, seria
. . . . . . ¢ .

deseabie investigar las posibilidades que abriria un metodo

como el propucsto.

En la cecciones 4-1 y 4-2 se mostro que CI'MCR provee mejores
secciones eficaces totales de captura que CTHCM, mientras que
sucede lo opuesto para el proceso de ionizacion. Se analizo
el rango de validez de CTMC y se encontrd que el mismo no es
independiente de 1la carga del proyectil, como se suponia
hasta el presente. Se observd que las secciones eficaces de

captura mejoran o empeoran de acuerdo a que ZP aumente o

disminuya respectivamente. En el caso de 1las secciones
eficaces de 1ionizacion las conclusiones son totalmente
opuestas.

Al analizar las secciones eficaces de ionizacion y excitacion
a estados de Rydberg, se encontrd que CTMCM predice grandes
apartamientos respecto de la ley Zé En general, se observo
un efecto de “saturacidn’ que comienza a ser apreciable para
valores vp/Zp~ 1 y se hace cada vez mas importante cuando
este cociente disminuye. En cuanto a las secciones eficaces
diferenciales, podemos decir gque el fenomeno de ‘saturacion’
comienza a observarse a pequeﬁos parametros de impacto,
grandes angulos de emision y pequenas energias del electron.
Estas conclusiones coinciden cualitativamente con las

obtenidas experimentalmente por Platten et al.[133,134] para
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el caso de coulisiones de iones multicargados con blancos de
helio a altas energias. Los efectos de ’'saturacion’, que no
estan presentes en aproximaciones de primer orden, aparecen
en mecuanica cuantica como una consecuencia de incluir
terminus perturbativos superiores en la carga del proyectil.
Clasicamente, estos efectos se deben a 1la inclusidn del

potencial del blanco en la dindmica de la colision.

Se desarrollo un método original para tomar muestras de

conjuntos microcanonicos gue involucren interacciones
generales. Dicho método fue wutilizado para estudiar,
mediante el modelo de electrones independientes, 1la
dependencia de las secciones eficaces con el tipo de
potencial wutilizado para describir 1la interacciodn del
electron activo con los no activos. Se utilizo un potencial

modelo para representar dicha interaccion y se demostro que
el mismo es mas realista que un potencial coulombiano con una
carga efectiva. Sin embargo, se observo que las secciones
eficaces que involucran transiciones de un sélo electron no

. . - . . ¢ . .
son muy sensitivas al tipo de interaccion utilizada, salvo a

bajas energias. En el caso de transiciones que involucran
dos electrones, se encontrd que los calculos teoricos
difieren apreciablemente de los experimentos. Se concluye

que, en el caso de blancos de He, es incorrecto utilizar el
metodo de electrones independientes para describir

- - / .
transiciones de dos electrones. Calculos recientes basados
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en el analisis del problema de cuatro cuerpos indicarian que
es posible describir correctamente y en forma clasica el
proceso de doble ionizacion [5%,56]. Sin embargo, no existe
hasta el presente un modelo clasico para el atomo de He que

se corresponda adecuadamente con la mecanica cuantica.

Autor: C.0. Reinhold Larsson

er%

Direc or: Carlos A. Falcon
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APENDICE A Unidades atomicas

Para tacilitar 1la escritura y el calculo numerico de
problemas relacionados con colisiones atomicas, se eligen las

denominadas unidades atomicas (a.u.) de la siguiente forma

-19
e = carga del electron = 1 a.u. = 1.602 10  coul.
, ) <31
m = masa del electron = 1 a.u. = Y.108 10 Kkg.
= constante de Plank dividida por 271 = = 1 a.u.

-39
1.0544 10 Jode.seg.

Una vez elegidas estas unidades, se obtienen las siguientes

unidades derivadas

a, = radio de Bohr para H(ls) = 1 a.u.

v_ = velocidad de Bohr para H(ls) = 1 a.u.

T = periodo de Bohr para H(1ls) = 21T a.u.
E_= energia de ligadura de H(ls) = 0.5 a.u.
¢ = velocidad de la luz = 137 a.u.

Mp = masa del protén = 1836 a.u.

Algunas equivalencias y formulas utiles son:

-16

71 a. = 0.880 10 cm-

E(en eV)= 27.2 E(en a.u.)

Energfa de un ion(en kev/amu) = 25 . ve(en a.u.)
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APENDICE B - Equivalencia entre la formulacidén usual de la

. . /7 ' ' . .
aproximacion de Thomson y su formulacion de

parémetro de impacto.

Supongamos que € es la energia adquirida por un elemento de
fluido al tinal de la colision. Los propositos de este apendice
son (i) calcular la seccion eficaz dO /d€ con la aproximacion de
Thomson de la seccion 2-3, (ii) mostrar su equivalencia con las
expresiones usuales para la misma y (iii) probar que el
resultado que se obtiene es independiente de la densidad de

probabilidud inicial.

La seccion eficaz d(Q /d€ esta dada por la siguiente

—

integral sobre el parametro de impacto b

46 _ _4 db P(B, € ,d€) ...(B1)
de de

donde P(E,e ,d€) es la probabilidad de que los elementos de
fluido tengan una energia final en el intervalo [ €, € +d€], para
un dado parémetro de impacto. Esta probabilidad puede ser
calculada por integracion de 1la densidad inicial en el recinto
5%(6 ,de), el cual contiene aquellas particulas que terminaran

la colision con las energias reqgueridas; es decir,

P(b,€ ,de) = jd?‘ f.8) - Xdz de dy (¥ ... (B2)

- QO

& (e, de) Re,de)
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donde se¢ ha supuesto que el haz incidente es paralelo al

eje z y que #]1 potencial del proyectil es central.

Supongamw:s ahora que hacemos un cambio de coordenadas de T

el

— g 4 T 3 k4 -y
ar = - b. l.as componentes segun el eje z der y T son

iguales, pero la proyeccién de T en el plano (x,y) es el

—~——

parametro de impacto % para el choque binario entre el
proyectil y el elemento de fluido cuya posicion inicial es T.
La ventaja de este cambio de variables es que la energia final €
puede ser obtenida en funcidn del modulo de ;F. Luego, la
region K (€ ,d€) dependerd solo de 7% . Pura el caso particular
en que el poutencial del proyectil sea coulombiano con carga ZP’

la relacion entre € y% esta dauda por € =2 m v‘,2 Kz/(4’72+ 82) donde

¥=2 Z, e’ /(m v:).

Una vez hecho el cambio de coordenadas de T a r , se
obtienen las siguientes expresiones
aG A j 2 j 3 N
- db dr- T(b+t")
de de '
R(e, de)
2 2 +a -
. T Xd’? (jdb dz fi(-t;+z¥f+"?) ) ...(B3)
de Ve
K€, de) -~

Notemos ahora que la ultima expresion entre parentesis es
igual a uno ya que es la integral de la densidad en todo el

espacio. Luego, llegamos a la expresidh final
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4G A j 2
= d v
de de 7 (B4)
KA(e,de)
la cual es independiente de la densidad inicial. Para el

caso particular de un potencial coulombiano, la regién Re ,d€)

esta dada por

2 2
. GEmY%e - ey <0 .. .(B5)
4€e* (e

;
y produce la seccion eficaz

_d_G-:%mv:b'z—i ...(BB)

la cual es -equivalente a .la que se encuentra en la

literatura (ver {10] cap.3).
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APENDICE C: Calculo de las aproximaciones teoricas utilizadas en

la colision unidimensional de la seccion 2-6

Las funciones de onda asociadas a la primera aproximacion

de Born y a la aproximacion eikonal estan dadas por

=Y 1
Pt = Ry o HE ...(Cl)
i Qe [4- -
EIK 81 ] 1- tanh(x vptﬂ
¢ (x,t) = Yix,t) e 2% ...(C2)

La funcion de onda de Thomson puede ser calculada como se

describe en la seccion 2-1-3 y el resultado que se obtiene es

TTW

e : i =14
Y xcer.tl = Pxg,t) o SKat) <1 - 2 Up[Y(t)] / v:> ...(C3)
con
= arsinh[ ¢ sinh( X, - Vo t - lnc ) ] ...(C4)

& (X, t) = vp g X(t) - X, + artg(a) -

artg[ a tanh(Xo-v?t—ln c) ] } ...(C8H)
donde a=Q?/W3 y c=¥1 + a La amplitud de transicion para

esta aproximacion puede ser calculada mediante (2.55).
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Si el potencial cuantico es calculado con la densidad de
probabilidad de Thomson, se obtiene el siguiente resultado
2
4 OF 4 OF

) , .
Uq[X(t).tl = F [ €4- U'r(x°)] + 3 F tanh(X,) DX ZE OX2*

(C6)

_1/
4. Este potencial

donde F = ( 1 - 2 Up [(X(t)-vat] / W}
cuantico puede ser usado para integrar numericamente la ecuacidn

(2.18) y de este modo obtener la funcion de onda I2.

La implementacion numerica del método CTMC es muy parecida
a la que se usa en tres dimensiones, la cual puede verse en el
capitulo 3. El estado 1inicial CP1 puede ser reproducido
exactamente utilizando una distribucidn inicial clasica que sélo
dependa de la energia, siguiendo los pasos de la seccion 3-1.

. 4
La solucion para el presente caso es

3 s
o
fi(x,p) = f|(E) = .(C7)

si - 8r E <O
2
0 en otro caso

La eleccidon de una muestra de esta distribucion inicial
puede hacerse siguiendo los pasos de la seccion 3-3-1. La
integracion de las ecuaciones de Hamilton debe llevarse a cabo
numéricamente. Debe notarse que dicha integracidn es necesario

llevarla a cabo simultaneamente para todas las particulas, para
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poder calcular la funcion de onda CI'W. En el presente trabajo
se han utilizado 100000 particulas con el objeto de obtener 1la
fase de la funcion de onda en forma precisa. Supongamos que
dividimos el eje x en una cantidad N. de celdas con posicion
media x; (i=1,...,N.) vy que, al tiempo t, cada intervalo

contiene una cantidad de particulas N; . Entonces, la densidad y

el campo de velocidades pueden ser calculados como

_Ni
Ne AX

Fex;,t) ...(C8)

v(x;,t)

"
N

X

"

-

PK) / N‘l ...(Cg)

donde Ne es el numero total de particulas, Ax es el ancho
de cada celda y la suma sobre los impulsos se extiende sobre las
particulas contenidas en el intervalo numero i. La fase de 1la
funcion de onda puede ser calculada integrando v(x,t) en la
variable x. Sin embargo, como se discutio en la seccion 2-4,
esta integracion esta definida a menos de una constante espacial
y depende del camino seguido. El siguiente resultado es

equivalente a usar (2.39) en la ecuacion (2.10)

LS
S(x,t) = Const(t,xq) + J dx” v(x’',t) ...(C10)
Xq
t 2
Const(t,xq) = - &t J dt’ (-%-V(Xq.t) + Up(Xq,t) ) ..(C11)
T

donde Xq ©s un punto arbitrario que expone la ambigiuedad en



108
la definicion de la fase. Como puede observarse, el valor de la
fase en este punto es S(xq,t)=-€1t—donst(t), la cual es del
nismo tipo que la fase para la aproximacion de Thomson. En la
seccidn 2-6 se estudia la dependencia de las probabilidades de

transicion con Xq-
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ABREVIATURAS

ACC — Canales atomicos acoplados (atomic close-coupling)

Bl —— Primera aproximacion de Born (first Born approximation)

BE -—— Modelo del encuentro binario (binary encounter)

CTMC — Método Monte Carlo de trayectorias clasicas (classical
trajectory Monte Carlo method)

CTMCHM - Método CTMC con un conjunto inicial microcanodnico
(CTHC approximation with an initial microcanonical
ensemble)

CTMCR - Metodo CTMC con una distribucion inicial que reproduce
la densidad cuantica de la posicion (CTMC approximation
with an initial distribution that reproduces the quantum
position density)

CTW — Funcion de onda de trayectorias clasicas
(classical-trayectories wavefunction)

EIK — Aproximacion eikonal (eikonal approximation)

L-Z — Landau-Zener

MCC —— Canales moleculares acoplados

OBK —

SCHW —

(molecular close-coupling)

Aproximacion multiple scattering usando el potencial
inicial (multiple scattering approximation using the
initial potential)

Aproximacién de Oppenheimer-Brinkmann-Kramers
(Oppenheimer-Brinkmann-Kramers approximation)

Principio variacional de Schwinger
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DESCRIPCION DE LAS FIGURAS

Figura 1:

Figura 2

Figura 3:

Figura 4:

Figura 5:

Sistema colisionante.

Cociente entre la probabilidad de excitacion
aproximada y la exacta como funcion de la velocidad
del proyectil, para la colision unidimensional de dos

pozos hiperbélicos.

Cociente entre la probabilidad de captura aproximada
y la exacta como funcidn de la velocidad del
proyectil, para la colision unidimensional de dos

pozos hiperbélicos.

Densidades de probabilidad de 1la posicion vy del
impulso para el atomo H(1ls). Se presentan las
densidades cuanticas y las densidades clasicas que
provienen de un conjunto microcanonico fn(E—Ei) Yy una

distribucion f.(E).

Densidades de probabilidad de la posicién y del
impulso para el atomo H(2s). Se presentan las
densidades cuanticas y las densidades clésicas que
provienen de un conjunto microcanonico fw(E-E{) y una

distribucion f_(E).



Figura 6:

Figura 7:

Figura 8:
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Densidades de probabilidad elésicas de la energia

para los atomos H(ls) y H(2s) obtenidas con las

distribuciones f.(E).

Densidades de probabilidad de 1la posicidon para el
atomo He(lsz). Se presentan la densidad cuantica y
las densidades clasicas gue provienen de un conjunto

/ - I3 .
microcanonico y la utilizacion de Umed © Uet

Densidades de probabilidad del impulso para el atomo
He(lsz). Se presentan 1la densidad cuantica y las
densidades clasicas que provienen de un conjunto

- 4 K3 - - - ’
microcanonico y la utilizacion de Umod 0 Uef



Figura 9:

Figura 10:
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Seccidﬁ eficaz total de ionizacion de H(ls) por
impacto de 1iones desnudos de carga Ze , cCOmO una
tuncion de la energia del proyectil.
a) Resultados teoricos
— ——-——=-1: CI'MCR. ————: CTHCH.

b) Datos experimentales para Z,=1/2:

O: (1023. @: [103)
¢) Datos experimentales para ZP:I:

O: r104). A : r1051. []: t108]. @ : [(107]
d) Datos experimentales para Z?:Z:

®: [107)
e) Datos experimentales para Z,=3:

@: [(108]
f) Datos experimentales para Zp=6:

®: [(109] O: [110] (resultados para H,

reducidos a H mediante un factor 0.5))

Seccidon eficaz total de ionizacidn de H(1ls) como una
funcion de 1a carga del proyectil Zp, para cuatro
energias de colisidn. Los datos experimentales son
interpolaciones de los presentados en la figura 9.

Resultados teéricos

CTHCH. B1. ———— :BE

X MSI (63]. (d acc [42]



Figura 11:

Figura 12:
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Seccion eficaz total de ionizacion de H(ls) por
impacto de protones como una funcion de la energia
del proyectil.

Datos experimentales

O: (104]1. @: [107]

Seccidn eficaz total de captura desde H(ls) por
impacto de iones desnudos de carga ZF'

a) Resultados teéricos

CTMCR. ————-— CTHCM

b) Datos experimentales para Ze=1/2:

®: [111]. O: r112]. A : 1103
c) Datos experimentales para Zp=1:
X: [113]. ®: (114]. O : [115)

A: [105,116]
d) Datos experimentales para Zp=2:

A: 11173, O: [118]. ®: [24]
e) Datos experimentales para Zp=3:

@®: [119). O : [120]
f) Datos experimentales para Zp=6:

®: [121]. O: [122]. A [123)



Figura 13:

Figura 14:

Seccion eficaz total de captura desde H
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(1ls) como

funcion de 1la carga del proyectil Zp, para cuatro

energias de colisidn. Los datos experimentales para

Zp <10 se obtuvieron interpolando los de la figura 12.

Resultados teoricos:
CTMCR. @ : acc (42)
Datos experimentales para ZP=10

X: [122)]

Seccion eficaz total de captura
impacto de protones.

Experimentos para H++ Li

O : (124,125]. @®: [126).
Teorias:
————— CTMCH
--------- : MCC [127). A ,--—-—:
— oo EIK [90]. ——————

desde

: CTMCR

ACC (73]

: OBK [80]

H(2s) por



Figura 15:

Figura 16:
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Seccion eficaz total de captura desde H(2s) por

2+ .34 6 )
, Li v C®Y como una funcidn de

impacto de H+, He
la energia del proyectil. Los nUmeros en la figura

indican la carga ZP del proyectil.

Teorias:

MCC (Ze=2, ([75]). Ze=1, [127))
—e—e=: L-Z (2p=2, (73]. Zp=3, [128]. Ze=6, [130]})
—~——— : CTHCH. ———— : CTHCR

—+—.—: ACC [73]. —--e—---: EIK (90]

Seccion eficaz de excitacidn por electron para la
colisidn de un ion Fe2'¥(1s®) de 400MeV que incide
sobre varios blancos de carga Zp.
Experimentos:
O. W (131,132]
Teorias:
—_—————— : SCHW ([131,132]

SE. B1



Figura 17:

Figura 18:
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Seccidn eficaz diferencial en 1la energia de los

L. T Zot
electrones emitidos para los sistemas X~ ¢ + H. Las
secciones eficaces estan en coordenadas de
laboratorio. Las 1lineas soOlidas y quebradas son

incluidas para guiar la vista.
Experimentos:
@ . [1368) (resultados para H,_ reducidos a
H mediante un factor 0.95)
Teorias:

O. A cTHCH. Bl. ————: BE

Seccion eficaz diferencial en el angulo de los

., - . 2+
electrones emitidos para los sistemas X ¢ + H. Las
secciones eficaces estdn en coordenadas de
laboratorio. Las lineas sdlidas y quebradas son

incluidas para guiar la vista.
Experimentos:
.: [(136] (resultados para H, reducidos a
H mediante un factor 0.5)

I'd
Teorias:

O. N crHen. B1



Figura 19:

Figura 20:

Figura 21:

Figura 22:
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Cociente entre los resultados de las figuras 17 y 18
vy los que se obtendrian utilizando una ley de escala

., 2
Lp

Probabilidades de 1onizacion de H(1ls) por impacto de
iones multicargados de carga Zp y Ve =5a.UW.
Teorias:

O :cTHCH

Probabilidades de captura y ionizacion de H(ls) por
impacto de iones multicargados de carga ZP Yy Ve=2a.u.
Teorias:

O :CTMCM(ionizacion). @ : CTHCM(captura)

Seccion eficaz diferencial dQ /de (e€~=0) para
excitacion a estados de Rydberg de H(1ls) por impacto
de iones multicargados como funcion de la carga del
proyectil. Los resultados se presentan para tres
velocidades de impacto: vp=2, S5 vy 10 a.u.

Teorias:

@ : CTMCH. SE

————— : Bl. BE



Figura 23:

Figura 24:
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Secciones eficaces totales de 1ionizacion simple
(S;P produccion de electronés libres (XE-, captura
simple CEC’ vy ionizacion doble (S;i para el sistema
H++ He como una funcidn de la energia del proyectil.
Experimentos:
W : [(139]. @ (140]
X, A.,.OQ,+vy QO : Rudd y Madison, Rudd
y Jorgensen, Rudd, Sautter y Bailey,
Toburen y Stolterfoht et al.
respectivamente (obtenidos de ([141])
Teorias:

CTMCH con Upod- ~——--: CTHCM con ch

Secciones eficaces totales de ionizacion simple
G;l- , captura simple Gsc y produccion de Li?* 612‘4,
para el sistema H*+ Li+ como una funcion de la
energia del proyectil.
Experimentos:

W (143]
Teorias:

CTHCH con Upoq- —=—=—= 1 CTHCH con Ug



Figura 25:

Figura 26:
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Seccidn eficaz diferencial en la energia de los
electrones emitidos para el sistema H'+ He. Las
energfas del proyectil son 100 y 500keV y las
secciones eficaces estdn en coordenadas de
laboratorio.
Experimentos:

X,4A ,O, + y O, Rudd y Madison,
Rudd y Jorgensen, Rudd, Sautter y Bailey y
Stolterfoht et al. respectivamente
(obtenidos de (141])

Teorias:

CTMCM con Upoq- ——~—— 1 CTHCM con Ugp

Seccidn eficaz diferencial en el angulo de 1los
electrones emitidos para el sistema H'+ He. Las
energ{as del proyectil son 100 y 500keV y las
secciones eficaces estdn en coordenadas de
laboratorio.
Experimentos:
X,A.O.,+ v O Rudd y Madison,
Rudd y Jorgensen, Rudd, Sautter y Bailey y
Stolterfoht et al. respectivamente
(obtenidos de [141])

Teorias:

CTMCM con Uy oy ———= CTMCH con Ug¢
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Figura 27: Probabilidad de ionizacion. por el parametro de

impacto b como una funcidn de b para el sistema H++

He.

I 4
Teorias:

CTHCHM con U4 ———=—: CTMCM con Ue{
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