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Abstract

We use the First Order Many Body Theory (FOMBT), to study the electron
impact excitation of the 23S state of helium. We present results for the differential
cross section for the 2°S — 23P,3%S e 33P transitions. We use Fano-Macek
Theory to study the alignment and orientation for 3§ — 3P transitions. We
present FOMBT results for these parameters.
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Capitulo 1

Introducao

Nas ultimas duas décadas, o interesse em excitagdes a partir de um estado
excitado, previamente populado, tem crescido enormemente. Este tipo de colisao
aparece, com frequéncia, em descargas gasosas [1], plasmas astrofisicos, nebulosas
gasosas [2], maquinas i6nicas [3], lasers de gases raros e seu estudo é imprescindivel,
por exemplo, no desenvolvimento de lasers de ezcimers, que figuram entre os mais
potentes [4, 5]. Nao obstante, a quantidade de trabalhos, tanto teéricos quanto
experimentais, acumulada ao longo desse periodo, ainda é muito reduzida. Essa
situagdo vem se modificando ao longo dos tiltimos dez anos: varios grupos experi-
mentais importantes na drea de colisdes tém desenvolvido técnicas para o estudo de
excitagoes a partir de um estado excitado. Na sua quase totalidade, estes grupos
produzem o estado 3P do Na, devido a existéncia de dye lasers no comprimento
de onda da transi¢ao. Com isto, consegue-se uma populagao apreciavel de atomos
neste estado excitado, para o estudo de colisdes com elétrons. Como exemplos
representativos, nés terpos os trabalhos de Stumpf e Gallagher [6] estudando a
transi¢do 3°P — 32D no Na, McClelland et al [7] sobre colisio de elétrons po-
larizados com Na no 3*P e Zuo et al [8] sobre secao de choque diferencial para o
espalhamento elastico de elétrons pelo 32P3/2 do sédio. Uma outra maneira de se
trabalhar com atomos excitados consiste em se escolher um estado, cujo tempo de



vida seja maior que o normal (estado metaestdvel). Neste caso, conseguimos popular
suficientemente o estado inicial, tornando esse tipo de excitacio viavel do ponto de
vista experimental. Nesse sentido, os estados metaestaveis 2!2S do hélio despertam
maior interesse. Sao todas essas razdes que motivam este trabalho sobre algumas
excitagoes a partir do estado 225 do hélio. Antes porém, faremos uma pequena
revisao bibliografica, descrevendo o que foi abordado até o presente momento, pela
literatura, sobre excitages a partir desse estado.

Os primeiros trabalhos tedricos visavam a obtengao da se¢io de choque total
para o espalhamento elastico pelo 4tomo de hélio no estado 23S e foram realizados
ao longo da década de 60. Foram usadas as aproximacdes de acoplamento forte
[9, 10] e de polarizagao estendida [11], cdlculos variacionais [12], aproximagao de
nicleo polarizado [13] e calculos de potencial efetivo [14]. No final da década
de 60 comegaram as pesquisas envolvendo especificamente transi¢ées a partir do
estado 2°S. Em 1969, Kim e Inokuti [15] apresentaram a for¢a generalizada do
oscilador para as transi¢oes 2°S — 23P, 335, 33P, 3°D e 43P. Foram usadas funcdes
de onda de Weiss, muito boas quando comparadas com calculos mais elaborados
efetuados por Pekeris et al [16-18]. Na época existiam apenas outros resultados de
aproximagoes de Born para se¢des de choque total, tais como os de Moiseiwitsch
[19] e Ochkur e Bratsev [20] e nenhum resultado experimental.

Normalmente a fun¢éo de onda total do sistema é expandida em termos de
estados nao perturbados e a interagio entre o elétron incidente e o 4tomo é tratada
apenas como uma perturbacao. No entanto, quando o 4tomo esté inicialmente no
estado excitado, o elétron esta, principalmente no caso do hélio, muito distante do
nucleo. Isto faz com que o elétron incidente sofra a a¢do de dois campos coulom-
bianos fortes: repulsdo elétron-elétron e atracdo elétron-niicleo. Vainshtein et al
[21] usaram uma fungéo de onda que descreve o movimento relativo e que é o pro-
duto de duas ondas coulombianas. Aplicaram tal método para o espalhamento de
elétrons pelo atomo de hidrogénio. Motivados pelo sucesso obtido por Vainshtein,
Flannery et al [22] aplicaram a aproximacdo acima, chamada VPS (Vainshtein,
Presnyakov, Sobel’'man), para colisdes elétron - hélio metaestavel. Isto se justifica
pelo fato do hélio com um elétron excitado apresentar caracteristicas similares as



do atomo de hidrogénio. Em 1975, Flannery e McCann [1] calcularam secdes de
choque diferencial e total para excitagdes dos estados 23P,335,3%P e 33D a partir
do estado 23S usando a aproximacio Eikonal de Dez Canais ! . Khayrallah et al
[24] calcularam segoes de choque total e diferencial para energias entre 4 e 1000 eV
para a transicdo 2°S — 335 usando as aproximacdes de Born e Glauber. Foram
utilizadas duas func¢bes de onda diferentes com o objetivo de se fazer uma analise
a respeito da dependéncia das se¢des de choque com as fungdes de onda. Em 1986,
surgiu o trabalho de Onda Distorcida de Mathur et al [25] que concorda muito bem
com os resultados da aproximacao Eikonal Multicanal [1, 23].

Resumindo, podemos dizer que com a excegao de aproximacdes mais simples
(Born [15] e VPS [22]), que n&o sio adequadas a solucio do problema, os tnicos
resultados até o momento para a segdo de choque diferencial pertencem & teoria
Eikonal Multicanal [1], & aproximagao de Glauber [24] (aplicada apenas & transicio
2°S — 325) e & teoria de Ondas Distorcidas [25].

Do ponto de vista experimental, os trabalhos existentes sio ainda mais escas-
sos. As primeiras medidas eram voltadas para a determinacio da secio de choque
total em colisdes elasticas, tais como as de Neynaber et al [26], Wilson e Williams
[27] e Khakhaev et al [28]. No entanto, existe apenas uma publicagio que exibe
medidas de secées de choque diferencial: em 1983, Miiller-Fiedler et al [29] inves-
tigaram as transigdes 225 — 23P, 335, 33P e 3°D. Em 1986, em face a algumas
discrepancias dos dados com as teorias de Onda Distorcida e Eikonal Multicanal,
Mathur et al [25] sugeriram que novas medidas experimentais fossem realizadas.

Estamos interessados em processos onde elétrons com energias inferiores
a 50 eV, colidem inelasticamente com &tomos de hélio, inicialmente no estado
metaestavel 2°5. Usaremos a Teoria de Muitos Corpos em Primeira Ordem, mo-
tivados pelos bons resultados que esta teoria tem apresentado até o presente mo-
mento quando aplicada a outros estados do He [30-33], Ne [34, 35], Ar [36, 37] e Kr
[38]. Principalmente para transices entre estados de mesmo spin, a concordancia é
muito boa entre os resultados tedricos e experimentais, tanto para secoes de choque

1Uma versao melhorada dessa aproximagao foi feita por Mansky e Flannery [23].



quanto para os parametros de alinhamento ¢ orientacao.

Para entender qualquer teoria de espalhamento é necessario ter em mente
certos aspectos peculiares ao espectro do atomo de hélio. A fig.1.1 apresenta os
niveis de energia desse dtomo. Nessa figura, podemos observar dois conjuntos bas-
tante distintos: singletos (S=0) e tripletos (S=1). Isto se deve ao fato das transicoes
entre singletos e tripletos serem proibidas pela aproximagio LS. Por isso, antiga-
mente, pensava-se que dois tipos de hélio existissem: parahélio (singleto) e ortohélio
(tripleto) [39). Também podemos observar, na fig.1.1, o estado inicial do 4tomo alvo:
o estado tripleto 2°S. A energia de excitacio é de 19.8 eV, a maior entre os 4tomos
neutros para o primeiro estado excitado. Além disso, o elétron 1s exerce um efeito
de blindagem sobre a carga nuclear, o que faz com que o elétron externo fique fra-
camente ligado. Portanto, efeitos de correlacdo entre o elétron interno e o externo
podem ser desprezados e podemos usar uma aproximacao de carogo congelado para
o calculo da fun¢do de onda. Por isso, as energias de excitacio a partir do 235
variam de 1.14eV para o 2°P até 5eV para a ionizacio. Como o estado fundamen-
tal é um estado singleto e a transicio 6tica 23S — 1'S nao é permitida, o elétron
excitado permanece no estado 235 por um tempo muito maior que o normal [40-42],

decaindo por efeitos menores, como por exemplo, emissao de dois fétons [43]. Por
essa razao, o estado 235 é chamado metaestdvel.

A fim de entender a importancia do hélio metaestéavel nas reagdes quimicas
que ocorrem em plasmas, vamos investigar certos aspectos da sua formacio e e-
liminacao. Denotaremos o atomo de hélio no estado metaestavel por He*, o ion
molecular de hélio por HeJ e o elétron por ¢~. Em uma descarga gasosa de grande

densidade, os estados metaestéveis sio predominantemente populados pela reagao
[22]:

e + Hel — He + He", (1.1)

chamada de recombinagdo dissociativa. A excitacio por impacto eletronico a par-
tir do estado fundamental também contribui para a manutencio da populacao de
estados 2°S. Por outro lado, sua eliminacao é feita via:
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Figura 1.1: Espectro do 4tomo de hélio [57].

T+ He(2%5) — + He(n’L), (1.2)
onden = 2—-4el = S,P,D.

O conhecimento das segdes de choque envolvidas na reacao acima ¢ funda-
mental, por exemplo, quando estudamos lasers de excimers. Excimers sio moléculas
excitadas cujo estado fundamental é repulsivo. Como o 4tomo de hélio apresenta
apenas uma camada fechada, a formacao de uma molécula de hélio nio é possivel no
estado fundamental. Exmtando-se dois atomos de hélio, conseguimos dois atomos
com as caracteristicas do hidrogénio, que conseguem dar origem a uma molécula,
gragas aos seus elétrons externos. Este é um modo natural de se manter uma
inversao de populagado: quando os elétrons decaem produzindo a emissao laser,
a molécula se dissocia. Tais lasers sio importantes pois emitem no ultravioleta,
uma regiao onde nao existem muitos tipos de laser. Como os estados moleculares



excitados (He}) sdo formados principalmente através de:

He® + 2He — He, + He, (1.3)

€ imprescindivel saber com que taxa o estado metaestavel est4 sendo eliminado pela
reacao (1.2).

Os processos de colisao podem provocar excitacio do dtomo de hélio:

e + He(2°S) — ¢ + He(n L), (1.4)

ou ionizacao:

e + He(2°S) — 2e~ + He'. (1.5)

Ao longo deste trabalho vamos nos deter apenas nos processos envolvendo
excitagao. No Capitulo 2, apresentaremos a fundamentacio teérica do problema
(célculo das amplitudes de espalhamento). No Capitulo 3, determinaremos, pela
primeira vez, os parametros de alinhamento e orientagdo para transicoes entre es-
tados tripletos. Finalmente, no Capitulo 4, serdo apresentados os resultados da
implementacdo numérica da teoria juntamente com célculos anteriores e com os
resultados experimentais disponiveis.



2.1 Espalhamento Elastico

Trataremos o problema do espalhamento por meio do formalismo in-out ou
formalismo de redugdo LSZ. Chamando de ¥(rt) ! o operador de campo do elétron
e | ¥ > o estado fundamental do alvo, pode-se mostrar que:

lim (rt) = { f”t }(rt) = Lim ¥"me(rt), 2.1)

t— Foo t— Foo

ou seja, as formas assintéticas (1™, ¥°“*) do operador ¥(rt) no passado e futuro
distantes, isto €, longe da acdo do potencial do alvo, sdo idénticas & forma assintética
da particula livre. Podemos expandir #*", ¢°*! e 1)(rt) em termos de ondas planas:

d)in,out(rt) — a%n,outsol_;(rt),

¥(rt) = 3 ag(t)pg(rt). (2.2)

De (2.1) e (2.2):

al™* = lim a%(t). (2.3)

t— Foo

O estado do espalhamento correspondente a um elétron incidente ou espa-
lhado com momento &k é dado por:

!Neste e nos préximos capitulos, as notagdes r e ¥ indicardo as coordenadas espaciais com e
sem a inclusdo do spin, respectivamente. Um simples nimero N designara de maneira compacta
as coordenadas de espago rn e tempo ty.



| OF™ > = o™ g > (2.4)

Entao, podemos montar a matriz do espalhamento:

S"’E = <\I’—|\IJ+
= <o |aZal™ | ¥p>

= lim < ¥ | ap(t)al(t) | ¥o >

t' = 400,t — —00

- lim / < o | ()i (rt) | Wo > @ (r't)op(rt)drdr’

t' = 400,t — —00

=i, lm / Gr ('t rt ) (r't o (rt)drdr. (2.5)

t' = 400,t —
A amplitude de Feynman-Dyson da particula é definida como:

G (rt) =< W | (rt) | T~ > . (2.6)

A amplitude de Feynman-Dyson do buraco ¢ definida como:

gi,f")(rt) =< U [ h(rt) | T > . (2.7)

A funcao de Green de uma particula é definida como:

Gy(L,1") =47 < o | T(p(1)yp1 (1) | o > . (2.8)

Esta fun¢éo obedece a equacao de Dyson:



Gl(’f't, T'/t,) = G?(T‘t, T‘It’) + / G‘l)(rt, 7‘1t1) Z(T’ltl, 7"2t2)G1(T’2t2, T'Itl)drldtldrgdtz,

(2.9)
onde ) é chamado aufo-energia ou potencial ético.
Entao:
R0t = <ol g(riaf™ | o >
= hm <\I!0|1/)(rt) ~()|\Ilo>
= i ,lim /Gl (rt, 't )z (r't")dr'. (2.10)

Substituindo a eq.(2.9) na eq.(2.10):

Frt) = pgirt) + / GY(rt,raty) S (rity, raty) i P (rata)dridtrdradty.  (2.11)

Usando (2.5) e (2.10):

Saz = lim /%,rt (r't')dr". (2.12)

t' — 400

2.2 Espalhamento Inelastico

Consideraremos o caso onde o espalhamento inelastico provoca uma transico
do estado fundamental para um estado excitado | ¥,, >. A matriz S sera escrita:

10



Sopng = < Vn | a;utaztin t Oy >

= lim / < W, | ag(t)al(t) | ¥o > drdr’

t—400,t' = —00

- lim / <V | ()T () | Wo > @ (rt)py ('t )drdr’

t—4oc,t! = —00

= lim —oo/ <, | T(p(rt)pi(r't) | ¥o > @y (rt),(r't')drdr’,

t— +o00,t' —

(2.13)

onde T € o operador de ordenagao de Wick e < W, | T(¢(rt)pt(r't))) | ¥y > =

Xn(rt,7't') é chamada amplitude de Bethe-Salpeter.
A fungdo resposta linear generalizada é definida como 2:

8G,(11)

R(12,1?) = 73

U=0

Define-se a fun¢do de Green de 2-particulas como:

G2(12,1'2') = 7% < Wo | T($(1)9(2)y1(2)91(1")) | To > .

As duas grandezas acima estao relacionadas através de:

R(12,1'?) = ~[G,(12,1'2") — G1(1,1)G:1(2,2)].

Usaremos 3:

20 simbolo 6 indica a derivada funcional.
3Veja a eq.(2.12) na ref.[45].

11
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(2.15)

(2.16)



6G,(11") _ ' ' ' 63°(33") 11
Ty, = GG + /d3d3 Gi(13) 555 5 Gr(31). (2.17)
Mas:

‘fs 5((5’,?;)) =/ d4d4'§§1((i?2) ‘;C;((;;*)) = [ ¢de=(34,34)R(e2,42), (2.18)

onde usamos a defini¢do de potencial generalizado [49):

= un — 02(33)
2(34,3'4) = 501(4'4)]U=0' (2.19)

Portanto:

R(12,1'?') = G,(12')G1(21) + / d3d3'd4d4’'G1(13)G1(3'1')2(34, 3'4') R(4'2, 42").
(2.20)

Com esta expressao deduzida, podemos facilmente encontrar a amplitude de

Bethe-Salpeter x,(11’). Basta usar os operadores de Gell-Mann e Low [50] definidos
como *:

_ 1 2T
Lf® = Jdim o[
t—+o0
dn = /dr2xg(22+)xg(22+), (2.21)

40 indice superior ”+” indica t = t + 6, onde § é um ndimero infinitesimal. Ele ¢ usado para
efeito de ordenagdo temporal.



na eq.(2.20), para obter:

1) = / d3d3'd4d4’ Gy (13)Gy (3'1')2(34, 3'4") xn (4'4). (2.22)

Usando as identidades:

L -
tl}moo/Gl rt rltl)goq(rt)d = ; q( )(Tltl),
Jim [ Girate, g, (Y = 2 [P (rat), (2.23)
I oo 7
e substituindo a eq.(2.22) em (2.13), chegamos a:
Sopmg = / FO) £9(2)2(13, 24) xn (4, 3)d1d2d3d4. (2.24)

2.3 Espalhamento a partir de um estado exci-
tado

Analogamente aos casos anteriores, a matriz S é escrita como:

Sngmp = lim <Py | ay(t)a ( V| m >

t—+4o00,t! — —oc

= _dim [andrigr e, (1) (0), (2.25)

t— 400, —+ —c0

onde | %,, > denota o estado inicial e:

13



Xm(11) =< n | TR(1)T(1) | ¢om > (2.26)
é a amplitude de Bethe-Salpeter.

Vamos definir:

§2G1(11)

R(123,1'2+3%) = TR,

(2.27)
Usando a eq.(2.20) e derivando uma vez:
R(123,1'2*73%) = R(13,23%)G,(21") + G,(12")R(23,1'3%)+

+ / d4d4'd5d5'[R(13,43%)G1(4,1') + G1(1,4) R(4'3,1'3%)|2(45,4'5") R(5'2, 527)

+/d4d4'd5d5'G1(14)G1(4'1')5(45,4'5’)R(5'23,52+3+). (2.28)
Aplicando a operacao de Gell-Mann e Low, obtemos:
xm(11Y) = i_l/d2d2'd3d3'[x6”(12')G1(21') +G1(12')X6"(21')]E(2'3',23))(2(33')
+ / d2d2'd3d3'G,(12')G, (21)=(2'3',23)x™ (33'). (2.29)

Define-se:

fron@) = lim [ drg 12')90’;(1)

™+H(2) = lim / dri X (21') (1) (2.30)

tj—o0

14



Substituindo as equagoes acima na eq.(2.26), obtemos:

Swamp = — [ REVBAFFPO@) D) + FO0@) OIS, 23)x2(33)

- / d2d2'd3d3' ;O (2') f (2)2(2'3, 23)x ™ (33'). (2.31)

Na aproximagao de Muitos Corpos Primeira Ordem, usamos G1(11’) na a-
proximagao de Hartree-Fock e:

6§ ur(2'2)
5U(33)
= i6(2 —3)5(3 —2) - 6(2' — 2)6(3 — V(2 = 3). (2.32)

=(2'3,23)

E conveniente separar a parte espacial da parte temporal. Usa-se que °:

= ek f;g+)(7”2),

e~tat2 fl=)*(rh),

)
)

0@) = et ) (ry)
)

b

eilamam)ts [ (rh), (2.33)

onde ¢, €, e w, sao as energias do elétron incidente, do elétron espalhado e a
energia de excitacao.

Da eq.(2.32) com as eqs.(2.33) em (2.31), conseguimos determinar a matriz

T:

®Para maiores detalhes, o leitor interessado devera consultar a ref.[48].
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Tugmp = [ dradridradry (77 (13) 19(r2) + £ ()70 (r2)]
XW(ryrs, ror3)Xn(rs, T3)

+/dr2dr'2dr3drgf,§_)*(r;)fzg"")(rg)W(r;rg,r2r3)xfn(r§,r3), (2.34)

onde X, é x° sem a parte temporal.

Sabendo que:

W(ryry,rars) = [8(ry — r5)8(rs — r4) — 6(ry — r4)8(rs — )], (2.35)

finalmente chegamos a:

Trgmp = / dradry (7O (r2) [ (r2) + £ (r2) 7D (1) V(T = 1) (73, 75)
'—/drzdrs fm(—)*(r )f,§+)(72) + fq(_)*(rs)f,:n(+)(7‘2)] V(r2 — 13)Xn(r2,73)
+ [ dradraf () D)V (7 = )0 (s, 7s)
— [ dradrg O (rs) SO o)V (5 — 73 (s o). (2.36)
Resultados preliminares de aplicacao desta teoria mostram que para o estado
inicial 235, de nosso interesse, a contribuicio devido aos dois primeiros termos pode
ser desprezada [48]. O primeiro devido a uma regra de spin e o segundo por sua

contribuigao ser muito pequena (menor que 5 %). Assim neste trabalho, nés vamos
tratar apenas com o terceiro e o quarto termos © desta expressao. Portanto:

®Esses termos sio chamados de ”direto” e ”de troca”, respectivamente.
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N
o
f

ngmp = /drzdrgf,l(_)*(rz)fzg+)(7'2)V(7"§ — 13) X (T3,73),

Tf;,mp = —/drzdrgf,f")*(rg)fzfﬂ(rz)V(ﬁ — 73)Xm(T2,73). (2.37)

Para eliminar a dependéncia no spin, usa-se que:

f,£+)(7"2) = f,g+)(7”_§)77Mp(02)a (2.38)

f7rs) = fO()mm,(02), (2.39)

Xa(r2s) = S (1) IOk b g(02,00)XP (73, 73),  (2.40)
k.q

onde 7,,(7) é funcao de spin:

Nm(7) = { (1) 0 ; :: (2.41)
Ehmg(02.03) = m’ms(—l)%*mc%i’;ma-qn;z(az>nm3(as>. (2.42)
Na aproximacdo de Hartree-Fock:
2 = coroies, ek T T e Denn ). 0.9
O termo direto é dado por:
T mp = Mgy Iy s (2.44)
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onde:
By = [dRd5fT G DGV - SO 5). (245)

Analogamente, o termo de troca é dado por:

1 m on
Th mp = Z(—l)“"[(?Sm+1)(2k+1)]2051f4;§4;(—1) +M”C’MPMq —
k.

kosmogn
X{l 11 }Ifqm,,, (2.46)
2 2 2
onde:
I oy = [ ARdBf MR SOV ~ A ). (247)

2.4 Obtencao das Amplitudes Irredutiveis

Para um problema de colisdo de elétrons com alvos de spins no estado inicial
e final nao nulos, é muito mais conveniente trabalhar com amplitudes em que o
spin total é definido. Assim, o niimero de amplitudes a serem calculadas diminuiré
e nossas expressoes ficarao mais simplificadas.

Para obter estas amplitudes vamos utilizar a relacao [51]:

SmS
fm1m2§m3m4 - Z lemng 7313171,4Msf(s (2'48)
SMs

-onde my(ms3) é o spin do elétron incidente (espalhado) e my(my) é o spin do alvo
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inicial (final). E facil notar que se S,, ou S, for nulo, o problema fica muito

simplificado.
Para excitacoes do tlpo m3S — n®L onde S, = S, = 1, nés precisamos
de duas amplitudes, f(z 3 e f . Para obter estas amplitudes nés calculamos ex-

plicitamente duas amplitudes de spin (f11 1 € fll 0) e com o auxilio da eq.(2.48)

obtemos f( )ef( ):

i (I"W * 21""’"")
: L [k (o0 E
f(2) = 27_‘, ]x (Inq mp Inq mp)

2.5 Expansao em Ondas Parciais

Para a expansdo em ondas parciais usaremos:

- - 1 4 .
V(r2"r3) = ;; = Z (2k+1) k+1Ykmk(Q2)Ykmk(Q3)a
471', ) 7%
F = X OB (1) Y () (%),
Im

onde o comportamento assintético de Py é:

Iim Py(r) = lsen (kr - %lw + 61(19)) )

T—r+00 k

19
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2.5.1 Expansao do Termo Direto

Vamos fazer a expansao em ondas parciais do termo direto:

1B = [ drzdrsf;->*<ra>f,s+>(rz)wfz—re>x:n<r3,a)

aiPIPIPICL

Um! I"m! kmy,

xI*(ql',pl"; nL,, QS)Y,,,m,,(Qp)Y,,m,(Qq)e’(‘sl"( J+éu(a) (2.53)

/dQ2 U'm IY;"m”Ykmk/dQS kkaLnManO

onde:
k
Ik(qll,pl”; nLn,2S) = /dTZdrSTTTiTqu’(7'2)Ppl”(r2)PnLn(7'3)PZS(T3)- (254)
>

Usaremos:
1
- (2](? + 1)(21” + 1) 2 "kl "kl
/ d0,Y5, Yo Yem, = [ Iy | Ot Cht (2.55)
onde CV'k imm € 0 coeficiente de Clebsch-Gordon.

Tomamos o feixe incidente na diregao z e a colisdo ocorrendo no plano x-z.
Isto acarreta, ¢, = ¢, = 0, = 0. Logo:

"_yt 21 + 1) " ' 1" '
n ” 471 N1 7’(61” (p)+5l/(q))cl Lyl CI Lnl IL" l”, l,; nLn, 25
q P VXI’; 2L, + 1)% OMy, My, 000 (pl".q )

1

x (=1){IMnl=Mn)/2(_1)Mn [8—;%] P (cosb,). (2.56)
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2.5.2 Termo de Troca

Analogamente, vamos calcular o termo de troca:

Iy = [ dRdf B SOV — )X (s, 7%)
l”—-l'

— Z Z Z 47‘_ 2k m 1) i(5,11(1’)+5u(‘1))/dQZX/I,;/m"Ykmk fl);nf\fn

III " II i k my

/ Yy, Y YooI* (ql', pl"; My, 25)
XYL, (824) Y00 (€2,), (2.57)

onde:

k
" ! T
Ik(pl ,nLn, ql ,25) = /dT'2dT'3;Fi—1Pp1H(T‘2)PnLn(T'2)qul(Tg)PgS(T'3). (258)
>

Entao:

Ifq mp = 24 1 —l’ (6 (P)+6y1(q)) (21 + 1)(2Ln + 1)%11’(])1//’ nLn;ql',ZS)

iy (21/+1)
X Coos™ Confynga (—1) ™M (1) IMnl=Mn)/2
1
(= | My N2 i
" [(I'+|Mn | T eosta). (2.59)

21



Capitulo 3

Alinhamento e Orientacao

3.1 Introducao

A excitagao de um ensemble de particulas (4tomos ou nicleos) pode ser con-
seguida de varias maneiras: interagdo com campos externos, absorco de radiacio,
impacto de outras particulas, e outras. Estamos interessados na situacio onde o im-
pacto eletronico sobre um ensemble de dtomos é capaz de promover a excitacao de
um sub-ensemble. Observando o elétron espalhado (fig.3.1a) em coincidéncia com
o féton proveniente da deexcitagdo do sub-ensemble atébmico teremos informacdes
sobre o estado criado pela colisao.

Esse tipo de experiéncia, denominada de Coincidéncia Elétron-Féton,
¢ analoga ao fenomeno do relampago e do trovao: o féton é observado antes do
elétron espalhado que causou a excitacao.

A detecgdo simultanea de elétrons e fétons quebra a simetria cilindrica do
espalhamento e permite a obtengdo de novas grandezas fisicas. A anéalise tedrica,
feita por Fano e Macek [53], sobre esse tipo de experiéncia, separou os aspectos
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detetor e- elétrom
detetor e -
i e
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detetor hy laser

a) b)

Figura 3.1: a) Esquema de uma experiéncia de Coincidéncia Elétron-Féton; b)
Colisao com inversdo temporal estudada por Hertel [52]

geometricos dos aspectos dinamicos e mostrou que a distribuigdo angular da inten-
sidade do féton emitido poderia ser analisada em termos do alinhamento (forma da
nuvem eletronica excitada e sua direcio de alinhamento no espaco) e a orientagao
(momento angular transferido ao dtomo durante o processo de colisdo)

Neste capitulo nés resumiremos a teoria de Fano e Macek para as experiéncias
de coincidéncia elétron-féton junto com o formalismo da matriz densidade para o
obtencao das grandezas dinamicas. Apresentaremos a aplicacao desses {ormalismos
para excitagoes do tipo °S — 3P. O estado 235 do atomo de He ¢ o 3*P do
atomo de sddio sao os de waior interesse na area de excitagao a partir de um estado
excitado.



|

?

;
i

3.2 Experiéncia de Coincidéncia Elétron-Féton |

3.2.1 Histdrico

As primeiras experiéncias de Coincidéncia Elétron-Féton foram feitas por
Read et al, que aplicando técnicas ha muito tempo conhecidas em Fisica Nuclear,
investigaram o tempo de vida de estados atdmicos e moleculares [54] e a polarizacio
de limiar {55]. Como o angulo de espalhamento estudado era 0° (mesma direcao
do feixe incidente) as experiéncias ainda possuiam simetria axial. Porém, em 1973,
Eminyan et al [56] realizaram experimentos envolvendo a excitacio dos estados 2! P
e 3' P do 4tomo de hélio, onde o elétron foi espalhado em diversos angulos possibili-
tando a anélise angulo versus amplitude. O nimero de informacdes adicionais que
eram obtidas, motivou o aparecimento de pesquisas com outros 4tomos: hidrogénio,
neonio, argénio, kriptoénio, xendnio, mercirio e sédio [57].

Em 1974, Hertel et al [52] desenvolveram um método experimental alter-
nativo usando lasers cw de corante para excitar 4tomos de sédio (fig.3.1b). Nesse
método sao criados o alinhamento e a orientagio desejados por meio de um bombea-
mento 6ptico e a segao de choque diferencial é analisada em fungio dessas grandezas
(experimento com inversao temporal). A teoria para o novo método foi desenvolvida

Macek e Hertel [58].

A interpretagao tedrica das experiéncias de Coincidéncia Elétron-Féton teve
seu inicio com o trabalho de Macek e Jaecks [59], em 1971, onde eles procuram
traduzir para o formalismo da Fisica Atémica os experimentos que ja eram con-
hecidos em Fisica Nuclear (veja também o trabalho contemporaneo de Wykes [60]
sobre o assunto). Em 1973, Fano e Macek [53] apresentaram uma teoria, colocando
de maneira compacta e clara, o problema da anisotropia gerada no processo de
colisao. A partir de entdo, tornou-se corrente o-uso dos parametros de alinhamento
e orientagao para quantificar essa anisotropia. Trabalhos de revisio importantes

sobre o assunto foram feitos por Blum e Kleinpoppen [61] e Andersen, Gallagher e
Hertel [57].
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Até 1985, praticamente todos os experimentos se referiam as transicoes en-
tre estados eletronicos oticamente permitidas. Tais estados foram escolhidos porque
possuem as maiores segoes de choque e assim provocam grande ndmero de elétrons
espalhados, principalmente para dngulos pequenos. Williams e Humphrey [62] e
Silim et al [63] comegaram a tratar com experiéncias de coincidéncia elétron-féton
para excitagoes nao permitidas pela interagio dipolo elétrico. A analise tedrica da
excitagao dos estados n’P do He (n=2,3,...) a partir do estado 1'S foi feita por
Eminyan et al [64], Blum e Kleinpoppen [61] e por Humphrey et al [65]. Esses
autores mostraram que, como no caso do n'P (n=2,3,...) as experiéncias de Co-
incidéncia Elétron-Féton dao informacédo sobre a fase relativa da amplitude de es-
palhamento do subnivel magnético, ou equivalentemente, sobre o momento angular
transferido e o angulo de orientacao da nuvem eletronica. Humphrey et al [65] apre-
sentaram resultados experimentais para parametros de coeréncia e correlagao para
os estados 3°P, 3°D e 3' D do hélio, através da analise dos parametros de Stokes.

3.2.2 Configuracao Experimental

O primeiro passo para a realizagdo de um experimento de coincidéncia elé-
tron-f6ton é a anélise de um espectro de perda de energia do elétron (fig.3.2) afim de
saber quais estados sdo excitados via colisdo. Assim, o analisador de elétrons devera
ser sintonizado para uma dada perda de energia, de modo que estaremos sempre
estudando a mesma transicao. Fixada a energia que sera medida e a posicao do
detetor de elétrons, deve-se calibrar o dispositivo eletrénico que provoca o retardo
entre a detecgao do féton e do elétron para que seja obtido 0 maximo de coincidéncia

(fig.3.3).

Como resultado experimental obtemos as curvas de correlacao, que repre-
sentam a Intensidade dos fétons nos diversos angulos para uma posicio fixa do dete-
tor de elétrons. Essa intensidade possui carater senoidal (veja a eq.(3.5)), tornando
possivel a determinagdo de dois parametros independentes. Uma outra maneira
de se obter essas informacoes é através da medida dos parametros de Stokes (veja
€q.(6.1.1) na ref. [66] ). Entretanto, por limitagdes experimentais, a obtencao dos

25



parametros de Stokes nem sempre ¢ facil, dependendo do comprlmento}
[61]. Dai a importancia das curvas de correlacio angular.

As experiéncias de correlagao podem ser feitas levando-se em conti
os spins do elétron e do alvo. Porém, neste trabalho, vamos assumir quej

e atomos encontram-se nao polarizados e desprezar a interagao spin- mbﬂ
elétron e Atomo.

o I Lo
s 2'se S Lo
2p IR v
1 33P n=4,5%,6
2P, 331p

Figura 3.2: Espectro de perda de energia por impacto eletronico no atomo
[61].
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Figura 3.3: Espectro de coincidéncia retardada para a transicio 2'P — 1S do
hélio para uma energia do elétron de 80 eV, angulo de espalhamento 6, = 16° e

angulo do féton 6., = 126°. Tempo de acumulagio ~ 12 horas [67].

3.2.3 A Teoria de Fano-Macek

O processo da colisao faz com que o 4tomo (ou molécula) excitado fique em
um estado anisotropico. Através do estudo da polarizacio e distribuicio angular
da luz proveniente da deexcitagio, teremos informacdes sobre essa anisotropia. A
esséncia da teoria de Fano e Macek é separar os aspectos dinamicos dos aspectos
geométricos relacionados com a colisao. Isto ficara muito mais claro, apés recor-
darmos as idéias principais no desenvolvimento algébrico da teoria.

A intensidade I medida por um detetor ideal com vetor de polarizacao & e
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operador transigao dipolo elétrico 7 é dada por:

I=C) <@ |er| H)f|e7Fli)>, (3.1)

onde m; € o numero quantico magnético do estado final, <> indica média sobre
m; (nimero quéntico magnético inicial) e

e*w?;

= AR

contém a frequéncia da luz wy; e a distancia R do detetor ao &tomo.

A equagdo acima é transformada para que a dependéncia do detetor de fétons
com a posi¢ao e a polarizacao fique separada da anisotropia do estado excitado
criado. O problema sera resolvido no chamado sistema do detetor. Os fétons
emitidos podem ser observados na direcio do eixo C que tem coordenadas f e ¢
no sistema de colisao (fig.3.4). O vetor de polarizacio dos fotons & é restrito a
direcdo perpendicular & direcio de propagacio e ¢ e % sdo os vetores que varrem
esse plano. Neste sistema, & = (cosf3,isenf3,0), onde B =0 e 8 = 7/4 determinam a

polarizagdo linear e a polarizagdo circular, respectivamente. Reescrevendo a eq.(3.1)
nesse sistema, é facil ver que:

I = Cfli {<@177P(7, 7 |0) >
1 B } |
-5 < (1 (B¢ = APy, 7) | 1) >
3 b / L
+§ < (7] (§¢- n'n)Ps(r',7) | i) > cos2f

+g < (|57 x F).LPy(F, 7 | 4) > sen2ﬂ} , (3.2)
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sistema C/
da colisao e

Figura 3.4: Sistema do detetor [66].

onde:

Py(r',7) =31 F)(f |-
mg

Como cada termo na eq.(3.2) é proporcional ao valor médio de um operador
do tipo tensor irredutivel, podemos designa-los por Skg. Assim, Sgy = 7/ TPs(r', T)
sera um operador escalar, cuja média S = < Sy >, serd a média da emissao
ponderada sobre todas as diregbes e polarizacdes.

O célculo dos elementos Sk é feito através do operador irredutivel momento
angular Txq [53]. Usando o teorema de Wigner-Eckart é possivel mostrar que:

S 1) s = < (i | Tem 151 s CALSE D)
< ([ Skq|?)>=<( |TKQI)>—_(iIITKI|i)' (3.3)
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Ainda nao sabemos o valor de (¢ || Sk || 7). Contudo é possivel mostrar, por
reacoplamento, que:

Ji Ji K
(i || Sk [19) {1 1 }(IISoH)
(]l Tk | 2) {Jz Ji }(HTOH)
I 1 g
= (J,,Jf)z H ;Z H 3 (3.4)

ou seja, o unico valor que realmente precisamos € (z || So || ¢), que como sabemos é
S, por defini¢do. De posse desses resultados é possivel, por meio de substituigoes,
obter:

< (| 3Jp=J%|d) >
Jigi + 1)

< (¢ | Je2—Jp2 | 1) >
—— cos2
7i(gi + 1) A

3. <] 9>
+2h1(j,,]f) G D) sen2ﬁ} (3.5)

1 1 ..
I = 505{1—§h2(9i,]f)

3 .
+§h2(]ia]f)

que pode ser simplificada para:

1 1
I = ECS{I—ghxﬁJﬁAft
3. ..
+§h2(],-,]f)Ag’1‘cos2ﬂ

3
+2h1(]“]f)006t36n2,3}, (3.6)
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onde:

< (' 3Je — J2 | 4) >

Adet — hd & ,
° Jigi +1)

(3.7)

< (i | Je = Jea | ) >

‘Adet — & ,
i 7 + 1)

(3.8)

sao chamadas componentes do tensor de alinhamento A, definidas no sistema do
detetor, e:

< (] Jde|2) >

Odet - L
° Ji(ji + 1)

(3.9)

¢ uma componente do vetor de orientacdo. O céalculo destas grandezas nesta forma é
complexa, pois os operadores estido definidos num sistema de referéncia e os estados
tensoriais noutro. Por isso, transforma-se os operadores do sistema do detetor
para o sistema do laboratorio. Assim, a Teoria de Fano-Macek, separa os aspectos
dinamicos dos aspectos geométricos. No sistema de colisao, esses parametros, que
independem das coordenadas do detetor de fétons, valem:

Ay = <3I[,J(§L:—1L)2>’ (3.10)
AL - <Lx§EL++I£z)Lx>’ 3
Apy = % | (3.12)
O, = {(LL—ﬁ-) (3.13)
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No caso mais simples, onde nao detectamos as particulas espalhadas, isto
é, apenas a polarizagao é analisada, temos simetria cilindrica em torno do eixo-z.
O tensor de alinhamento possui apenas uma componente nao nula A,. Também é
nulo o vetor de orientacéo, por ser um vetor axial (pseudovetor).

3.3 Matriz Densidade

O estado anisotrépico causado pela colisio determina os 4 parametros des-
critos pelas eqs.(1.10-1.13). Esses parametros dependem de médias de expressdes
contendo momentos angulares. Uma maneira eficiente para o clculo dessas médias
¢ usar o formalismo da matriz densidade p. A média de um operador < Q@ >
¢ dada pela férmula < Q > = r(pQ)/trp, onde trM significa o traco de M.
Se o sistema tem momento angular definido L, esse método é bastante adequado,
por sua simplicidade. Caso contrario, por exemplo, se tivermos um ensemble de
particulas com momento angular L’ e um segundo com momento angular L, que
estao interagindo produzindo um momento angular total K e componente-z Q, o
uso do método dos multipolos do estado torna-se imprescindivel [61]. Como esse
nao € nosso caso, nos restringiremos a matriz densidade. A seguir, mostraremos a
defini¢ao formal de matriz densidade e suas principais propriedades.

Vamos considerar uma mistura de estados | ¢, > (n=1,2,...), preparados
independentemente, com pesos estatisticos W,. O operador densidade, também
chamado operador estatistico, é definido como:

p=Y Wyl ><t|. (3.14)

Vamos escrever os | ¢, > como combinacio linear de estados | ¢; > (i=1,2,...)
que formam uma base:



| Yn>=D an [ ém > . (3.15)

Entao:

<oi|pl|lo;>= ZWna?a;‘* (3.16)

é a representagao matricial do operador p.

3.3.1 Propriedades

Usando a base atomica | LM >, apenas para maior clareza, listaremos
algumas propriedades gerais da matriz densidade.

1. A matriz p é hermitiana:

<ILM|p|L'M >=<L'M|p|LM >*. (3.17)

2. Um elemento da diagonal é a probabilidade de encontrar o sistema no estado

| LM > :

PMM = EW" l a}(,, |2 . (318)

3. Como as probabilidades sao nimeros positivos, temos:

pmm 2 0.

4. O traco de p é constante, isto é, independe da representacao.
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5. O valor esperado de um operador Q ¢ dado por:

<@>= trT(rpp@. (3.19)

Como toda informagéo sobre o comportamento do sistema esti contida no
valor esperado dos operadores, a matriz densidade contém toda informacio
sobre o sistema.

6. A secao de choque diferencial do sistema é dada por:

o =1rp = pum- (3.20)
M
7. A reflex@o é obtida através de:
<LM'|p|IM>= (-1)M*™M <[ - M |p|L -—M>. (3.21)

8. Um sistema em um estado puro é caracterizado por:

tr(p?) = (trp)*. (3.22)

9. As matrizes que descrevem um sistema antes e ap6s uma transicao, descritas
POT pin € pout € 0 operador transi¢do T encontram-se relacionados por:

Pout = TpinTT- (323)

3.4 O Spin do Alvo

Uma vez que nao estamos considerando os spins do elétron e do alvo, devemos
discutir com cuidado como isso afeta a matriz densidade. Suponha que o dtomo
esta no estado quantico inicial completamente caracterizado por | M;Ms, > € o
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elétron por | mg > '. Apds a colisio os estados mudam para | MsMg, > e |mq >,

respectivamente. Para calcular explicitamente os elementos da matriz densidade,
usaremos a eq.(3.23). Entao:

< MiMgmy | pous | MyMg my >=
= Y <MM;m||T| M Mg mg >< M{M§ m{ | pin | M;Mg,mq >

M' O
Msomo
x < M'Msomo | T" | M;Ms,my >
- 2(250 1) MZ;M F(M' Mg my, Mg,mo) f(MMs,my, Ms,mo)™,  (3.24)

onde usamos:

1
MMM Me bt
2(280 + 1)(2L; + 1) MiMi"Mg, Mso “mgmo
(3.25)

< M{Méomg I Pin ' M,'Mgomo > =

Esta matriz densidade significa que o feixe de elétrons e o alvo atémico estio
numa distribuico estatistica uniforme. . Deve-se somar sobre as componentes de
spin do estado final do alvo e do elet;ron espalhado, pois nao sao observadas. O
processo de emissdo de luz, numa aproximacio nio relativistica, sé depende do
momentum angular orbital. Por isso, a matriz densidade ficara:

"M; e Ms, (M; e Ms,) indicam os momentos magnéticos orbital e de spin antes (depois) da
colisdo.
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<M |p|M>=
= Z < M'Mg,my | pout | MMs,my >

Ms, my
1 , )
= 2(250 + 1)(2L; + 1) Z f(M MS] my, MSomO)f(MMslmla MSomO)
Mslml
Mg,mo

E conveniente escrever a equacdo acima de forma que a conservacao total do
spin fique evidente. Entao:

1 1
S = So '_‘f: 5 = Sl :IZ 5,
MS = ]\43’1 + m; = MSO + mo, (327)

onde S é o spin total do sistema elétron-alvo e Mg é sua componente-z. Observe
que em uma transicao tripleto-tripleto temos duas possibilidades distintas de spin
total.
Podemos escrever as amplitudes de espalhamento como [51]:
o513 oS
f(MMSIml’MSOmO Z A/IlsimlMs ]V?;omoMsfM (3'28)

SMg

Usando a expressao acima e as relagoes de ortogonalidade para coeficientes
de Clebsch-Gordan ¢é facil provar que:

< fmfi>= 250 . zsj (2S + 1) fap for (3.29)
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Quando Sy = S; = 1 (como no caso das transigdes 3§ — 3P ) teremos
S = g, % Logo, f3; dependers do spin total e s6 conseguiremos observar médias
em experiéncias que nao levam em conta o spin. A situaco é diferente para 5o =

S1 = 0. Como consequéncia, S = te

<furfir >= Fipfi- (3.30)

Posteriormente, discutiremos com mais detalhes o papel da eq.(3.29) nas
transi¢oes quando os spins inicial e final sio iguais e quando sio diferentes.

Substituindo a eq.(3.21) na eq.(3.29), obtemos a simetria:

<M |p|-M>=(-1)M<M|p|M>. (3.31)

As eqs.(3.17,3.21,3.31) serao importantes quando formos escrever os elemen-
tos da matriz densidade: elas diminuem o némero de parametros desconhecidos que
deverao ser medidos.

3.5 Alinhamento e Orientagio para 3S — 3P

Apresentaremos, a seguir, os calculos feitos para os parametros de alinha-
mento e orientacao para as transicées 35 — 3P. E importante notar que as ex-
pressoes encontradas sao validas para qualquer estado tripleto, sendo que o estado
inicial devera ser considerado apenas quando calcularmos explicitamente os elemen-
tos da matriz densidade. Esses parametros ja foram calculados para os estados ! P
[61] e expressos em termos de o, ), y, onde:

i = —f4 =|f1|eixv
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| fo I”

g

Ao,
21 AP+ 6. (3.32)

Para estados P, partindo do estado fundamental 'S, as mesmas equacdes
foram encontradas, devido a conservagdo do spin; obviamente, os parametros o, \, ¥,

por sua relacdo com as amplitudes de espalhamento fas, terdo outros valores. Por
outro lado, se o estado inicial for 35, teremos:

< fafig >= 2 @ftn fir + 455 ). (3.33)

> =

ou seja, os elementos da matriz densidade agora serao médias. Isto faz com que o
nimero de parametros desconhecidos aumente de 3 para 4. Portanto, as expressoes
para os parametros de alinhamento e orientagao apresentadas sao absolutamente
gerais e englobam todos os casos ja abordados pela literatura.

Vamos calcular os parametros de alinhamento e orientacio para 35 — 3P.
Para essas transigoes, a matriz densidade é dada por:

| fmlP> <ffs> <Afi>
p = <foff> <lfolP> <fof*y> |, (3.34)
< faft> <faff> <|fa >

onde a matriz foi construida usando-se a base atomica | py >, | po > e | p_1 >.
Usando as eqgs.(3.17,3.21,3.31) e mudando para uma notacao mais compacta:

1 P10 -/
p=1 Po P =P |, (3.35)
—P1 —Pro 41
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onde:

e = < fmrfy > M # M,
< furfly >, M =M, (3.36)

PM

pm € a secao de choque diferencial para o subnivel magnético M e ppsias é 0 termo
de coeréncia.

Esta matriz densidade fornece:

P1 — Po

A = BP (3.37)

Ay = -@%{”L’}, (3.38)

Ay = —%, (3.39)

0, = _Y2Imipo} (3.40)
o

O nidmero de parametros desconhecidos ¢ 4, a saber: Re{pyo}, Im{pio}, p1
e po (ou o, pois existe a relagdo 0 = py + 2p;). A secio de choque diferencial ¢
podera ser determinada por meio de outros experimentos. Ent3o, a determinacao
completa dos elementos acima da matriz densidade é possivel através de medidas
de alinhamento e orientacdo. Como sao 4 os parametros da Teoria de Fano e
Macek e apenas 3 parametros livres na matriz densidade, entio nem todos eles
sao independentes. As poucas medidas experimentais que foram realizadas até o
momento para as transicoes 2°S — n®P referem-se apenas a experimentos de ndo
coincidéncia (onde os elétrons espalhados ndo sao detectados). Como j4 vimos, este
tipo de medidas apenas possibilita a obtencio de o.
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3.5.1 Autovalores da Matriz Densidade

Para entender melhor o ”estado” criado pela colisdo, nds vamos passar a
matriz densidade do sistema de colisao para o sistema natural 2. A matriz mudanca
de base é dada por:

—i/2  —1/vV2  i)2
—i/V2 0 —i/v2 . (3.41)
/2 1/V2 0 i)2

Assim, a matriz p no sistema natural é dada por:
g —Im{pio}v2 0 p1— 2 — Re{pio}v/2i
0

0 0 : (3.42)
p1— 2+ Re{pio}v2i 0 £+ Im{p1o}v2

Sl

A vantagem de se trabalhar nesse sistema é que a matriz é mais esparsa. A
diagonalizacao é imediata e produz:

[0 0 0
p=5|01+P 0
0 0 1-pP*

, (3.43)

onde:

2 2
P+==;¢@r—%>-+ﬂme-

2No sistema natural, mais comum na descrigao dos resultados experimentais, o eixo "z” é
paralelo a0 momento angular transferido, correspondendo ao eixo ”y” do sistema de colisio [57].

40



A existéncia de dois autovalores nao nulos na matriz densidade implica que,

ao contrario do que acontece com transicoes entre estados singletos, o estado criado
nao é puro.

Com a eq.(3.42) podemos encontrar uma parametrizagio que é mais conve-
niente do ponto de vista experimental [57):

1 1-P 0 —Pexp(—2iy)
=3 0 0 0 , (3.44)
—Pezp(2ty) 0 1+ P

1sso porque esses parametros se relacionam com grandezas fisicas mensuraveis: o
momento angular L, a polarizacao linear da nuvem P, e o angulo de alinhamento
7. Comparando (3.42) com (3.44):

P, = %&T_{Qﬂl, (3.45)
! V2Re{p10}
y = 2arctcm (m , (3.46)
2 0\ 2 , z
P] = ; P1 - ? + 2 * Re {plO} . (347)

3.6 Diferencas entre Sp=5,=0e S;=5,=1

A diferenca no processo de excitacio entre estados S — 2P em comparacio
com 'S — 1P é claramente visfvel na diagonalizagio da matriz densidade. Obser-
vamos que se a eq.(3.29) for usada para transicdes entre singletos, teremos:
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| p1o 1> = propie = fifsfifo = prpo. (3.48)

Substituindo na eq.(3.43):

0 0 0
0 2p14p0 0 |, (3.49)
0 0 o0

que é a matriz densidade diagonalizada para singletos. Portanto, mostramos que
os estados excitados n3P a partir de 23S nao sio puros, ao contrario do que acon-
tece com os estados n®P a partir do estado fundamental. Na eq.(3.43) temos a
superposi¢ao de dois estados que apareceram devido ao ezxchange. Um deles é re-
presentado por uma nuvem eletroénica bastante semelhante a que aparece no caso
de transicoes entre singletos. Como vimos acima, essa nuvem se torna igual & dos
singletos quando usamos a condicdo (3.48). Tudo isso acontece pois estamos uti-
lizando um feixe de elétrons totalmente incoerente e o resuitado final é um aumento
no numero de parametros desconhecidos na matriz densidade (3.35).
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Capitulo 4
Aplicacoes

Neste capitulo apresentaremos os resultados da implementacio numérica da
FOMBT para o calculo das secdes de choque e dos pardmetros de alinhamento e
orientacao para as transi¢oes a partir do estado 235 do atomo de hélio . Os poucos
resultados experimentais disponiveis se referem as transicdes 235 — 23P, 335 e
3°P, para energias do elétron espalhado de 15, 20 e 30 eV [29]. Compararemos
nossos resultados com os de Ondas Distorcidas [25] e Eikonal Multicanal [23].

4.1 Implementagao Numérica

Para obter as fungdes de onda dos estados ligados, utilizamos o programa
MCHF-77 ( Multi-Configuration Hartree Fock) de Charlotte Froese-Fischer [68]. Cal-
cula-se o estado fundamental do hélio na aproximacio de Hartree-Fock. Para o
estados excitados, usa-se a aproximacio de Hartree-Fock com carogo congelado
(orbital 1s). Passamos as fungdes de onda para uma grade quadratica utilizando
uma Interpolagio de Lagrange com 1000 pontos, para um alcance radial de 70u.a.
O valor das fung¢des apés o truncamento é menor do que 1077, As energias de
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estado | MCHF-77 | C.Moore
238 19.802 19.811
2P 21.225 20.955
335 23.032 22.708
3P 23.356 22.997

Tabela 4.1: Energias em eV referentes aos 4 primeiros estados tripletos do atomo

de hélio.

excitagao utilizadas sao as energias experimentais obtidas da tabela de C. Moore
[69]. A comparagao entre as energias experimentais e as fornecidas pelo programa

MCHF-77 é mostrada na tabela (4.1).

As fungdes do continuo foram obtidas na mesma grade numérica por um
programa desenvolvido a partir do publicado por Bates [70]. Elas sao a solugio

no continuo para o potencial de Hartree-Fock do estado fundamental do 4tomo de
hélio.

No Capitulo 2, fizemos a expansao em ondas parciais para a amplitude de
espalhamento calculada com a FOMBT. O termo direto ¢ dado por:

T”gymp = 6quMpI’an,mp7 (4.1)
onde:
gt 21" 1 . " , " ,
]731,171.13 = Z4ﬂ.zl ~1 _(;L%))%et(cslu(p)+5l/(q))cé—1;&iMnC(I)Oé/nl ILn(pl”, qll,nLn,ZS)
e n
1
nl]—Vin n (l,_ | M'n |)! 2 ]tl,-l
X(—-l)(|Ml M )/2(—-1)M [WJW—D' PII’ |(c039q)’ (42)



k
r
Ik(ql/’plll; nLn, 25) = /d'f‘gd'l‘;grk_ilPqp(’f‘g)Ppln(Tg)PnLn (7‘3)P25(7‘3). (43)
>

O termo de troca é dado por:

Ty = O (—1)FICK S (—1)3 +M»c”qu A (4.4)
A s S
1q

onde:

" ! ) l,/ 1 ’ " !
Ifi mp = 247‘.2’1 -1 61(511:(P)+61/(q))%)2(2Ln + 1)-12-11 (pl",nLn; ql',?S)CI Lyl
IIIII

1" ' - - ll‘— Mn ' n
X Corag, (—1) ™M (=1)(Mnl=n)/2 lElT:AY%] PM\(cost,), (4.5)

k
C ] ! T
]k(pl, ,nLn, ql ,28) = /drgdr;;——-—rkil Ppl”(TZ)PnL, (Tz)qul(T‘g)st(Tg). (46)
>

Para obter a convergéncia dos termos I q mp € If a,mp D@ sOmMa nos [, usamos
duas estratégias distintas. Para o termo direto (I het mp) quando o deslocamento de
fase 6; vai a zero, implica que a solugdo do continuo é a mesma da particula livre.
Entao, a técnica utilizada fol a seguinte: os termos sao somados em I’ e I até o
ponto em que 6 = 0. Neste ponto a FOMBT apresenta o mesmo resultado da
aproximagao de Born. Soma-se a aproximacio de Born total e subtrai-se a ondas
parciais de Born incluidas via FOMBT. Com isso, fica garantida a convergéncia da
série. Para o termo de troca, incluiu-se as somas nos [ até que a secao de choque
diferencial nao variasse em mais que 0.1%.
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Para testar a convergéncia das integrais com a grade usada, calculamos as
fungdes para 1000 e 1500 pontos e ndo observamos diferenca significativa.

Na aproximacao de Born, para excitacdes a partir do estado 23S, a expansio
em ondas parciais é dada por:

2L +1
20 +1

rl
/drorojL(k ro0)Jr(ksro) /dr1r1 1+1R 1((1)Rao(1), (4.7)

= —4\/_ZZL LYL’—m(9f7¢f)<

Lr

L'IL ~L'IL
) CHLCLL

onde n e [ se referem ao estado inicial.

4.2 Analise dos Resultados

4.2.1 Secao de Choque Diferencial

Para a transicao 23S — 23P, os célculos com a FOMBT concordam muitc
bem com os de Ondas Distorcidas e Eikonal Multicanal e encontram-se dentrc
do erro experimental. No entanto, o que se observa em todas as transigoes ¢
que os dados experimentais apresentam valores superiores aos tedricos. Para a
transi¢ao 23S — 3°P, a concordancia também é boa, principalmente para 20eV
Contudo nota-se, por volta de § ~ 15° uma queda abrupta no valor da DCS
(DCS = 107%7a para as energias de 15 e 30eV). Nessa regiao, as outras transigoes
apresentam um valor minimo ocorrendo para & 10~!ra2. Para essa transicao, os
resultados fornecidos pela teoria e os experimentais, nao seguem o mesmo com-
portamento. Para a transicao 235 — 335, a FOMBT fornece DCS’s que seguern
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Figura 4.1: Se¢ao de Choque Diferencial para a transi¢ao 225 — 23P, para energias
do elétron espalhado de 15, 20 e 30eV.
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Figura 4.2: Secéo de Choque Diferencial para a transicio 235 — 339.
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Figura 4.3: Segao de Choque Diferencial para a transi¢ao 2°S — 31
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o perfil das calculadas usando-se a aproximagao de Glauber [24], com a presenca
de um ponto de minimo. Entretanto, a posicao desses minimos é diferente nas
duas teorias. Por exemplo, para 20eV, a FOMBT fornece um ponto de minimo
em 6 ~ 30°, enquanto que na DCS calculada com Glauber, o ponto aparece em
6 =~ 20°. A profundidade desses minimos tende a diminuir com o aumento da ener-
gia tanto na FOMBT, como na teoria de Glauber. As diferengas entre a FOMBT e
Ondas Distorcidas para essa transicdo sugerem que o campo onde sao calculadas as
funcoes do continuo passa a ser importante, visto que esta é a diferenca basica entre
as duas teorias. No caso de Ondas Distorcidas, o potencial é composto pela parte
estatico-troca do estado inicial do alvo mais a polarizagao . No caso da FOMBT, os
orbitais do continuo sao calculados no campo do estado fundamental do alvo. Os
resultados publicados nao fornecem DCS para angulos maiores que 60°. Assim, a
nossa comparacao fica restrita a esta regiao angular.

4.2.2 Parametros de Alinhamento e Orientacao

Uma vez que nao existem resultados experimentais para os parametros de
alinhamento e orientagao , fizemos uma analise desses parametros com a variacao
da energia e vamos comparar os parametros obtidos com os da transicao !S5 — !P,
ressaltando semelhancas e diferencas. Para os angulos § = 0°,180°, a polarizacio
linear é maxima (F;). Nesta situagao , restaura-se a simetria cilindrica, que leva o
momento angular transferido ser nulo e o orbital p encontrar-se alinhado na direcio
do eixo do elétron incidente. Os parametros P; e P; encontram-se limitados pela

desigualdade [57]:

1
2

Pt = (PP+P}) <1 (4.8)

Para transi¢oes entre singletos temos a igualdade (coeréncia completa), o
mesmo nao acontecendo no caso dos tripletos, como apresentamos no Capitulo
3. Isso significa que em transi¢bes entre singletos os parametros P; e P, nao sio
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independentes. O parametro P* fornece o grau de coeréncia do estado: quanto
mais distante ele for de 1, mais incoerente é o estado.

O angulo v mede a orientacao da nuvem eletronica em relagio ao eixo de
colisao (fig.4.4). Os angulos de espalhamento § = 0°,180° correspondem a v = 0°.
Isso significa que a nuvem eletronica esta alinhada no eixo-z.

Figura 4.4: Esquema da nuvem eletronica. O angulo 4 é o angulo entre a nuvem
e o feixe de elétrons incidentes. O indice superior ¢ caracteriza os eixos do sistema
da colisdo e o indice n, o sistema natural.

Existem duas caracteristicas distintas nos nossos resultados para a transigio
3§ — 3P quando comparados com os da transicio !S5 — 'P. Uma é a brusca
variacao de v para angulos pequenos de espalhamento e a outra é que v é sempre
negativo. Para pequenos angulos de espalhamento, a aproximacio de Born explica
bem os resultados para todas as transi¢oes conhecidas [57]. Nesta aproximacao a
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nuvem eletronica se alinha ao longo do momentum transferido § = k; — k, s [71].
Como a energia de excitagao é pequena, ki e kf sao préoximos em modulo, para as
energias estudadas. Por isso, para angulos de espalhamento pequenos, o angulo v
predito por FBA é grande e negativo (fig.4.5). Este comportamento é consistente
com os resultados conhecidos para a transicio 325 — 32P no Na [72], que pos-
sul uma energia de excitacdo de 2.0 eV. Para angulos maiores, o comportamento
de v é distinto do previsto por Born. O seu comportamento é determinado pela
interferéncia das diversas ondas parciais que participam do processo de colisao.

Figura 4.5: Angulo v quando a) ki~ ks b) by << k.

Para o parametro P;, os resultados obtidos mostram um comportamento
positivo para angulos pequenos, o contrario de todas as transigoes S — P co-
nhecidasno H, He e Na. O sinal negativo de Ps foi identificado como decorrente
do potencial atrativo do atomo sobre o elétron [73]. Esta idéia foi elaborada em
varios outros trabalhos [74, 75]. Os nossos resultados sao os primeiros a mostrar um
comportamento oposto para as transi¢oes S — P. Anteriormente, um resultado
experimental [76] para a transigio S — D do hélio, ja havia observado um com-
portamento positivo a angulos pequenos. Assim, nossos resultados, sao evidéncias
adicionais de que esta conexao entre o sinal de P e o sinal do potencial nao é tao

direta como inicialmente se pensou, além de serem os primeiros para este tipo de
transicao.

O parametro P, descreve a polarizacao linear, ou seja, esta relacionado com
o comprimento:
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%(1 +P), (4.9)

e a altura:

%(1 — P), (4.10)

da nuvem eletrénica. Portanto, um orbital s, possui uma polariza¢do linear nula.

Como Pt é muito préximo de 1, ainda podemos relacionar a diminuicio de P; com
o crescimento de Ps.

A incoeréncia do estado, descrita pelo parametro P*, é maior na transicio
285 — 2%P para energias menores. O contrario é observado para a transicio
285 — 3%P. No geral, os casos estudados apresentam pouca incoeréncia, nao

ultrapassando 0.75. Isto significa que o efeito de troca é pequeno em geral nestas
transicoes.

53



1.50

1.00 --.,m“
— i +°Qd
D_ : > ++;
0.50 - L ®
i p>
0.00 -
0.00 »
- >
: >
>
_ 3 5
&~ —50.00 o n
DS%Q
>
—100.00
1.00
2°s — 2%
>
coooo 15eVY
v 0.00 o o‘l’% +++++ 20eV
o . *o o > 555 30eV
E >+°q§7+>
+®
3 b T
. >
_1.00 lllll?lllll|lllll
0.0 60.0 120.0 180.0
angle

Figura 4.6: Parametros de Alinhamento e Orientacao para a transicio 235 — 23P
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