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Inffoduction

L'analyse des informations qu'apporte la physique des interactions collisionnelles entre
particules joue un rôle central dans l'étude, à l'échelle microscopique, de la structure de la
matière. Les informations les plus détaillées sur ces interactions relèvent des expériences
de diffirsion.

L'un des aspects les plus importants de la physique des collisions concerne l'étude de
I'ionisation simple ou multiple des systèmes atomiques ou ioniques. Cette ionisation par
impact électronique ou photonique a connu des développements considérables depuis les
travaux de Niels Bohr (1913 et 1915) dans le cadre d'une théorie classique, puis par Hans
Bethe (1930) dans un cadre quantique. Les travaux de ces précurseurs ont été suivis d'une
multitude de travaux théoriques et expérimentaux, touchant à un nombre important de
disciplines telles que l'astrophysique, la physique des plasmas dans l'étude de la fusion
thermonucléaire, l'étude des conséquences d'une irradiation sur les cellules vivantes... et
qui impliquent généralement la connaissance des sections efficaces associées.

Les développements expérimentaux ont commencé il y a soixante-dix ans avec Langmuir

et Jones (1928), puis Rudberg (1930). Ces auteurs se sont intéressés plus particulièrement

à l'analyse de la dépendance en énergie (incidente) des sections efficaces totales. Deux
années plus tard Hughes et McMillan (1932) ont pu mesurer les distributions en angle et
en énergie des électrons diffirsés.

Le sujet n'a ensuite que lentement évolué en raison des difficultés liées à I'expérience.

L'étude systématique des processus de simple ionisation n'a commencé qu'avec Ehrhardt
et al (1969) par les premières mesures des sections efficaces triplement différentielles



d'ionisation de l'atome d'hélium, et simultanément par Amaldi et al (1969) sur l,ionisation
du carbone' Ces auteurs ont pu détecter en coincidence les deux électrons provenant de la
même réaction et se sont intéressés, dans le cadre d'une géométrie coplanaire et des
cinématiques asymétriques pour Ehrhardt et symétrique pour Amaldi, à la distribution
angulaire des électrons éjectés sous de faibles énergies. De telles mesures de sections
efficaces ont ouvert la voie à de nombreuses expériences du même type sur d,autres cibles
atomiques et ont pu servir de test à de multiples modèles théoriques. Aussi, l,étude
expérimentale de sections efficaces multiplement diftrentielles de diffi.rsion, primitivement
réalisée avec des électrons incidents rapides, s'est progressivement étendue aux
techniques utilisant des rayons X ou y incidents.

Parallèlement à ces développements expérimentaux, une série de travaux théoriques a
développé le formalisme quantique de ces processus, avec le double objectif d,extraire de
I'expérience la structure de la cible et de comprendre et d'interpréter les mécanismes
réactionnels développés au cours du choc. Cette approche a nécessité la mise en oeuwe
d'un ensemble d'approximations spécifiques et nécessaires à une résolution approchée de
l'équation de Schrôdinger pour des systèmes à plus de deux corps et dans des états non
liés' Ces développements ont été plus particulièrement réalisés dans le cadre d,une
ionisation par impact électronique. Des études similaires peuvent aussi être conduites pour
I'ionisation sous l'impact de photons, telles que celles développées par Dal Cappello et Le
Rouzo (1991) et récemment par pont et al (1996).

Les premiers calculs quantiques de sections efiicaces ont été effectués par Bethe (1930) et
par Massey et Mohr (1933) Ces travaux ont été notamment prolongés, dans le cadre de la
première approximation de Born, par d'autres auteurs. Peterkop (1960), puis Rudge et
Seaton (1964,1965) développent une théorie générale de l'ionisation permettant d,obtenir
une représentation intégrale de I'amplitude de diffi.rsion, à partir du comportement
asymptotique des solutions de l'équation de Schrôdinger décrivant les deux électrons
émergents en interaction mutuelle et avec I'ion résiduel. Ces descriptions tiennent compte
pour la première fois de la portée infinie des interactions. Afin de décrire les corrélations
dues aux interactions post-collisionnelles entre les deux électrons dans le continuum, ces
auteurs ont également introduit, dans un cadre "semi-classique", la notion de charges
effectives. L'analyse des processus dus aux effets d'échange a été étudiée en détail
également.



Par ailleurs' les sections efficaces sont soumises à un certain nombre de contraintes,
souvent connues sous le terme de règles de somme (après intégration sur un ou plusieurs
paramètres) dont la plus connue est celle de Bethe (1930) Tavard (1965) a montré que
les sections efiicaces différentielles de diffilsion (élastique et inélastique), sont en
correspondance directe avec l'énergie électronique du diffirseur et permettent notamment
d'étudier par cette voie les effets de corrélation dans les cibles atomiques ou les
spécificités énergétiques de la riaison dans les molécules.

De nombreux calculs sont basés sur la première approximation de Born (cf par exemple
schulz L973 et Geltman lg74) Ils ont aussi été développés, à basse énergie incidente, à
des ordres supérieurs (Tweed 1972, rg73a, 19g0, Byron et Joachain 1967) sans pour
autant fournir un accord satisfaisant avec les mesures expérimentales existantes. cette
situation a motivé le développement de nouvelles autres approximations reposant sur des
descriptions différentes des processus collisionnels.

ces considérations nous ont incité à développer ici une étude systématique des processus
d'ionisation simple ou double pour des cibles à deux érectrons et plus particulièrement
pour I'atome d'hélium' compte tenu du nombre de mesures réalisées sous des conditions
énergétiques et cinématiques variées. Notre étude a aussi pour objectif de tenir compte
aussi parfaitement que possible des caractéristiques structurales des cibles et des aspects
dynamiques des collisions' Nous sommes plus particulièrement intéressé à l,étude des
processus (e,2e), puis aux processus de double ionisation (e,3e), (y ,2e)de ces systèmes.

ces travaux sont réalisés dans le cadre de géométries copranaires. Les cinématiques (e,2e)
considérées ici correspondent d'une part, à des situations asymétriques envisagées dans
les expériences d'Ehrhardt et al, Lahmam-Bennani et al, etd'autre part, des dispositions
symétriques telles que celles de Gélébart et Tweed, dans lesquelles on détecte les deux
électrons avec la même énergie et dans des directions sous des angles d,émergence égaux
de part et d'autre de la direction d,incidence (da = h; {p6= 7tèt gB:0).

Dans le cas des cinématiques asymétriques nous montrons l,importance des effets de
corrélations associés au comportement des deux électrons de la cible. par contre lorsque
l'énergie incidente est réduite à une valeur proche de l,énergie du premier seuil
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d'ionisation (de I'ordre de 25 eV pour I'hélium ) nous constaterons I'importance des effets
liés aux corrélations des deux électrons émergents dans la voie de sortie. Cette situation
s'accentue lorsqu'on s'approche des conditions d'une cinématique symétrique. Dans ce
dernier cas nous mettons en évidence I'existence d'un effet très important non préw par
les première et seconde approximations de Born.

Le présent travail se compose de quatre chapitres. Le premier développe d,une manière
générale les éléments de base concernant la théorie des collisions dans sa forme standard,
telle que présentée dans l'ouvrage de Goldberger et Watson. Une partie de ce chapitre est
consacrée à la définition de sections efficaces (notamment diftrentielles) caractérisant les
diftrents processus d'ionisation (simples et multiples) des atomes ou ions par impact
électronique.

Le deuxième chapitre concerne l'étude des systèmes composés de deux électrons en
interaction mutuelle et dans un champ coulombien attractif dû à un ion (ou un noyau)
massif. Cette étude comporte deux parties essentielles, après discussion du problème de
I'antisymétrisation des états associés aux électrons émergents :

- l'étude et la description des systèmes atomiques ou ioniques à deux électrons, avec la
construction d'un ensemble de fonctions propres et de valeurs propres (énergies)
susceptibles de décrire la cible (ici, dans son état fondamental) ;
- la description du double continuum associé aux deux électrons émergents (à énergies
positives) dans un champ coulombien, utilisant les travaux de Brauner et al (I9g9) et
Berakdar (1996) prolongeant ceux de Gariboti et al (1980) et de Guduîov et al (19g3).
Ces travaux eux mêmes ont été précédés par ceux de Redmond (voir Rosenberg 1973) et
de Merkuriev (1977)

Dans le troisième chapitre nous analyserons en détail le problème de I'ionisation simple de
I'hélium. Nous examinerons I'importance des effets, précédemment évoqués, des
corrélations des électrons dans la cible avant la collision d'une part, et d'autre part, nous
examinerons les effets des corrélations des deux électrons du continuum après la collision.
A basse énergie, en tenant compte de I'indiscernabilité des électrons, nous allons montrer
les effets liés à ce sujet (échange et capture), en particulier la contribution de la capture
aux sections efficaces d'ionisation. Nos résultats seront confrontés à certains calculs
théoriques ainsi qu'aux mesures expérimentales existantes.



Hiba,

Enfin, au cours du dernier chapitre notre étude portera sur les processus de double

ionisation (e,3e) ou (y, 2e) des atomes ou ions à deux électrons lorsque cette double

ionisation est réalisée, soit par impact électronique, soit par l'absorption d'un photon dont

l'énergie dépasse le seuil de double ionisation. En photo double ionisation nos résultats

sont confrontés aux quelques expériences existantes.

Compte tenu des difficultés associées aux mesures (quintuplement diftrentielles) de

sections efficaces (e,3e) et notamment aux faibles taux de comptage résultant des

probabilités de plus en plus faibles de détection d'événements en coincidences, nous

analyserons également enfin les sections efficaces quadruplement diftrentielles associées

(premier chapitre) à une ionisation double dans laquelle sont détectés uniquement, en

coïncidence et dans le même plan (ici on envisage une situation coplanaire dans laquelle

les angles polaires des deux électrons vérifient en= gs = 0), deux électrons dont l'un peut

être considéré comme diffi-rsé dans une direction 0sàvec une énergie de diftrsion Ee alors

que I'autre électron détecté correspond à un seul des deux électrons éjectés dans une

direction 0s et avec une énergie Es, situation que l'on peut rapprocher d'une étude (e,3e)

en intégrant sur tous les paramètres cinématiques du second électron éjecté.
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Chapitre I

Elément de théorie des collisions

1.1 Introduction

Les aspects généraux relatifs aux problèmes de diffirsion, et notamment les définitions et

méthodes de calcul relatives au concept de section efficace de collision. sont introduites

dans ce chapitre.

Envisageons dans ce but deux systèmes initialement isolés et préparés dans des états

individuels supposés parfaitement connus (énergie, quantité de mouvement, spin,

structure interne...), s'approchant I'un de I'autre pour interagir. Dans la pratique

expérimentale, I'un de ces systèmes, appeté projectile, ou particule incidente, peut

rencontrer sur sa trajectoire le second système, avec lequel il est alors amené à interagir.

Celui-ci est appelé cible lorsqu'il est immobile dans le référentiel du laboratoire (ou peut

être considéré comme tel).

Cette interaction conduit généralement à une modification d'au moins une de ces

caractéristiques, par exemple (et le plus souvent) la direction de propagation de la

particule incidente. Après interaction les deux systèmes se retrouvent à nouveau séparés

et dans de nouveaux états (respectant globalement toutes les lois de conservation mises

en jeu lors de I'interaction de systèmes isolés), états qu'il restera à identifier à I'aide de

détecteurs appropriés. Les mesures effectuées sur les systèmes ainsi formés, et

notamment leurs caractéristiques énergétiques, leurs directions d'émergences, leurs états

de spin, permettent d'obtenir une information plus ou moins complète sur les lois (ou le



4iiÀi,

,- ! l.''  ,  ,É !  . . t

potentiel) relatives à cette interaction, lorsque ces lois (ou ce potentiel d'interaction) sont
inconnues (Goldberger et Vy'atson 1967 et Joachain lg75). Elles pourront aussi nous
renseigner sur la structure initiale interne des particules, notamment celle de la cible (voir
par exemple Lahmam-Bennani et al 1989, Tavard et Najjari 1996) lorsque celle-ci est à
déterminer.

La description des phénomènes de diffirsion implique la définition du concept de sections

fficaces de collision (totale ou différentielles), concept indépendant du flux de particules
incidentes et finalement rapporté à une seule particule-cible, et pour lequel pourront être
rapprochées les mesures expérimentales et les modèles théoriques, qui nécessitent le
calcul d'amplitudes de diffi.rsion (voir Ehrhardt et aI l9B0 et Schubert et al 1979\.

Ces derniers calculs peuvent être réalisés à partir d'une analyse du comportement
asymptotique des solutions stationnaires de l'équation de Schrodinger décrivant le
système complet (analyse formulée par exemple par Peterkop 1977, Rudge 196g et
Rudge et Seaton 1965, analyse qui consiste en une représentation intégrale de
I'amplitude de diffirsion). La méthode des ondes partielles (voir Mott et Massey 1965) en
fournit une autre approche. Enfin, le calcul de I'amplitude de diffi:sion peut être
développé dans le cadre d'une théorie formelle reposant sur la définition des matrices S
et T de Heisenberg (par exemple Rosenberg 1973). Cette dernière méthode sera plus
particulièrement détaillée au chapitre suivant.

Dans un but de simplification de la présentation, tous les calculs seront développés dans
le système des unités atomiques (de Hartree). La comparaison des calculs avec les
mesures existantes sera également réalisée, en échelle absolue, dans ce même système.

1.2 Formalisme opératoriel : opérateurs de symétrie

Nous allons tout d'abord rappeler quelques propriétés relatives aux opérateurs de
translation spatiale et temporelle ce qui nous permettra dans la suite de simplifier
I'exposé du calcul des sections efficaces de diffirsion.
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1.2.1 Opérateur déplacement ( translation spatiale )

Un premier objectif consiste à montrer qu'une translation d'ensemble des particules
constituant un système isolé est réalisable à I'aide d'un opérateur unitaire, dit opérateur
translation' En conséquence et pour ce système, il sera possible ultérieurement de séparer
exactement, sous forme d'un produit, les caractéristiques des mouvements internes de
celui de son centre de masse.

Dans ce but, et pour notre système isolé en translation (constitué de N particules ne se
trouvant pas dans un champ extérieur), on considère qu'il est décrit par un vecteur d,état
global lqr)' considérons tout d'abord le cas d'un système à une particule.La fonction
d'onde stationnaire associée est donnée, dans l'espace des positions, par la projection
(r lw ) : v G) ; r représente ici le vecteur position de la particule du système. une
translation arbitraire a du système permet de transform er l'étatde celui-ci enlv, ) et la
fonction d'onde associée devient y/(r). Dans une telle transformation le vecteur r subit
un accroissement a de sorte que

&*t
.  _ . : . ,  

!
i ! - è r ,  .  r r " . È . . i ,  . i i :

V/G): y\r + a).

En développant en série de Taylor re second membre de l,égalité (1.1)

(1  1 )

vtt * a) = v4ù*\ o,*
1t l

u<-t.zT&vQ)+

* *,,7,0'r:#4 vQ)+

: 
Èrt# 

v4t)= exP(a'Y)'z(") = Do vt) (r 2)

à I'aide des relarions (1.1) et (l
de transformer y\r) en y/(r) =

2), on trouve que I'opérateur déplacement Do permettant
y'(r + a) n'est autre que exp(a.y).

Lorsque le système comporte N particules, on établira aisément que l,opérateur
translation s'écrit .
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N
Do=flexp(a.Y p): exp(aLoy o): exp(i a.p)

.i:iririt4,;d;,Il

(1  3 )

dans la mesure où, en..prer.nlu,ion de Schrodinger, l'opérateur quantité de mouvement
totale F du système s'écrit :

P =Lppp= - i LuYp

L'opérateur translation spatiale Do, dontl'expression générale est donnée par l,équation
(1.3), est manifestement un opérateurunitaire. Il est également linéaire, c'est-à-dire que

D"()"ry (r) + fû eD : ). Doy (r)+ yDoQ e) pour rout 2, y e C.

1.2.2 Opérateur d'évolution ( déplacement dans le temps )

L'évolution d'un système physique se traduit par l'application d'un opérateur linéaire.
Cet opérateur nous permettra de transformer à partir d'un instant donné t6 l,état du

système ty(ts) en un autre état ty (to+ ù. r étantun intervalle de temps fini et quelconque.

De par la définition d'un tel opérateur noté (Jç, on doit vérifier .

Ur  V( to) :  V( to+r)  (1 .5)

On peut démontrer, d'une manière analogue à celle développée pour le calcul de D6,

que I'opérateur évolution peut se mettre sous la forme (développée dans I'annexe A )

(r 4)

(1  6)VQo+r) :  (J t  VQo):  , - ' *  V(o)  ,

où ll représente l'opérateur hamiltonien du svstème.

r.2.3 opérateur d'évolution en représentation d'interaction

Etudions à présent les effets d'un potentiel perturbatif sur l'évolution du svstème.
L'équation de Schrôdinger dépendante du temps s,écrit

iY  ( t )  :HY  ( t ) .

10
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Pour des raisons de simplification, nous supposerons que le hamiltonien ^ËI du système ne
dépend pas du temps (Goldberger et Watson 1967), et I'intégration de l'équation (1.7)
permet d'écrire :

Y(r) : e-iu 
(t-t) t*'(/o) ( l  8)

L'équation (1.8) est analogue à (1.6), elle décrit l'évolution du système dans le temps.

Supposons à présent que le hamiltonien f1 s'écrive cornme la somme de deux
opérateurs ' I'opérateur K, dont on connaît les états stationnaires ainsi que les valeurs
propres correspondantes et I'opérateur V, quireprésente une perturbation, de sorte que

H :  K  +  V  (19 )

Les solutions exactes non perturbées 7o correspondant aux états propres de I'opérateur

K ainsi que les valeurs propres des énergie s Eovéifient l'équation stationnaire suivante :

K Io: Eo Io (1 10)

Les états propres, non perturbés, dépendant du temps vérifient l'équation de Schrodinger
dépendante du temps :

iû" (t) : K ô" Q), ( l  11 )

soit l'équation intégrale analogue à (1.8) et en tenant compte des solutions stationnaires
(1 10) ,

û" (t):  t- '*t  ûo(0): e- '8" '  Io. (1.12)

Dans le but d'étudier les effets de la perturbation due au terme d'interactio n V de
l'équation (1.9), on construit pour cela un état V ditétat d'interaction

(1  13)Y :  e '* '  Y(r) .

Après multiplication par le complexe i,la dérivation par rapport au temps de l,équation
(l 13) nous permet d'écrire :

1 t



iW@ :  i  e  i  KtY ( l )  -  rce i  Kt  y1ts .

En vertu de l'équation (1.7), on a :

iY( t )=e iK 'g- r7Vç1
-e iKtvy7) .

Si l'on définit par

V(t1: eiKt V e-iKt '

la relation (1.14) devient analogue à r'équation de Schrodinger

définie par la relation (1.7), c'est-à-dire .

(1.1aa)

(1 .14b)

(1  15)

dépendant du temps

La nouvelle équation (1.16) est dite équation de Schwinger (Joachain 1975). Elle est
ecrite en représentation d'interaction, dans la mesure où V(t) apparaît en place de 1L I
va être possible de lier les deux représentations à l'aide d'un opérateur d'évolution en
recherchant la transformation linéaire U(t , tr) qui nous permet d,obtenir la fonction

Y(t) àL partir de Y(ro), ce qui se traduit ici par l'équation linéaire :

Yr ( t ) -  U( t , to )  y6 )  (1 .17)

Leséquat ions(1 .8) , (1 .13)e t ( r . r7 )permet tenra lo rsdedéf in i r  (J ( t , to )comme

iYr ( t ) : v ( t )Y , ( t )

U(t, to) YGù : yQ) : riKt y( r)
_ e iKt ,_in G_t,) yçr1
- eiKt e'iH(t-t) e-tKt'YtQo).

U(t , to): u iKt 
e-iH 

(t-t) 
e-iKto,

et se réduit à I'identité si H : K.

Deux propriétés importantes de cet opérateur se traduisent par les relations

(1  16)

(1  18 )

On a ainsi défini l'opérateur d'évolution (I(t , ts) qui permet de connaître l,état du
système à l'instant t à partir de son état initial. Cet opérateur unitaire, (voir Rosenberg
1973), s'écrit

t2

( l  le)



et
U( t r ,  / o )  :  1

U( t ,  t '  )  U ( f  , t o )  :  U ( t ,  t o )  .

Enfin, en reportant I'expression (1.19) dans l'équation (1.16),
U(t , t0) se trouve satisfaire l'équation suivante :

(1.20)

(1.2r)

I'opérateur évolution

(1.22)

et Watson

(r 23)

l 'équation

d'où finalement

A cette équation correspond I'expression intégrale suivante (Goldberger
re67)

u(t , tos = -i 
[',at v(f ) (J(t', to)+ cte.

En tenant compte de la condition aux limites donnée par la relation (1.20),

(l 23) peut être mise sous la forme .

U(t , ts): I -i [i.at vf r ) U(t,, to)

,  
* 

rU, to) : e i  Kt(-K + H)s-in rt -6) 
e-i Kto,

, *  uu, to) :v( t )U( t , to)

1.3 Préparation de l'état initial

1.3.1 Description du mouvement d'une particule isolée

Envisageons un système physique isolé (absence de force extérieure), se trouvant localisé

dans une région finie de l'espace. Le hamiltonien de ce système est désigné par

l'opérateur K. Cet opérateur indépendant du temps a pour états propres les solutions

stationnaires 6o,qde l'équation aux valeurs propres

K Uo,s: Eo,q Uo,q.

(r .24)
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Les quantités Eo,qreprésentent les valeurs propres de l'énergie du système décrit par les

états propres ha,l.Les indices a et q donnent toutes les informations sur les états 7o,,
obtenus lorsqu'on tient compte de toutes les observables que l'on peut associer à
I'opérateur K pour former un ensemble complet d'observables qui commutent (ECOç).

Pour un système isolé, I'observable impulsion totale p constitue une constante de
mouvement' L'opérateur associé doit donc commuter avec I'opérateur hamiltonien K du
système, de sorte que :

FUo,c  =  \ Io ,q . (1.26)

En effectuant un déplacement d'un vecteur a sur le système à I'aide de l,opérateur
translation Da, on obtient à l,aide de la relatio n (1.26)

-ji*;**:
i

Da 6o,q= exp(iuq) 7o,r.

Les états propres ya,qpeuvent être ainsi construits sous
"normalisé"

(r .27)

la forme d'un produit

€ 
t9' t

Y =
tLa,q

(2n)%
8 a , (1 28)

où r caractérise la position du centre de masse du système, en mouvement avec la
quantité de mouvement totale q. La fonction go représente alors l'état interne (structure

électronique' spin,...) du système. Elle est indépendante de r et reste invariable vis-à-vis
de I'opérateur translation Do .

En conséquence de cette séparabilité, on pouffa définir comme particule un système
physique si ce système reste confiné dans une région limitée de I'espace. Dans notre cas,
le système décrit Par &a,q est dit particule si go tend rapidement vers 0 en dehors de la
région de confinement. Autrement dit, le système est une particule si go est normalisable

à I'unité dans l'espace.

l4



Pour les états stationnaires décrits par l'équation (l 28), la fonction ga nedépend pas de

la position r, il en résulte ainsi que la probabilité,lgol'en)-', de trouver la ,.particule,,

en une position r dans I'espace est la même pour tous les r, ce qui ne localise pas la
"particule". Pour cette raison, et si I'on veut associer à (1.28) une particule en
translation, il devient nécessaire de constituer une superposition de plusieurs fonctions
d'ondes stationnaires, solutions de l'équation (1.25), dont les valeurs q difièrent
légèrement. L'interference entre les divers termes engendre une amplitude sous forme
d'une "enveloppe" assurant une localisation de la particule.

I.3.2 Construction du paquet d'onde

Dans le but de localiser une particule isolée dans un élément de volume //, ona recours

à un paquet d'ondes, construit sous forme d'une combinaison d'états ça*de l'équation

(1 28), de sorte que

X",r=ldpq(q-ùX,,p

= 1zn7'3/2 [d p a(q-p) exp(ip.r)go,o

Les fonctions Xo,q sont aussi des solutions de l'équation (1 25) Les quantités a(q-p)

représentent les amplitudes des distributions des états propres 6o,p dans le paquet Xr,q.

L'amplitude G(r) du paquet d'ondes, donnée par la relation

G(.) : Jd p o(p)exp(tp.r),

(r.2e)

(1 30)

est définie à I'intérieur du volumeT" et s'annule ailleurs. Le paquet d'ondes de I'équation

(I 29) s'écrit sous la forme ( Joachain 1975)

Xo,c= (2n)'t'' exp(laq)goG(r) = Io,qG(r). ( 1  31 )

dont la de normalisation à I'unité est assurée par la fonction G(r), ce qui nous permet
d'écrire

l5



(X" , r lX" , r ) :1 . (r.32)

De la relation (1.32) découlent les égalités

Io rlo(o-ùl': I (1.33)
et

/  r  \ ' . .
l;) Jd r lG(r)12: r, (r 34)

conformément à 1'équation (1.7), la fonction paquet d'ondes dépendante du temps s'écrit

7  , 1 - 3 / 2

û, ,r1t1: exp(-iKt) *"0:l^.) !dqo(p-q)exp(q.r - Eo,q)so (1.3s)

La quantité Eon représente l'énergie cinétique ainsi que l'énergie interne (particules avec

structure) du système considéré dans l'étatla).redéveloppement de Taylor de.Eo,n au

voisinage de p nous perrnet d'écrire

Eo,q:E",p +(q_p).yf l",p, (1.36)

la quantité définie par

,t, :  YoEo,o 0.37)

représente la vitesse de groupe associée au paquet d'onde Xo,n.

La substitution de I'expression Eo.p , de l'équation (1.36), dans l'équation (1.35) nous

permettra d'écrire la fonction d'onde dépendante du temps

ô ' ,r1t1= exp(-l Eo,p t) Io,p G(r-vt). (1.38)

t6
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1.4 Intégration de l'équation de Schrôdinger pour un processus de
diffi;sion

1.4.1 Description de l'interaction

Dans le but de décrire la diffi.rsion de deux systèmes physiques, une schématisation plus

simple du problème consiste à supposer que I'un des deux systèmes est considéré comme

une particule simple ou élémentaire et on parlera dans la suite de particule incidente ou
projectile pour désigner le premier système, alors que le second, en général atome, ion
ou molécule, sera désigné par le nom de particule cible. Pour des raisons de simplifica-

tion dans les notations on supprimera les variables de positions. Le paquet d'ondes asso-

cié à ces deux particules donné par l'équation (l 29) , s,écrit ici

x': I dqpq2ap(er - pr) ac(qz - pz) xo,,q, xa2,ez

: Gp(rr) Gc(rz) zo,

Ia: Iar,pr Uaz,pz représente l'état stationnaire propre du hamiltonien K du système

complet avant I'interaction (l'équation 1.25). L'indice a représente tous les paramètres

(nombres quantiques, quantités de mouvement totales) qui définissent l'état complet du

système.

L'évolution dans le temps est donnée par la relation (1.12)

ûoG) = e-iKt xo

ou encore à l'aide de la relation (l 38) (voir Rosenberg 1973)

ô, (r) = exp (-i Ea t) Io Gp(rrv1t) Gç(r2-v2t\.

L'opérateur d'interaction Z(hamiltonien d'interaction) est donné par l'équation (1.9)

V__H-K,

dont I'action sur l'état (1.41) est pratiquement nulle avant le moment to de recouvrement

des deux paquets d'ondes associés au faisceau incident et à la particule cible (figure 1.1).
Ceci découle du fait que le potentiel d'interactionQ.a2) est supposé de courte portée.

(1 .3e)

(1.40)

( r  4 l )

(r 42)

T7
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Ce qui peut être valable dans le cas d'un potentiel crée par une cible neutre ou en corri-
geant par un terme coulombien si on a des cibles ioniques.

I.4.2 Fonction d'onde dépendante du temps

La description du processus de diftrsion impose à la fonction d'état y(t) du système

complet (équation 1.8) d'être égale à ô" Go) 
- ,-iKro X, à I'instarrt t: to. Cequ,on peut

traduire par la relation

Y( r ;  =  e - iH ( t - ' o )  O , ( ro )

= u - i H ç r - t o ) r - i K h  * o .  ( 1 . 4 3 )

Et en vertu de l'équation (1.19) on peut écrire (/( o , rç) sous la forme

U(O , to) : e 
iH'o 

e-iK 
to 

.

Il devient

Y(r): e-iHhf Q'44)

où  f=U(0 , t 0 )Xo :y (0 ) .  ( 1 .45 )

Utilisant une formulation de l'équation ( I . 19) avec / : 0, on retrouve l'équation intégrale
vérifiée par U(O,ts),

u (o , to ) : t - i [ 0od t ' t ) (0 , t , ) v ( t ' ) : 1  - r [ 0od t r iH t ' ve - ' iK t '  ( 1 .46 )

Les équations(1.44) et (1.46) nous permettent d'écrire f sous la forme

"0| = Xo -i li at eiHt' V e-iKt' Xa

= xo -, !0, eçq1Ï^at, eiHt' v ,- ',t"t '  xo. 0.47)

Ici on a utilisé pour les deux systèmes les notations

A(q) = A(qt,qz) = adqr - pr) ac(qz - pz)

Dans le but de simplifier l'équation (1.47) nous introduisons une famille de fonctions

propres r/2 associées à I'opérateur hamiltonienH, telles que

18



et

* $liir,;

H vt.-- Et v.t-

L^lwù(vÀ= r,

(1 .48)

(1.4e)

Iz sous entend la sommation sur tous les éléments de la base des états propres de 1L Si

on écrit la fonction f dans la nouvelle base. on trouve

I-:Lx ft" vt
(1.s0)

Xo : I^ X"(1) vt.

L'utilisation de l'équation (l.ag) permet d'écrire

h - x,(1) = -, [0, o<ql Ii!, ei(h--Ea)t (wzl v 2" ) (1 .s  1)

A ce niveau et pour rendre effectif le rôle des paquets d'ondes, une procédure usuelle
(Goldberger et Watson 1967) consiste à exprimer I'intégration en / de l'équation (1.51)
en introduisant un facteur d'atténuation sous la forme

-,1:!r ri(Es'-Ea+ i4)t - (E,xir7 - Et)'' + r!'*',_at 
"i(Es"-Ea+ 

ia)t 
, e52)

expression dans laquelle 17 -+ 0*. Après sommation (qui permet de reconstituer les pa-
quets d'ondes) sur tous les états propres {2} du système et en insérant le second terme
de cette dernière expression dans la formule (1 51), on pourra considérer une telle con-
tribution comme négligeable alors que vû"(t):0 à partir de I'instant / tel que t < to<O
car les centres des paquets d'ondes sont alors séparés et leur recouvrement devient nul
(Rosenberg 1973) Il ne reste alors qu'à prendre en compte le premier terme, qui devient

G(rù: (8" t irt - H)-', (1  s3)

Ainsi, en vertu des considérations précédentes et à l'aide des équations (1.51), (l 52) et
(1 53), I'intégrale

I '(rù: to, A(q) G(rt) (vtl rt yx"y
se réduit à ft - X"(1,) lorsque q -) 0*.

La limite (ry -+ 0*) n'est en fait effectuée qu'après intégration sur tout le spectre E7. on
définit ainsi, à l'aide des équations (1.53) et (1.54) dans l'équation (1.51) une nouvelle
représentation soit une nouvelle famille de quantités 1-r (a) définie par :

l 9



f = :  l im  f -  ( rù .
^+

n+u

2) et d'une manière analogue à l'équation (1.50),

(l ss)

Dans la représentation {

ona :

et
f'tjù = (vtl r' eù )

f"Qù =Lx f'teù W,

L'équation (1.51) se transpose ici sous la forme

f 'ilrù = I aq A@) (yxlr + vltu), (r .57)
Eo + iq -  H

où (E' + itt - H )-r représente la fonction de Green du hamiltonien H du système.

L'équation (1.57), après sommation sur toutes les valeurs de l, ( sommation sur tous les

nombres quantiques et intégration sur le spectre E1 ) devient

I

t  ' ' ( rù:  
ldq l (q)( l  + v) lo (1 .  s8)

Eo !ir7 - H

dont la limite pou r ? -) 0* n'est autre que le paquet d'ondes It aumoment de I'interac-

tion des systèmes à l'instant t : 0, choisi comlne origine des temps. Une telle approche
permet ainsi de raccorder les phases des voies d'entrée et de sortie du processus colli-
sionnel.

I.4.3 Fonction d'onde indépendante du temps

Dans le but de décrire les états stationnaires du systèmes au cours de I'interaction, il est

convenable d'introduire dans cette étude un ensemble de fonctions stationnaires tyo*(q),

définies par

Vr-eù= (t +

Si on note par W* la limite

Eo+ i ry -H

(1 s6)

20
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Vo*: l im Vo*(rù,
ry-+0.

on trouve à I'aide des équations (l 55) et (1.60)

r':ldq A(q)vn*.

Les vecteurs d'états t'o forment une famille de vecteurs d'états

dent à l'équation de Schrôdinger indépendante du temps.

Soit

H vo': Eo vo* ,

H Io: (K+V) Ia: (Eo + V)fu .

(1 60)

(1  61)

stationnaires et répon-

(r.62)

(1 .63 )

On appellera voie d'entrée la préparation des deux systèmes non interagissants jusqu,à

un instant - to et à partir de laquelle ces deux systèmes vont interagir dans un intervalle de
temps - to, *t'o .

i to'

H:K i  H :K+V H : X'+V' i H: K'

Figurel.l Schéma simplifié d'un processus collisionnel au cours du

temps entre deux systèmes.

On a décrit le comportement de deux systèmes à partir de leur préparation jusqu'au mo-
ment de leur interaction (origine du temps) Il est intuitif de conclure que dans un dérou-
lement normal d'un processus de diffirsion (ordre chronologique), I'instant de prépara-
tion /e précède le moment d'interaction (figurel.l) et on permet pour cela d'écrire
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to: -l lo I ce qui réduira notre utilisation de la notation r* à, r*. La fonction décrivant
l'évolution du système complet sera exprimée par la relation y(r; = ,-iHt 7+.

I.4.4 Préparation de l'état final

Les deux systèmes décrits précédemment seront détectés dans des états x6 après avoir
interagi' De telles particules sont supposées assez séparées dans I'espace de telle sorte
que leur interaction mutuelle devient négligeable. Le hamiltonien associé aux nouvelles
particules lorsque I'interaction est supprimée se réduit à K', de sorte que

V' décrit I'interaction des particules juste avant qu'elles soient décrites par les fonctions
X6' (voie de sortie).

Les états 76' aussi bien que la, sont des éléments qui vérifient la relation de fermeture

K'rb':  Eblb' .

Le hamiltonien total ll du système complet peut se décomposer en deux parties

H :  K '+V"

I  l ro)Qu' l :1:I  lb><bl.
b b

1.5 Matrice de diffusion

(r .64)

(1.6s)

(1 66)

(r.67)

Dans le but d'évaluer la probabilité de trouver les états finaux x6' extgés dansl,état yio

il est indispensable de réécrire les équations (1 59) et (1.60) définissant lafonction y*o
sous une forme modifiée. Pour cela considérons deux opérateurs inversibles.4 et -8, leurs

opérateurs réciproques associés A-l et B-1 vérifient l,identité suivante

+ +=)ru- o)+=*ru- q+,
enposan tA :Eo+ i r1 -H  e t

I

B --Eo + iry -rK' on trouve à l,aide de la relation (1.67)

l l l

rn- K'= n" *r-  *,v 'Ea rtn=,
soit

Eo+ i ry -H  Ea
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"-;, 
-, = ti, - *, <' * v' r=| - ;

L'équation (1.59), à I'aide de l'équation (r.6g), peut s'écrire alors

( l  68)

*1
v  o :  ro  *E ; *^ -  

* ,  
7  zo ,

9 :V+V '  I  
V

Eo+ i r7 -H ' '

(1.6e)

est appelé opérateur ou matrice de diffirsion et vérifie la relation de commutation sui-vante

où I'opérateur

ou

(1.70)

(1 .73)

fP  ,  9 l :0 .

La relation de fermeture représentée par l'équation. (1.66) permet
(1.69) sous la forme

vo=to -+##*Qt 4a) ,

< blsl a): (ro'  l4r,)

(r 7r)

d'écrire l'équation

(r 72)

En vertu de la conservation de la quantité de mouvement, telle qu'elle est exprimée par la
relation de commutation de l'équation (r.71), on peut réduire l'élément de matrice donné
dans l 'équation (1.73) à

<b lg la ) : [P t -po)Ta" . ( r .74)

Ici T6o représente l'élément de transitio n réduit entre deux états a et b. poet p6 sont les
quantités de mouvement totales du système complet avant et après la diffirsion, et de
l'équation (r.74) résulte la conservation de la quantité de mouvement totale. avec

P  X o  = P o X o

F x ' t  =PbX'b .
et
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1.6 Développement de Born

La difficulté dans le calcul de l'élément de matrice associé à l'opérateur de diffir sion g

est due à la présence du hamiltonien 11 dans I'expression de $ce qui nécessite par

ailleurs des approximations. L'approximation de Born fournit une approche basée sur la
théorie des perturbations, permettant de résoudr e par itérations les problèmes de diffir-
sion.

Si on porte dans l'expression de $donnée dans l'équation (I.70),le développement de
l'équation (1.68) on obtient

9 =V+f '  I  
V

Eo +ir7 - H

=V +V V+V
Eo +ir7- K Eo + iq -  K Eo  + iq -  H

V V

=V +V G;  V  +V G:  V  G+ V,

par itérations successives et on a

D'après la relation donnée en (1.74) on pourra écrire (I.77),
transition réduite, sous la forme

( r .77)

en terrne de matrice de

T = ZT(n) ,
tt=I

T0)  =V,

premier terme du développement de Born appelé aussi la première approximation de
Born. Celle-ci consiste à ne tenir compte dans le développement T de l'équation (1.7g)
que du premier terme lt) en négligeant les contributions des terïnes contenant les puis-
sances plus élevées de V, ce qui est valable dans les processus d'ionisation des cibles
atomiques par des électrons quand les vitesses de ces derniers sont très grandes par rap-
port à celles des électrons liés dans la cible. Dans cette approximation, la fonction d'onde
du système projectile-cible se réduit au simple produit des deux fonctions d'onde du
projectile et de la cible que ce soit avant ou après la collision.

e = v.[à" c:>,1,

( r .76)

(  1 .78)

(r .7e)

ou



1.7 Probabilité de Transition : Matrices S et T

Du fait qu'il est quasiment impossible d'observer chacune des interactions individuelles

entre une particule incidente et une cible au cours du choc, il est alors indispensable de
faire appel à une description probabiliste (Goldberger et Watson 1967) du processus de

diffirsion. considérons alors I'opérateur unitaire de l'équation (1.19)

U'(t,o)- eiK't 
"- 'H',

U'coihcide avec Uquand K' : K. Cette situation est vérifiée pour les diffirsions qui

conservent le nombre total de corps avant et après la collision. Le système à l'instant r

est décrit par la fonction d'onde dépendante du temps

yt): e-iK'(J,( r,0) U(0, to) r": e-iK't U,( t , t6)f 
* 

. (1.g0)

La forme intégrale de I'opérateur f/'(/,0) est analogue à celle de u(t, /o) donnée par

l 'équation (1.19), i l  suff i t  de prendre /o= 0 et de remplacerK par K, etVpar V'. On

trouve alors

U' (1.0) = I - i foat' , ik't '  Y' e-i4t'

lntroduisons un opérateur indépendant du temps s, défini par larelation :

SXo = l im U' ( I ,O)U (O, t )  Xq,
,->+co
to-+-@

( 1 .81 )

(1 82)

S est appelé matrice de Heisenberg (Rosenberg 1973). L'équation (1 82) peut s'écrire
sous la forme

sxo = u'(t,o)l+ - eiK't I aq,aG) t-,EJ y,I . (1 .83 )

Pour simplifier ici le problème on va s'intéresser à un processus de diffirsion tel que K' =

K et V ' : V qui correspond d'ailleurs aux situations qui nous concerneront ultérieure-
ment, le cas général pouvait être traité sans complications majeures. En portant
I'expression (L.72) dans (1.83) on trouve

SXo_[ooo<o>fe4r_r) ,x,* | .9x,u(b|g|a)f , ( l '84)'  
lEo+ i r1 -86

à l'aide de l'équation de Schrodinger (l 63), l'expression (1.g4) devient
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sxo = [0, n<r> *".+#hx,t (bts ta).

En faisant tendre l à l'infini, et à l'aide de la relation (voir par exemple : Rosenberg

pi(Eb-8,)t
lim =j , =2in 6 (Eo-Eù,

t-+J€ E, - (8" + ir) 
v')

P m G) : l<A',oQ) lY(/))lt ,

û't(t) = '-'r'' r'u '

(1 85)

re73)

(1 .86 )

on obtient alors

Q; l  s l  tu ) : (  ô  ls la )=  66o_2ix  6(E, -Eb)  (b  ls la ) .  (1 .87)

La relation ci-dessus avec la relation (1.74) nous perrnettront de lier S et T en écrivant :

(trt' I s I Io) : 66n - 2in 6 (8, -Eb) â (pa _ p 
")< 

b v I a ). (1 .88 )

La conservation des énergies et des quantités de mouvement totales sont assurées par les

fonctions â de Dirac. On définit la probabilité de transition du système vers un état y6, à

l'instant / comme étant la probabilité pour que le système évolue vers un état Q6,(t) et on

écrit

ou
(1 8e)

(1.e0)

(1 .e1)

notée 76 et

(r.e2)

(1 e3)

(1.e4)

En tenant compte de la relation Y(4 : e-iK''s xo, on trouve facilement.

Pbo= h Pon@:l<I 'b ls Pf") l t

Dans la suite pour des raisons de simplification la fonction d,onde lb' sera

l 'équation (1.91) devient

Pbo=l<zrl s W")l' ,

et pour des transitions inélastiques ( a *b),I'équation (1.97) se réduit à

ubl s L{o) = -Zin 6 (E,-En)( b l9l a),

Ubl S Wo) : -zinldq A(q) 6 (8"-E6) 6 (p6 -po)Tu
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Pour la clarté de I'exposé, nous allons analyser I'interaction d'un faisceau incident .p'

avec des cibles 'C' que I'on représente par des centres diffi.rseurs. Les fonctions des pa-
quets d'ondes, avant la réaction, associées au faisceau incident et à la cible s'écrivent
respectivement

( r,lX" ): (2æ)'t'exp(iprrr) G(r,),

( rrlX.', = 12n)-tD exp(ip2r2) Gc(rz),

les équations (1.91) et (1.94) permettent d'écrire

(1 .e5)

(1 e6)
or

P6,= (2x)r6 (Eo-Eb) 6 (p,-p6) lT6"12 I ,
où

I  = (2n)2l lv l -v2l l - 'F.

Pbo= (2T)2 dqA(q) 6 (E"-Eb) 6 (p"-pù Tu

x dq'A.(q') 6 (E o- Eb) 6 (P,,-Pt) T*u ,

P6": (2n)o 6 (t"-Eb) 6 (p"-pol lruÀ, 
f ul 

,

de même pour

44 -E,) 6 (Eu - Ed) = 6 (Eb -E). 6 @a -8,).
* ilEt -Eu) 6 (8,,-8").

ô(P"-Pr) 6 (P"'-Pù = â(Pa -pr) ô(P,,-p").

L'état la) correspond à l'état moyen dans le paquet d'onde Xo et qu'on pourra confon-

dre par la suite avec l'état la). on note par Po = pr + p2laquantité de mouvement totale

dans la voie d'entrée. En confondant les valeurs propres des états la) avec celles des

états la) pour les diftrents opérateurs (K, F, z ...), l'équation (1.96) peut se mettre sous

la forme

(r.e7)

(l e8)

F étant le flux du faisceau incident supposé parallèle à I'axe z, v1etv2 désignent les vites-
ses de groupe des deux paquets d'ondes associés respectivement au faisceau incident et à
la cible. L'équation (1.97) avec la substitution de (1.98) permet d'écrire la probabilité

Pôa sous la forme :

(1.ee)



"=+(Z!>ru,

r*et .

' : -  . '  r . . .* ,  -*"  .  "- . -æo,.e*i" .

et si on veut tenir compte de la contribution de toutes les voies de sortie, c'est-à-dire de
tous les états | à ) (du discret et du continuum), on doit réécrire (1.99) sous la forme

(T Jfr" = qzn)a *r>D 6 (n"-Eb) 6 (p"-pr) lrt,l2, (r r00)
b 

- Ki,rel 
b

où Ëi,r"1représente le vecteur quantité de mouvement, du système incident, mesuré dans

le réferentiel lié au centre de masse du système projectile-cible.

1.8 Sections efficaces de diffi.rsion

Il est très habituel de présenter les mesures expérimentales des probabilités de transition
sous forme d'une section efficace de diffirsion. Celle-ci est reliée à la probabilité de
transition définie en (l 100) par la relarion (Goldberger et watson 1967).

= (Zn)a 
U 

,+l a {n"-Eb) 6 (p"-pt) lrt"l2.

(rt, rzl fu) = (2n)-t exp[i(qrrr + \zrz)f,

( r .10r)

Cette quantité est appelée section efficace totale relative à tous les canaux lb). Elle a la
dimension d'une surface et mesure le rapport du nombre i/s de particules diffirsées
(détectées au cours de I'expérience) par le flux,F de particules incidentes et par le nom-
bre total Nz de particules cibles.

1.9 Forme asymptotique de la fonction d'onde et amplitude de difnr-
sion

Pour des raisons de simplification nous développons le calcul pour un processus de diÊ
fusion d'une particule incidente de masse m = I u.a. interagissent avec une cible de
masse M )) m. La fonction d'onde associée au système est donnée par l'équation(1.72)

tv*o = xa . <ZI> uii_ x,( ble I a ), (1 .102)

(l 103a)
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sÉi,.
. r*!i1rÉhr:riÈ1,,1+

( rr , rzl n ) = (2n)-t exp[t(k1r1+ k2r2)], (1 .103b)

avec

Qr+Qz=Pa  e t  k1+k2 :Pb .

La conservation des quantités de mouvement permet de relier les quantités définies ci-
dessus en imposant

k 1 + k 2 = Q 1 + e z .

Qz: 0 : la cible de masse M )) m est initialement au repos dans le système du centre de
masse.

La relation de conservation des quantités de mouvement (1.104) permet d,écrire
l'élément de matrice de transition Z6o sous la forme

Tuo :  (  k t ,  k r l  Z l  q , ,  O ) .

(1 .104)

(1 .105 )

(1 .107 )

A I'aide de la relation(I.74),la fonction d'onde stationnaire de l'équation (1.102) s,écrit

V* o : Io + (2n)'3 I Arraç(Ea+iry-Eb)-l exp[t(k1.r, + k2.r2)] â(k,+k -q, rru" 
ir.rou,

et la forme asymptotique de l'équation (1 106), en tendant r : lr, _ 
"rl 

à l,infini, peut
s'écrire :

ù o: Io+ (2n)-3exp (iq1.r27{lkr.{r),
r

où / représente I'amplitude de diffirsion directe. En

tion d'onde exacte décrivant l'évolution des deux

I'aide de l 'équation (1.107), sous la forme

vertu de l'équation (1.44),la fonc-

paquets d'ondes, peut se mettre, à

Y(r) : û"(t)+ Ys(l), ( l  108)

QoQ) représente le paquet d'ondes non diffi.rsé , Ys(/) correspond au paquet d,ondes des
particules émises à partir du lieu de I'interaction diffirsante. Le résultat donné dans
l'équation (1'108) est obtenu à partir d'une analyse du comportement asymptotique de
l'équation de Schrôdinger.

29



1. 10 Sections efficaces d'ionisation

Après avoir défini la relation entre la section efficace de diffrsion en général, et
I'élément de matrice T5o(équation 1.101) caractérisant une transition entre deux états

quantiques la) et lb), nous reprendrons ici le problème plus particulier dans lequel une
collision entre un projectile (un électron) et une cible àt v corps (atome, ion ou molé-

cule ...) implique v+l corps. L' état final est décrit par Iafonction d'onde 76 . Les paramè-

tres cinématiques qui caractérisent cette réaction correspondent aux quantités de mou-
vement kt, kz,..', ku*l des v+l particules de la voie de sortie et les énergies respectives

associées Er, Ez, .. . ,  Eu*r.

La section efficace de transition s'écrit dans ce cas

o =(2!)a II ,m, ...dk,dku*t qE,- Eù Xp"-pùlrrolr.ki Tt
(1 .10e)

( 1  1 l 0 )

(1 . r11)

(1 .1  l2 )

Il est clair que seules sont permises les transitions qui remplissent les relations de conser-
vation de l'énergie

et de la quantité de mouvement

où

E o :  E b ,

P o : P b .

Ea

Eb

-  t r  +F"a1 ,û  "  az ,Qz

v+l
-  S  r - , . ,

/ - . "oJ,k j  ,

et

Po =  Qt  *Qz

v+l

Pa = Iki
j=l

(1 .1  13)

Le symbole ) dans l'équation (1.109) traduit la contribution de tous les états internes
b

présents dans l'état final | à) : les états excités du reste de la cible après la collision ou /
et les orientations de spin des autres corps élémentaires. L'intégration de l,équation
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(1.109) SUr dlky11, par exemple, conduit sans aucune difficulté,

à une substitution, dans toute I'expression précédente, de
v

q, - I k; . Ainsi on obtient finalement
j=l

à I'aide de la fonction â,

la quantité k,11 pâr {1+

o = (2n)a 
LI *r...dku ô (Ea - E,)l  r"u l ,ki -;u

t. 10. 1 Sections efficaces différentielles simples

+ = 9>t ù*r, dEj dE)qE,- Eu) lrtol,dQi ki,rut Tt rx*il

(1 .1  l4 )

A partir de l'expression (1.114), on peut définir des sections efficaces simplement dift-
rentielles en angle par :

( 1  115 )

Cette quantité mesure, pour une énergie incidente Eo donnée, la probabilité de détecter

une particule " i " dans une direction Q. Dans le cas où toutes les particules (diffi.rsées

et éjectées) sont identiques (des électrons par exemple comme c'est le cas dans notre

étude), Ies quantités mesurées expérimentalement correspondant à I'expression (1.115)

sont inséparables et seront notées do lde et la quantité associée

do dQ,
( - /  =  l ,  .  . . , v )  , ( 1 .1  16 )

est appelée section fficace sintplentent différentielle en angle. Cette quantité présente

un intérêt majeur dans l'étude des structures moléculaires : Tavard (1965) a établi pour
la première fois, dans l'étude des processus de collision entre un électron et des cibles
atomiques ou moléculaires, la relation entre l'énergie totale de la cible diffi.rsante et la
section efficace diftrentielle totale (élastique plus inélastique), ce qui permettait de me-
surer l'énergie de liaison des molécules. Quatre années plus tard, Fink et Bonham
(1969) ont montré expérimentalement, dans la diffi-rsion des électrons par une cible de
néon, la sensibilité des sections efficaces diftrentielles totales vis-à-vis des corrélations
électroniques dans la cible.

dodo
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1iPri:l

-,., -..t.,.r.ri;rj'itr!i:t;6<41;g,,.; .-. -.

- (2n)a

ki

Dans le contexte expérimental des travaux antérieurs à lg7o, on ne pouvait pas séparer
les contributions provenant d'une diffi:sion cohérente (ou élastique) et celles d,une dif-
fusion incohérente (ou inélastique). En d'autres termes, seules les sections efficaces dift-
rentielles totales (élastique plus inélastique) étaient accessibles expérimentalement. En-
suite des mesures séparées (par exemple Duguet 1981) de sections efficaces différentiel-
les de diffi'rsions élastique et inélastique des électrons de hautes énergies d,incidence (25
à 35 keV) ont pu être réalisées.

Lorsqu'on s'intéresse aux aspects spectroscopiques d'une collisiorq à côté de la section
efficace différentielle simple en angle on définit une autre section efficace différentielle

simple en énergie (Ehrhardt et at r972a) notée do ldE et définie par

. l'rri-ii:

do 
=(2n)a y | .n

dE 
= 

k Z, J tjtu t da dDqE"- Eu) lrul'' (1 .  l  17)

Cette quantité est fonction de l'énergie incidente Eo et de l'énergie E de l'électron détec-
té Elle représente la distribution énergétique (intégrée sur tous les angles) des électrons
diffirsés et éjectés après le processus d'ionisation. Elle présente un grand intérêt dans
l'étude de perte d'énergie des photoélectrons dans I'ionosphère terrestre, spectre de dé-
gradation dans la chimie des radiations. etc...

| .I0 .2 Sections efficaces diftrentielles doubles

A I'aide d'une seconde dérivation de I'une des expressions (1.115) ou (l.l17) par rap-
port à la variable complémentaire (l'énergie pour l'équation l.ll5 et I'angle j2 pour
1.1 17 ) on trouve

d2o

da jdE j
p (E) 

? J,=,tf r qE"- Eu) trut' (1 .1  l8 )

Cette quantité, fonction de trois paramètres cinématiques ,E0 , 4 et e contient plus
d'informations relatives à la particule détectée ( dans la plupart des cas l'électron). Elle
mesure la distribution en angle et en énergie des particules diffirsées ou éjectées après la
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collision' Ici, le problème de séparation des processus élastiques et inélastiques ne se
pose pas' Dans le cas inélastique et selon les conditions cinématiques (symétrique ou
asymétrique) de la réaction, il arrive que I'on puisse définir si la particule détectée est
diffirsée ou éjectée.

l. 10.3 Sections efficaces différentielles triples

1.10.3.1 Section efficace differentielle triple en (e,2e)

Pour le processus de simple ionisation par impact électronique, que l,on note (e,2e), dû à
une collision d'un électron d'énergie Eo et d,impulsion ko, plus ou moins rapide, relati_
vement aux électrons dans la cible, avec une cible (atome, ion ou molécule), l,électron
incident sera diffirsé dans une direction On où il sera détecté par un détecteur A avec une
énergie 'Ea soit une quantité de mouvement ke. Dans le cas où la perte d,énergie est suÊ
fisante la cible éjecte un électron secondaire, détecté en coihcidence à l,aide d,un détec-
teur B, et dont les paramètres cinématiques seront notés par Es pour représenter son
énergie, ks pour la quantité de mouvement et par (kla direction d,éjection. La descrip-
tion la plus détaillée d'une telle collision est contenue dans la section efficace différen-
tielle triple (sEDr)

d3o

@ù:.

*,*';;#â:i

=+ 
+dEùdEùth"t, (1 .1  le )

(1. r20)

dEAQAdQB

Cette quantité s'écrit également sous la forme

dao - (2n)o

kidQ AdaBdE.qdEa I
b

dEe) dEùqE,-Eb) lTml,

Elle représente la section efficace la plus différentielle que I'on puisse calculer pour les
processus de simple ionisation par impact d'électrons, et dépend des paramètres cinéma-
tiques Eo , Ee , Ee , 0o , 0s et qn, (qn étant l'angle entre les plans (rro, to; et (ko, rrs).
Autrement dit, elle mesure la probabilité pour qu'au cours d'un processus d,ionisation un
électron incident d'énergie E6 et d'impulsion ko , après avoir heurté la cible, produise
deux électrons d'énergies ̂En et Eg et de quantités de mouvement ka et ks dans des di-
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rections respectives (9n,er) et (h,W).La détermination expérimentale des SEDT est

basée sur la technique de détection en coincidence dans laquelle les énergies et les angles

des deux électrons qui sortent de la réaction, proviennent de la même collision. Les me-

sures expérimentales des SETD fournissent actuellement les tests les plus sensibles de la

théorie de l'ionisation simple. Nous étudierons en détail cette quantité dans le prochain

chapitre.

I.10.3.2 Section eflicace différentielle triple pour un processus de photo double
ionisation (y,2e)

L'un des processus étudiés dans ce travail (chapitre 4) concerne le processus de photo

double ionisation (PDI).

Si à côté du premier électron éjecté, une même cible éjecte un second électron par impact

de photons, l'expression (1.119) peut se mettre sous la forme

d3o =+(Z> p@ù dEùlrt,l ' (1 .121)
d{rBdçrcdÛB

ol représente l'énergie du photon. Les détails concernant cette quantité sont repris dans le
chapitre 4.

1. 10.4 Sections efficaces différentielles quadruples

L'objectif de notre travail portera également sur les processus de double ionisation (DI).

Dans le chapitre 4 nous verrons en détail I'application aux systèmes à deux électrons tels

que He, H- et Li*. Parmi les difFerentes sections efficaces différentielles qui caractérisent

le processus de la double ionisation, on s'intéresse plus particulièrement dans ce paragra-

phe aux sections efficaces différentielles quadruples. On remarque deux catégories de ces

sections efficaces :

- (e,3-le) de première espèce où I'on détecte en coincidence les deux électrons éiectés en

ignorant le diffi.rsé, la section correspondante s'écrit :
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+-:t:.;!r::r, r "il*t.raiid1ï6}id{ifi

doo

da BdacdEBdEc
= 

T( >) J dkodEù dEù6 (8,- Eu) rrtor,

/ ^  . 4

=Y?- (Z)laa o dEe) dEù dEc) lrml'.K i  T '
(r . r22)

Elle est fonction des paramètres cinématiques, l'énergie de l'électron incident Eo ainsi

que les énergies et les directions.Es , Ec , !h, J2a des électrons détectés. Elle mesure les

distributions énergétiques et angulaires des deux électrons éjectés après la collision.

-(e,3-1e) de seconde espèce où I'on détecte en coihcidence un électron diffrsé et I'un des

deux électrons éjectés. La section efficace associée s'écrit, (foulakian et Dal Cap-
pello 1993) :

dao = (':)o (Zl I aac dEù dEù dEù lrul'. (r r23)
kj -; JdQ AdaBdE,qdEa

Elle est fonction des paramètres cinématiques, l'énergie de l'électron incident ainsi que

les énergies et les directions Eo , Es , !)6, {)s des électrons détectés. Elle représente les

distributions énergétiques et angulaires des deux électrons I'un diffilsé et I'autre éiecté

après la collision.

Ces deux quantités sont nettement séparables de point de we expérimental, vu la difié-

rence des énergies des électrons diffirsés et celles des électrons éjectés.

1.10.5 Section efficace diftrentielle quintuple (e,3e)

Toujours dans le cadre de la double ionisation, une des sections efficaces diftrentielles

qui caractérise ce phénomène est la section efficace cinq fois différentielle dans une géo-

métrie coplanaire. Elle est définie après dérivation de I'expression (l.lZZ) par rapport à
la direction de l'électron diffilsé ou de I'expression (1.123) par rapport à la direction de
l'éjecté, par :
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dso
dQ AdoBdacdE adEB

=# dEù dEù dEùtrut', (r.r24)

elle est analogue à l'expression

d6o - (2n)o

kt.r"tdo Ad{zBdQcdE AdEBdEc
dEù dÛs) dEù 6 (E"- Eu) lrn"l,

(1 .12s)

Elfe est fonction de l'énergie incidente Eo et des énergies Es , Es êt .% des électrons

diffi'rsés et éjectés, ainsi que de leurs directions de détection respectiv es ee , (k et tl.

Elle mesure la distribution énergétique et angulaire des électrons diffilsés et éjectés d,une
même ionisation double. Nous retournerons sur ce sujet dans le chapitre 4.

1. 1 I Diffirsion par des particules identiques

Consacrons la dernière partie de ce chapitre aux problèmes de symétrisation dans les

systèmes contenant des particules identiques et leur implication dans la description des
processus de diffi:sion et notamment la section efficace de diffi.rsion. On constatera
(chapitre 3) que ces effets deviennent de plus en plus importants dans les phénomènes

d'ionisation, dès que l'on s'approche de situations cinématiques symétriques.

1.1 1.1 Opérateurs de permutation

En mécanique quantique comme en mécanique classique, une permutation dans un sys-
tème physique de deux particules identiques n'affecte en aucun cas les propriétés dyno-
miques de ce système. Pour cela, nous considérons un système quantique de N particules

identiques décrit à un moment donné par la lonction d'onde stationnaire V{6t , €r, ..., É*)
de l'équation (l ag). €*:(rr,, oo) désigne conventionnellement I'ensemble du vecteur

position rr et de la composante de spin o7. de la Ëème particule. En raison de leurs identi-

tés, une permutation quelconque P,7 de deux particules (i etj par exemple), n'affecte pas

le hamiltonien total,Il du système, ce qui nous permet d'écrire :

P, ,H  P , :H
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la

Cette permutation permet également de décrire un autre état du système qui est absolu-

ment équivalent à l'état antérieur du point de vue physique. La fonction d'onde associée

ne peut changer que d'un facteur de phase a, de sorte que

P,  V t (€ t ,  É r , . . . ,  €y ' )=  l v ^ (Ë r , . . . ,É  j , . . . ,Ë , , . . .  ,É * )=aVs . (É r ,  € r , . . . ,  É * ) .
(r . r27)

Une seconde application de I'opérateur Py nous permet de retourner à l'état précédent.

Ceci nous conduit à envisager deux éventualités : a : + |

V t ( h , . . . , Ë  j , . . .  , € ,  ,  , . . .  , € * )  =  +  V t ( € r , . . . , (  , , . . .  , É i  , . . .  , É * ) .  ( 1 . 1 2 8 )

D'une manière générale, pour un système de N particules identiques, on constate M

permutations différentes. Notons par Q une de ces permutations transformant €, en €çi

(l = 1, ,1/). Elle est obtenue comme produit de permutations simples telle que P,7 inter-

changeant à la fois deux éléments (équation 1.127). D'après l'équation (1.126), il est

évident que

lQ, nl= o , (r.Lze)

O est une constante de mouvement du système (de N particules identiques), il en découle

ainsi que les états propres Vil€r, € t, ....,6v) du hamiltonien 1l sont également des états

propres de O, on obtient,

Qv^(€t ,É2,  . . . ,€u)  = v^(Éer ,Ë 92, . . . ,éeù= 6gvt (h ,Ér ,  . . . ,É*)  (1 .130)

De par la définitionde Q et la relation (1.128), on distingue deux familles de systèmes,

I'une pour laquelle 6g: 1 pour toutes les permutations Q (et on parle de fonction d'onde

symétrique). L'autre pour laquelle ôs : +l = (-)*9, ng étant le nombre de permutatiorrs

Pu dans Q , change de signe à chaque permutation de deux particules et la fonction

d'onde est dite dans ce cas antisymétrique.
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Le choix de description d'un système de particules identiques par une fonction d'onde
symétrique ou antisymétrique dépend de la nature des particules (principe de pauli), plus
précisément leurs spins.

Par la suite, nous examinerons I'expression de l'élément de matrice (134) lorsque la par-
ticule incidente est indiscernable des particules de la cible. Seuls les effets d,échange liés
aux conséquences du principe de Pauli seront considérés (on négligera les effets des in-
teractions liées aux spins).

l.lI.2 Construction de fonctions d,ondes symétrisées

Afin de décrire un système de ltrparticules identiques, on est mené à construire des fonc-
tions d'ondes symétrisées à partir de celles non symétrisées. Ceci est obtenu en faisant
appel à un opérateur symétrisation <J que l,on peut définir par

I
. t _

Àtr!

.,"=+ à

Iôs o
O

( 1 .131 )

On constate deux opérateurs possibles pour des systèmes de N particules identiques,

çD"a I (antisymétrique)

et

La fonction symétrisée est donnée par :

(symétrique). (r.r32)

(1 .133)

,J'= # Zo
O

V st ; t :  C ôw^

= ; Ioo vilëer, € ez, ...,6eu)
l Y t  

o

c étant une constante de normalisation que l'on détermine en écrivant (vo <nlvo o) = l.
En négligeant les interactions entre les particules, la fonction d'onde Vt. du système peut
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être construite à partir des M,fonctions individuelles fn(€ù , lp(€r),
particules,

Vt(h,6r, ... ,É*) = Izr(6) In(€z)...rzn{ÉN),

dans ce cas l'équation (1.133) s,écrit

r^,(Ë) r,,G). . r*(É,)

Vôe ()') :

r,,(€ *) r  ̂ ,(Ê,)....  )( *(€ *

pour un système antisymétrique, et

Vos (1) I t {6p ù rp(€n)... rn,(ÉpN)

v ô = 
ftW"r{6r) r,z(62) ! r,{k) z,z(Ér)l

Finalement, on pourra remarquer que toutes ces propriétés
d'antisymétrisation ainsi appliquées aux fonctions d,ondes peuvent
paquets d'ondes associés.

... et I^{ÉN) des i/

(1 .134)

1

vi l ! (1 .  13  5)

c"

I  Nl ry lnrr . " '
I
P

( r .136)

pour un système symétrique, n, étant le nombre de particules existant dans des états .2r.
Un cas particulier très important, celui de deux particules identiques dans deux états a1 et

a2.L 'opérateursymétr isat iondel 'équat ion( l  132)serédui t ic i  à  cJ : * t  t  xepl .La

fonction d'onde symétrisée s'écrit :

( 1 .137 )

de symétrisation et

être transposées aux

I .11.3 Evaluation de la section efficace de diffusion (effets d'échange )

A présent, nous sommes en mesure d'évaluer la section efficace de diffi.rsion de particules

identiques dont l'état initial est supposé être Qor,l(ro), une forme symétrisée de Q"es)
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û o<,{to)= SIu p p6"(to)'  
N l ;

= loqo1r1r-in't.{26 p pro (1.138)- '  NlT '

= tdq,q@) "-,totolur., .

La matrice de diffilsion 7 de l'équation (l 74) est définie en termes d'états symétrisés par
l'élément de matrice

Ts1t,.oy = (s(à') | r I sqa;)

L=\Xsra i
\

V+V I

in _Ht r - L
|  \  ( r  r3e)

lxs@ f

La condition de conservation de la quantité de mouvement totale permet de réduire
I'expression (l.lZ9) conrme dans l'équation (l 74 )

(,Xà') lTlô(a)) = {pa-po) Top,o1, (1.140)

on peut démontrer facilement que l'élément

To@,o) = (,J(b') lr lcXa))

( ' ( - ,  
( 1  l 4 l )

, j_Ia p (p(b) lr la).
N I ;

Afin de simplifier I'expression (1.141), nous allons nous intéresser à un cas très impor-
tant dans le cadre de la diffirsion des particules élémentaires simples par des systèmes
ayant une structure un peu plus compliquée. Considérons pour cela un système de -1y' =

N0 + I particules identiques dont les i/o particules sont liées de manière à ce qu,elles for_
ment un atome, ion ou une molécule. L'autre particule se trouve dans un état de conti-
nuum. L'état du système total ainsi formé est décrit par la fonction d,onde

ro(€o,€r, 62, ..., 6*").= r"{€") r"z(Ér, É2, ..., 6u"). (r.r42)

La fonction d'onde symétrisée correspond à la projection



( - -
Iô@)=;)0 p P I ' r (€,)  I .z((1, €2, . . . ,  é,vo),

l Y !  D

ro(o)=;fftt.

I  . . .-Io@,o', = 
*^L6o <Q(b) lr l  a).,". o

= < blr t '> *f, 6i( e"i (e lr I e.
j = l

No

T
j =7

6i QÀr"

(1 .143 )

(r.r44)

En tenant compte dans I'expression (l 141) de tous les arguments qui ont permis de ré-
duire I'expression (1. 143) en (l 144),l'élément de matrice sera réduit alors à

(1 .145 )

Le premier terme de l'équation (1 1a5) représente I'amplitude de diffi:sion directe et le
second terme représente I'amplitude de diffi.rsion avec toutes les possibilités d,échange.
Dans I'annexe B, nous analyserons en détail les effets associés à la présence de particules
identiques dans les processus de diffirsion et en particulier dans l,ionisation des cibles
d'hydrogène et d'hélium par impact d'électrons.
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Chapitre 2

Etude des états liés et du continuum des
systèmes atomiques à deux électrons

2.1 Introduction

L'étude des systèmes atomiques (ou ioniques) à deux électrons constitue I'un des objectifs

importants de ce mémoire, avec des structures d'états liés dans lesquelles nous analysons

I'effet des corrélations (radiales etlou angulaires) des deux électrons dans l'état fondamental

en fonction de la charge Z du noyau. D'autre part, l'aspect dynamique des corrélations

quand ces électrons sont dans un continuum et en présence d'un champ coulombien sera

étudié. Tout d'abord nous allons procéder à l'étude de l'antisymétrisation des fonctions

d'ondes susceptibles de décrire ces systèmes.

2.2 Antisymétrisation des fonctions d'ondes d'un système à deux
électrons

L'équation de Schrôdinger associée au mouvement de deux électrons

l,Ar+Ar*28*zz çL * a) - 2-1u1rr,rr) : o,
11 12 rI2
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reste invariante lorsqu'on permute les coordonnées du premier avec celles du second

électron (l'équation 1.133). Cependant, u(ryr2) et u(r2,r1) possèdent les mêmes propriétés

et vérifient la même équation diftrentielle (2.1). Comme dans l'équation (1.135), on peut

définir ici deux fonctions d'ondes

e (rurz): u(ryr2) t u(rz,rr), (2.2)

d'un atome à deux électrons. Ces fonctions d'ondes soit conservent leur signe soit changent

de signe à la suite d'une permutation des coordonnées des deux électrons, c'est-à-dire que

les fonctions d'ondes associées sont symétriques dans le premier cas ou antisymétriques

dans le second.

Afin de décrire complètement les systèmes à deux électrons, nous devons tenir compte des

spins de ces derniers. La fonction d'onde complète dépend naturellement des coordonnées

des spins des deux électrons. Du fait que l'équation (2.1) ne comporte pas de terme de spin,

le hamiltonien correspondant reste indifférent, ce qui est valable dans le cadre de

l'approximation non relativiste. Il est possible alors de construire la fonction totale comme

étant le produit de deux fonctions

V46t,É=) :(p (rbr2)xovoz) . (2.3)

En terme de spin total S = sl * sz et de sa projection Sz -- sb t su sur l'axe z, on peut

construire les quatre états de spin comme états propres aux opérateurs 52 et ,Sz dont les

valeurs propres sont respectivement.S(.ç+1) etMs où S= 1, 0 etMs: -S, -S+1, ..., S.

Les fonctions d'ondes de spin possibles correspondent aux trois (triplet) états orthogonaux
symétriques avec S:l etMs: -1,0 ou I

Sr*r(1,2) = a(l)q(2) si lvfs :1,

Ir (oyo2) = Sr-r(1,2) = p Q)p Q) si ivls :-l et

Sp (1,2) = + la 0)f e) + B e)B e)l si 116 :0,
,12

et un état antisymétrique singulet ( S: 0 etMs :0 ) orthogonal aux trois ci-dessus

(2.4)
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Is (o1,617 = 55(1,2) = + @ e)p e) - B 0B e\ .
! z

Les fonctions d'ondes totales pour un système atomique à deux électrons s,écrivent

vr( h,Éz): fu(r1,r2)- u(r2,r)f rr(o1,62),

vs( il€z): fu(n,r2) + u(r2,r1)l ls (o1,o2),

v", = -z (1*1),
\ 1 2

(2 s)

(2.6a)

(2 6b)

pour les états triplets et

pour l'état singulet.

Nous allons nous intéresser par la suite à cette dernière fonction, afin de décrire l,état
fondamental des diftrents systèmes à deux électrons. Dans la suite du problème, nous
porterons notre intérêt sur la partie orbitale en ignorant toute composante de spin.

2.3 Etatfondamental

Dans cette partie, nous proposons de construire un ensemble de fonctions propres
susceptibles de représenter l'état fondamental d'un système atomique de deux électrons liés
qui interagissent mutuellement et avec un noyau selon un potentiel de la forme

V: Vur+Vun , (2.7)

V,n et Vrn sont respectivement l'énergie potentielle électrons-noyau et l,énergie
d'interaction des deux électrons. Comme il a été mentionné dans le chapitre 2, on peut
séparer le mouvement de l'état interne (les deux électrons) et celui du centre de masse. ce
dernier sera confondu avec le noyau de l'atome *,e sa très grande masse.

En unités atomiques de Hartree, les deux termes de l,équation (2.g) peuvent s,écrire :

V""=L
frz

(2 8)

Z désigne le nombre de protons dans le noyau ) \ èt 12 désignent respectivement les
distances de l'électron (l) et de l'électron(2) par rapport au noyau de l'atome, alors eu€ r12
indique la distance qui sépare les deux électrons mutuelrement.
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Le hamiltonien du système peut s'écrire sous la forme

H = Kr* Kz* V"n* V"" ,

K, est l'opérateur énergie cinétique du ième électron et s'écrit. en unité
Hartree-

K' :  - :4 U: r ,2)
où /i est I'opérateur laplacien du lème électron.

(2 e)

atomique de

(2.rr)

Compte tenu de la présence du terme Væ dans l'expression du hamiltonien, l'équati on (2.9)

ne permet pas de séparer les mouvements des deux électrons et il n'existe pas de solutions
analytiques exactes.

2.3 .I Méthodes d'approximations

A la diftrence des solutions du problème de l'atome de I'hydrogène, les solutions de
l'équation diftrentielle (2.I) des systèmes à deux électrons ne peuvent être formulées
qu'avec des expressions approchées. La construction des fonctions propres u(r1,r2) et des
énergies propres E correspondantes peut être réalisée à I'aide des méthodes
d'approximations à savoir la méthode des perturbations, la méthode variationnelle de Ritz et
parfois leur combinaison simultanée.

a) Méthode des perturbations

Afin de pouvoir résoudre approximativement à l'aide de la méthode des perturbations
l'équation de la forme générale

Hç --Eç
(2 .11)

où fl est le hamiltonien pour lequel on ne peut pas exprimer explicitement ni l'état propre v/
ni la valeur propre E, on doit écrire le hamiltonien.H sous la forme, H :Ho +.Arrr où ..
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:&es* : ,Â{5àd **qs!{'..Ëa

I
Ho: - i  ( t ,*  A2) +Vo(4,t2) ,

2
(2.r2a)

) I r1 :  -Z  -Z  +  I  -  Vo( f r ' , ) '
\ rz trz

Vo est choisi de telle sorte que le hamiltonien Ho possède une forme simple telle que I'on

puisse séparer les deux mouvements des deux électrons et que la contribution du terme lIIr

soit relativement faible. c'est-à-dire

1
Ho: -i (Aft A2) +V(rù+V(rz),

L

(2.rzb)
.AH1 : W: - 

Z -V(rt) - Z -rr@)* I

\ r z \ z

Les solutions propres ç ainsi que les énergies associées E de l'équation de Schrodinger

(Ho  +  ÂH t -E )Q :0  ,

sont données sous forme de série de puissance en ),

a =L ,2!En,

(2.13)

(2.r4)

L'état non perturbé go et l'énergie Ea associée vérifient I'approximation d'ordre zéro

donnée par l'équation

(Eo - Ho) Qo:o. (2.t5)

à) Méthode variationnelle

L'une des méthodes les plus convenables au traitement du problème de l'état fondamental

de l'atome d'hélium est la procédure variationnelle de Ritz. Elle consiste, afin de résoudre

de manière approchée l'équation (2.11), de choisir une fonction d'essai gt" de sorte que

l' expression intégrale

EQ) = <tlH I t> t <xlL> ,
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soit minimale. Quand la fonction gt co\ncide avec une des solutions propres p de l'équation

(2.I1), E(l) devient l'énergie propre,E associée. Lorsque cette fonction diftre légèrement

de la fonction g,lafonction E(1) devient légèrement supérieure à-E

Considérons un état;fondomental ps correspondant à un niveau d'énergie t, le plus bas. En

écrivant g2 sous la forme

Qs.= Qs + ôÇh, (2.17)

Ph une fonction propre de H, orthogonale à l'état ge , dont l'énergie propre -Er associée

satisfait la condition En2 Er. L'expression (2.16) devient

La méthode de Ritz consiste alors à choisir une expression analytique

certain nombre de paramètres 2. La valeur minimale de la fonction

trouver représente la limite par excès de la valeur exacte.En .

g (r$z): Ns exp[-a ( r; r2)] ,

où itro est un facteur de normalisation. Cette fonction ne
radiale, ni angulaire.

2.3.2 Application au problème des systèmes héliumoides

Pour chaque Z compris entre I et 15 (afin de négliger les effets relativistes), nous
construisons cinq fonctions susceptibles de décrire l'état fondamental d'un système
atomique ou ionique à deux électrons. Ces fonctions d'ondes sont obtenues
systématiquement à partir du principe variationnel.

a) la première va consister à établir les paramètres d'une fonction analytique du type
Hylleraas (Tweed 1973)

(2 18)

Qt en fonction d'un

E(.L) que l'on peut

(2.rea)

contient aucune corrélation, ni
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D) la seconde tentera de prendre en compte les corrélations angulaires

électroniques, avec la plus simple des fonctions

e (rr,rz):.À[ exp[-a (r; r2)f 
"r',, ,

r12 désigne ici la distance mutuelle entre les deux électrons.

des mouvements

(2.leb)

c) par comparaison avec le problème des hydrogénoTdes où la fonction d'onde peut-être

déterminée à partir de l'examen du comportement à I'origine (r -->0) des solutions radiales

solt

d'où

Pour p --> 0 on a également

d2 2d 22 ,zd  zz ,
dr2 

*; 
d, 

* 
; 

* u ,:-(- a, 
*;) '

. r  d z,
( -  .  + - )  V t=U ,
rd r  r

V: N e-z' '

.  l  2d  I
-Âo---Z--- - - - - - - - t'  p  p )o  pdp  p '

par surte X(p)=Nexp(p/ 2).

Le comportement à l'origine justifie d'écrire une solution approchée possible, sous la
forme :

g (rvrz) : N expl-Z (rt+ rr)lexp{uo I 2). (2.Iec)

Cette expression possède la propriété remarquable de satisfaire aussi le théorème du viriel

(Bethe et Salpeter 1957). La forme de cette fonction justifie par ailleurs une généralisation

variationnelle représentée par la seconde solution (ô) dans laquelle le paramètre d,

correspond à Z et f= Yr.

Afin de tenir compte des corrélations radiales, on est amené à prendre u * B , soit

fonction d'onde de type ,-a rt ,-f '2 à la place de la solution (a) avec évidemment

symétrisation de celle-ci, ce qui engendre les deux possibilités suivantes .

d) une fonction ne tenant compte que des corrélations radiales avec y= 0

une

une



e(rr,rz):À/[exp(-a rr7rz)+ exp(-Brrarz)f, (2.19d)

e) une fonction d'onde tenant compte à la fois des corrélations radiales et angulaires.

g (r$z) : i/ [exp(-a rr7 rz) + exp(-B r ya r2)] eï p . (2.Iee)

Les éléments de calcul nécessaires à la recherche des solutions de types (ô), (d) et (e)
pourront donc également être utilisés pour l'étude du troisième cas (c). Enfin, en imposant

f = 0, on établira immédiatement des solutions de type (a). Par commodité pour les calculs

analytiques, on prendra ici de plus l'expression générale

u (ryr2) =Nexp(-a rr/rz) ur, , Q.20)

où il faut déterminer a , B et y , de telle sorte que l'élément de matrice du hamiltonien .Ii soit
minimal.

A) Normalisation de la fonction d'onde

La normalisation de la fonction d'onde e (rr,rz): i/ [exp(- a rrÊ 12) + exp(-B r;a r2)f er p

impose de satisfaire l'égalité suivante

@l ç):  r .

Plus généralement, on sera conduit à calculer des intégrales de type

I1^.,(a,b,c) = I drrdr2r.trrnzdexp(-a rr-b r2)ecp ,

qu'on pourra calculer par dérivations successives en a. b et c de

calculée dans I'annexe B

r6n(a,b,c)= (-),*^ ,# # ft) ,.,n,r(a,b,c),
avec évidemment

I-1,-1,.1(a,b,c) = (4n)' I( a + b )(" - c )(b- c ) l-t

(2.2r)

(2.22a)

[' expressio n I -1,-1,-1(a,b,c)

(2.22b)
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Donc la relation de normalisation ci-dessus devient

ÀP = Fo,o.o(a,b,c) r Is,s.s(b,a, c) + Z Io,o,o(y,(a+b), %(a+b1,r1yr ,
avec

Is,s,s(a,b,c):  (4n)2 (++9lf f  a + b)(a-r)(  ô -c) l - , .
M O 0 0 c

B) Calcul des éléments de matrice de H

l) Calcul de l'énergie potentielle

(2.24)

(2.2s)

Le calcul de l'énergie potentielle nécessitera, cornme dans le cas de la normalisation de la
fonction d'essai, la connaissance de l'expression analytique de 1-r,-r.-r et ses diftrents tennes

seront obtenus à un facteur près par dérivation en a et b, en a et c ou en b et c

respectivement pour les interactions électron-électron, électron I - noyau et électron 2 -

noyau. Il sufiit tout simplement de remarquer que

l l r  rr \  ^
( ,, l- * -l ,, ) :1+nr,ry' r3l t *. *rl@ + b) (a - c) (r - 4l' ( 2 26a)
\  l r ,  r r l  I  ôc '  ôa ôb'  , '

(,, | ; l,) 
=,0^', ' , 

* $tta + b) (a - c) (b-.)t '

Les étapes de calcul sont données dans l'annexe B.

li) Calcul de l'énergie cinétique

? -r? *p'

(2.26b)

Le calcul de l'énergie cinétique représentée par l'élément de matrice (çlKle), vase faire en

deux étapes. Dans un premier temps, on examinera I'action de I'opérateur K sur la fonction

d'onde p (annexe B), ce qui revient à écrire son expression explicitement en fonction des

paramètres a, B, n ïv 12 Et p. La seconde étape consistera à calculer l'intégrale qui

correspond au terme (ç | Klç) Tous les résultats sont développés en appendice et

conduisent à

2 , n 2
Ku =(- t "  lP '  -y2 +9*Â -1*o,r I

I
L - r ]  *  p2

2 \ r 2  P

5l

2rtp
+9vE

2rzp )u . (2.27)



La relation ci-dessus constitue l'expression de I'opérateur énergie cinétique lorsque celui-ci
agit sur la fonction d'onde e.2O).

L'élément de matrice correspondant peut s,écrire :

( u lKl u > : ( A+ - T, )ro.o,o +d ro'r,o+Ê ro.-r,o -2r ro,o,-,

+r tz l4It'.t - I-Lz,_r + I-t,o,t)+Ê (Io.r,, _ Iz.-t.-r + 10,-r.r )]. (z.zg)

Il reste donc à déterminer les paramètres a = 2a, b =2f et c =2yqui minimisent l,énergie
totale du système considéré, tout en vérifiant le théorème du viriel -2<n: <n.

Pour la première fonction d'onde (a) la minimisation donne directement a = b = 2Z-5/B et
c = 0' A I'aide du système de coordonnées elliptiques et la distance interparticule

S= / r1  * r2  ,  t= t rT2  e t  u= r12 ,  (2 .29 )

le potentiel V s'écit en terme de variables s . , et u/

,ZZ I_4s l'  = - -  
-= -z - )  )+ -  (2 .30)

\  12  \ 2  s " - t "  u

Par définition les variables s et u sont positives, alors que I peut aussi bien prendre des
valeurs positives que négatives. L'élément de volume dans ce cas s'écrit

dr=zîEz(s2-fy at du ds , (2-3T)

le hamiltonien,Ë1 du système,

H=-:(ar+az)+v .  e .32)
En utilisant le théorème de Green.

Jdup^"arp^ = !dr(vç^)' (2.33)

et exprimant le gradient V en terme de s, t et u,le principe variationnel (2.23) prend
finalement la forme
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*[s(2, -ô+ +{t_r,)+f_ q,,f+zsu_f _?]}:2.(r) , (2_34)

avec N=[: or lra" Iratulf-fy cpr2. (2.3s)

En première approximation, proposons d'étudier une fonction d'essai simple eL ne
dépendant que de la variable s. Ce choix correspond exactement au cas (a) citéplus haut et
permet d'écrire

q, (s): t/ exp(-a s)= r exp[- a (r;r2)f (2.36)

En intégrant successivement I'expression (2.34) par rapport aux variabl es t et u

l r-r" f  * t(9'-qzotr-rtrz)roe,,):rr1 n6!ias r,  q,. , ,  (?37)

le principe variationnel devient

uË o, { * ,'(*, ) 
. <It-il,nç^, -* u<^1,, ,p^,} =0 (2 38)

A I'aide de l'expression

f æ  
/  t  r f

lf as s' [#J 
: - fo- r, { ,' q^ çx + s so q^" q^, ) +1, ,' ç^ ç^,fi ,

l'équation intégrale (2.38) se réduit à l'équation diftrentielle suivante

q  +s i ' p , . '+ (E+ss- r -251rc$ t )çà :0 .  (2 .39 \

En portant l'expression (2.36) de ç'et en remplaçant a par z-o ontrouve

(z-o)'- 5s -r (z-o) + 5s-r (z-sA6) = E(o)
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Le paramètre o représente l'écrantage partiel de chaque électron en présence de l'autre. Il
reste ensuite à minimiser .E(o ) La plus basse valeur propre E de cette équation est
-(Z-+)'-Elle correspond à la fonction d'onde (2.19a) avec un seul paramètre

variationnel a = Z - +. Les résultats relatifs au calcul des paramètres a, â et c des

différentes fonctions d'ondes, ainsi que les énergies correspondantes sont donnés sous
forme de tableaux (tableaux 2.I).Lasituation pour laquelle a =b:ZZ et c = 1 ne figure pas
dans ces tableaux.

Z  a  E ( u . a . ) Viriel
I .687500
2 r.68750
3 2.68750
4 3.68750
5 4.687s0
6 5.68750
7 6.68',750
8 7.68750
9 8.68750

-.472656
-2.84766
-7.22266
-t3.5977
-2L9727
-32.3477
-44.7227
-59.0977
-75.4727
-93.847',1
-tt4.223
-136.598
-160973
-187.348
-zrs.747

l 0
l 1
12
l3
T4
l5

9.68750
106875
I1.6875
12.6875
13.6875
14.6875

-2
-2
-2
-2
-z
-2

1.L

-2
-2

a

-2
-2
-2
-2
-2

Tableau 2.1a Liste des paramètres variationnels correspondant à I'approximation (a)
(a : b et c:0) ainsi que res énergies associées. L'angre moyen entre
les deux électrons dans la cible est 90o.

I  .8s2833 .225888 _.50?901 _)
2 .r8s809(1) .2s4746 -.285962(r) -;
3 .28s995(l) .264064 -.726682(r) -2
4 .386089(1) .26864',7 _.136429(2) _2
5 .486147(l) .27r37r _.220186(2) _2
6 .s86l8s(l) .273175 -.323e40(2) _2
7 .686212(r) .2744s8 _.44,76e3(2) _2
8 .786233(l) .27s4r'7 _.s9r44s (2) _2
9 .88624e(l) .27616r -.7ssr9.7(2) -2

l0 .e86262(L) .276'7ss -.938949(2) -2
I I .108627(2) .2'77240 -.rr4270(3) _2
12 .u8628(2) .277644 -.136645(3) _2
13 .128629(2) .277e8s -.161020 (3) _2
t4 .r3862e(2) .278278 -.1S739s(3)
l5 .148630(2) .278s3r -.2rs770(3)

-2
-2

Tableau 2.1É Liste des paramètres variationnels correspondant à l'approximation (à)
(a : b cr0) ainsi que l'énergie associée et l'angle moyen entre les deux
électrons.



E (u .a . ) Viriel

I
2
J

4
5
6
7
8
9

10
1 l
T2
13
l4
l5

.28322r
1 .18853
2.07898
2.98472
3.90t26
4.82568
5.75614
6.69140
7.63060
8.57309
9 .51839
10.4661
11 .4160
12.3678
13.3213

t.03923
2.18317
3.2949r
4.38973
5.47341
6.54910
7.6t870
8.68348
9.7443r
10.8018
I  1.8565
12.9088
13.9589
15.0072
16.0537

- .513303
-2.87566
-7.24875
-r3.6230
-2t.9975
-32.3723
-44.7471
-59.1220
-75.4969
-93.87 1 8
-tr4.247
-t36.622
-160.997
-r87.372
-zls.747

-2
-2
-z
-z
-2
-2
-2
-2
-2
-2
a

a

-2
-2
-2

Tableau 2.1d Liste des paramètres variationnels correspondant à I'approximation (d)

(a *b et c:0) ainsi que les énergies associées .

I
2
J

4
5
6
7
8
9
t0
11
T2
l3
t4
15

.483'143
1.44058
2.36215
3.29214
4.22932
5.t7204
6. i l913
7.06975
8.02328
8.97927
9.93'738
10.8973
I  1 .8589
t2.8219
t3.'1862

t.o7502
2.20656
3.29804
4.3736r
5 .43955
6.49882
'7.55312

8.60352
9.65078
10.6954
11.7378
12.'7',783
l3 .817 l
14.8544
15.8903

.t46564

.20'1329

.220',72r

.226912

.230497

.232837

.234486

.2357r1

.23665'7

.23',1409

.238022

.238530

.238960

.23932'l

.239644

-.523866
-.28ees3(1)
-.727 s7 r(r)
-. r36sr4(2)
-.220268(2)
-.32402r(2)
-.447',t73(2)
-.sers24(2)
-.1ss27s(2)
-.e3e026(2)
-.rr42'78(3)
-.1366s3(3)
-.161028(3)
-.187403(3)
-.2rs778(3)

-2
-z
-2
-2
-z
-2

I-z

-2
-2
-2
.|

-2
-2

a

-2

Tableau 2.1e Paramètres variationnels correspondant à I'approximation (e) (a *b et

cA\ etles énergies associées ainsi que I'angle moyen'

2.3 .3 Autres approximations

Posons maintenant que la fonction d'onde p dépend des trois variables s, I et z, soit :
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cpx(s,t,u) = ç(rs, rt, xu)

et à l'aide de I'approximation précédente (2.36) on peut écrire

(2.4r)

ç(s,t,u) = r*'' 
* 

A-(s,t) u^

Afin de reproduire le premier résultat (2.36) il suffit de prendre tous les A- = 1 .,
rc:22-]. Un développement de A-(s,r) en série de puissances des variables .r et t permet

d'écrire

A,, =I an^ {ft. (2 43)
(.,n

Afin que la fonction d'onde (2.41) soit symètrique, on ne prend dans le développement de
A,, que des termes en puissances paires de l. L'énergie associée peut s'écrire :

E_
k2M-kL

(2.44)

,î:,:^iù
".*. ".r$à:nrdi

(2.42)

N
ou

{,(,'- ô X*)' * r#1, * r*>, I *

#.2t(!-o#t
M=lo-* Ira, Iratu@-fi rf1s,t,uy.

Pour des systèmes à deux électrons, parmi les méthodes simples permettant l'introduction

des effets des corrélations dues au terme potentiel répulsif r12-r des deux électrons, celle qui

a été suggérée à I'origine par Hylleraas. Il a ainsi proposé des fonctions d'ondes de type
(2.42) qui décrivent presque parfaitement ces systèmes, mais leur application dans les
calculs des sections efficaces relatives aux problèmes de collisions sont diffEciles et
relativement impossibles.

Hart et Herzberg (1957) ont utilisé pour décrire les systèmes Ff, He, Li*, B3*, 06*, Nes* et
Mgto* la fonction (2.42) dans laquelle ils ont développé les A,, (pour m allant de 0
jusqu'à5) en puissances de /'1 , 12à,la place du développement (2.43\. On obtient ainsi
(Tweed1973) la fonction de type

, = 
Ë o' [ra,, [[at

t = I; * [ra, lrat (4zsu - ,, - f) rf 1s,t,u1 ,

+ lzsçuz - f)

et
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P ilît,D =Z*Y/-( îr )Y ;.G2)
m z t + L

sont dues au terrnes du développement de u : r12 et pennettent de décrire la contribution
des corrélations angulaires. Byron et Joachain (1966 et 1967) ont également proposé
d'autres fonctions d'ondes plus simples et semblables à I'expression (2.45a),

e(rr,rr) - ,'r(rr+r2) Ip,tE ,î2)R1(r1,r2) .
I

Les harmoniques sphériques

0.5264

2 .9018

7.2775

Q.asa)

(2.4sb)dr r,rr) - e'R(rr+rz) I 4 (ir, î2) ( r (r2, + r ( r2.).
I

Les fonctions d'ondes de type (2.45a et b) présentent I'avantage de mieux décrire les
systèmes à deux électrons que les fonctions (2.I9a-e), mais ne peuvent être adaptées aux
problèmes de collision qu'avec un traitement en ondes partielles (Tweed 1980). Dans le
tableau 2.2, on montre une comparaison des résultats relatifs à ces deux types de fonctions.

Byron et Joachain
Hart et Herzbere

3 I paramètres 4lparamètres

H.

He

Li*

0.5263
2.9022
7.2781

0.5276447

2.9037179

7.2799054

Tableau 2.2 Comparaison des énergies, en unités atomiques, données par les deux
fonctions qui correspondent aux approximations (2.45a) et (2.45b).

2.3.4 Comportement angulaire des deux électrons

Avant de passer à la section suivante, il est intéressant d'analyser le comportement angulaire
des deux rayons vecteurs correspondants aux deux électrons de I'atome ou I'ion considéré,,
ce qui nous amène au calcul de l'élément de matrice (p lcosdl rp). Les calculs sont
développés dans l'annexe B et conduisent aux résultats :

@tcosoiù:@Ê,#Êb) ;
solt
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M2
(glcosQe> : 

ïlJr._r.r(a,b,c) 
* J_,.,.0(a,b,c) - J_,,_r.r(a,b,c)f ,

x+ù,.
::f : .:Ér .. ..=_l:rt.*ai+[irii

(2.47)

(2.4e)

avec la notation

Jt,^,n (a,b,c\ = Ib,n(a,b,c) * fL^,,(b,a, c) r 2 ft,^,n(n(a+b), %(a+b),ç1 .

En appliquant les résultats de I'annexe B on se ramène (par exemple pour la fonction type
a) à la relation suivante

^ 3
r)-

;T )  (  a  +  b ) (a -c ) (b -c ) l - ' .  (2 .48)
dc"

Après dérivations et en appliquant les relations Q22b) et (2.23), pour la fonction (a) par
exemple, on trouve facilement

Qn2
(ç lcos9lrp) :  l - "*

D ,

où D :l+3 x+4f et x : a/(a-c). La relation (2.4g) montre que l'angle 0tendu.r. I lorsque

x tend vers I et que 0 tendvers 7r lorsque x tend vers oo. Autrement dit, les d",r*-él..t.on,
du système héliumolde ont tendance à occuper des directions perpendiculaires quand le
paramètre de corrélation c est égal à 0, alors que ces directions tendent à devenir colinéaires
quand x devient infini. Les résultats numériques qui correspondent aux approximationns
(2.20a-e) figurenr dans le tableau 2.3.

1 @el@t . tpt T
I eo ll3.o4 rowli r02A%

100.04 95.2163 95.4930
96.43 93.4423 93.4853
94.73 92.5680 92.5430
93.74 92.0477 91.9981
93.09 9rj026 91.6436
92.64 9t.45',t1 91.3950
92.30 91.2734 91.2111
92.04 9r.1309 91.0697
91.83 91.0170 90.9576
91.66 90.9240 90.8666
9L52 90.8465 90.79t2
91.40 90.7811 90.7275
91.23 90.7250 90.6738
9r.2r 90.6765 90.6271

Tableau 2.3 Comparaison des angles moyens (d) r cos-' (cos(d)) (équation 2.46) qui
correspondent aux différentes fonctions (2.2ga_e\.

@lcosolrr:@q)' (#.#

2
J

4
5
6
7

90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90

8
9

10
11
T2
l3
I4
l 5
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2.4 Description du double continuum

Après avoir décrit dans la seconde partie de ce chapitrel'étatinitial de la cible, nous allons
nous intéresser dans cette partie à la description de l'état final du système constitué de
deux électrons dans un double continuum en présence de I'ion résiduel, c'est-à-dire à la
résolution de l'équation de Schrodinger à trois corps : un noyau (ou ion résiduel) et deux
électrons, I'un diffirsé auquel on attribue I'indice ,,A,, etl,autre éjecté ,,8 ,,.

Au cours d'un processus de collision, la cible d'hélium initialement dans son état
fondamental décrit par l'une des fonctions citée ci-dessus, se trouve ionisée par un impact
d'électron projectile auquel on associe dans la plupart des cas une onde plane. En première
approximation, afin de simplifier le problème, nous approximons le potentiel de l,ion He* à
un potentiel purement coulombien. Cette approche est de moins en moins valable quand
l'ionisation est accompagnée d'une excitation. Les effets de distorsion dus à la présence de
l'électron de I'ion résiduel sont négligés dans cette étude.

L'étude des dynamiques de trois particules chargées en mouvement dans un continuum à
trois corps est I'une des questions fondamentales non résolues en physique atomique. La
simplicité de la forme analytique du potentiel coulombien ainsi que le nombre très réduit
de particules mises en jeu ne réduisent pas suffisamment la difficulté du problème, qui
réside essentiellement dans la portée infinie du potentiel coulombien. Celle-ci interdit la
formation des états asymptotiques libres des particules chargées par conséquent, tout état
du continuum coulombien de trois corps doit être forcément un état corrëlé. Geltman
(1956) dans le cadre de la double ionisation d'hélium, a décrit l'état final des deux
électrons éjectés par le produit de deux coulombiennes normalisées par la fonction ô en
supposant que les deux électrons sortent après l'ionisation dans des directions opposées et
avec la même quantité de mouvement. Une description plus correcte du comportement
asymptotique, satisfaisant exactement l'équation de Schrôdinger de trois particules
chargées quand elles sont suffisamment éloignées, dans la région asymptotique (Z)
(figure2.1), a été proposée par Redmond (non publiée et citée dans Rosenberg 1973 ).
Cette forme asymptotique est obtenue en représentant les trois particules.. libres,,par
des ondes planes modifiées par des phases logarithmiques (Rosenb erg 1973). Chaque
phase logarithmique décrit une distorsion coulombienne due à l'interaction entre chaque
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paire de particules. Redmond proposa également pour I'extension de la forme
asymptotique à des régions de petites distances (%), c'est-à-dire quand les particules

deviennent de moins en moins éloignées, de remplacer chaque facteur de phase par une
hypergéométrique confluente appropriée. La fonction d'onde fut considérée plus tard par
Merkuriev (1977) et utilisée par la suite dans plusieurs applications par Gariboti et
Miraglia (1980) puis Brauner et al (1989), Joulakian et Dal Cappello (1993), Hafid (Igg4)
et par de nombreux autres auteurs, récemment Jones et Madison (rgg7).

Dans la description de Merkuriev-Redmond le problème essentiel, souvent rencontré dans

les processus de collisions ionisantes (e,2e), (e,3e) ou (y,2e), se pose dès lors que parmi

les trois particules chargées (deux électrons lents et I'ion résiduel), les deux électrons
deviennent très proches I'un de I'autre . dans les processus d'ionisations dont il est
question ci-dessus, les deux électrons de l'état final se propagent en passant par des zones
( % ) où ils sont très près I'un de I'autre (figure 2.1) avant d'atteindre le détecteur. Alt et

Mukhamedzhanov (1993) Berakdar (1996) ont apporté des corrections permettant

d'étendre la description de Redmond à I'origine ( 2fu).

Figure 2.1 Représentation simplifiée des différentes régions
asymptotiques pour un processus d,ionisaton.

Dans la figure 2.1, nous montrons une représentation simplifiée des diftrentes régions
asymptotiques en fonction des distances 11 et 12 Qui séparent le noyaux et les deux
électrons (1) et (2). Dans la zone (ft), dite zone de Wannier, les deux électrons sont très
proches l'un de I'autre et en même temps du noyau, Dans les régions de Redmond ( Z),
(Z) et (Zn) les deux électrons sont éloignés I'un de I'autre et en particulier, dans la
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région (Z)ils sont situés à des distances infinies du noyau; dans (Z)l'électron (2) est
près du noyau alors que l'électron (l) est loin du noyau alors que la situation inverse se
présente dans(Za).

L'utilisation de la fonction d'onde de type Redmond, pour considérer la répulsion post-
collisionnelle entre les électrons qui émergent de la réaction, mène à des calculs assez
importants. C'est pour cette raison que divers traitements simplifiés de l'interaction sont
souvent utilisés : Franz et al (1992) ont remplacé la fonction hypergéométrique confluente
tenant compte de la répulsion des deux électrons par son comportement asymptotique ;
Botero et Macek (1992),Hda et at (1994), popov et al (1994), Whelan et al (1993) puis
Nicolas et al (1996) ainsi que plusieurs autres auteurs, normalisent leurs sections efficaces
à l'aide du facteur de Gamow de la fonction hypergéométrique relative à la répulsion des
deux électrons, en remplaçant celle-ci par I'unité.

2.4.1Modèle de deux ondes coulombiennes

Dans la mesure où nous traitons la répulsion électronique dans le hamiltonien comme une
perturbation, les mouvements non perturbés des deux électrons diffirsé et éjecté sont
séparés et les deux fonctions d'onde associées sont des fonctions puremenr

coulombiennes. Autrement dit, en l'absence de leur interaction post-collisionnelle, les
électrons, l'un diffirsé de vecteur d'onde k6, I'autre éjecté de vecteur d'onde ks, Sont
décrits par un simple produit de deux fonctions d'ondes décrivant respectivement leurs
mouvements individuels .

y1e) (r1,r2) = rG) (?o, kol 1)1G) (æ, ksl r2),

et qui satisfait exacternent l'équation de Schrôdinger non perturbée

l 1
f -4 - Az -zz(-+l) -  2El vre (r1,r2):0,

\ 1 2

(2 s0)

(2. s 1)

ETest l'énergie totale des deux électrons du continuum, c'est à dire, en unités atomiques
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L'absence de la répulsion coulombienne entre la paire d'électrons dans l'équation (2.51)
nous perrnet de séparer celle-ci en deux équations, une pour la fonction d'onde de chaque
électron :

Er=ktr *k'u"22

7
(A +Za * ktr) tG) (qo, ko | .  ) ;

7

(A+Za+k2;  r { - )  (æ,  tu  l r ) .r

Les solutions exactes de ces deux équations sont des fonctions de coulomb

fG) (rt, k | .) :1zn)-',, t(I+in) eq/2 exp(ikr)f1l-iq; t; _i(kr+kr)l ,

(2.s2)

(2.s3a)

(2.s3b)

(2.s4)

17 : Zlk; les fonctions f et rFr désignent respectivement la fonction gamma et la fonction
hypergéométrique confluante (Abramowitz et Stegun 1972). La forme ci-dessus a été
introduite par Byron et Joachain (1967). La fonction d'onde totale des deux électrons dans
la voie finale peut être écrite, en tenant compte de leur échange possible, de la façon
suivante :

Yy- (r;r2):
I

\ z
LzG) (rto, ko I r,),2(-) (æ, ku I rr)+1-;sr(-) (rb, ku lr,)x,(qe, ko I rr)],

(2.ss)

S étant le spin total des deux électrons. Notons à nouveau qu'à ce stade de l,étude nous
avons négligé la répulsion électrostatique post-collisionnelle entre les électrons sortants.
La description des deux électrons dans la région d'interaction, quand leurs vecteurs
d'ondes sont comparables, peut conduire à des résultats erronés. Ce qui nécessite une
description qui tient compte de cette répulsion électrostatique.
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2.4.2 correction de la repulsion entre les deux électrons

2.4.2.1 Charges effectives

Afin de compenser le terme de répulsion entre les deux électrons, certains auteurs (par
exemple Schulz 1973) ont introduit la notion de charges effectives dans l'équation de
Schrôdinger en écrivant

(2.s6)

(2.s8)

et la solution

vP (rr, rz) = A ,{-) (qr,r,l t^; tr-l (æ, r, I k ) , (2.s7)

est semblable à (2.55) avec de nouvelles charges Zret Zs au lieu de Z, A étant l,opérateur

d'antisymétrisation. L'équation (2.56) permet une amélioration de l'équation (2 5l). Une
amélioration possible du modèle lui-même consiste à définir des charges effectives qui

tiennent compte de l'écrantage dynamiqtLe du noyau par les deux électrons. Ces charges
effectives dépendent des impulsions des deux électrons et doivent satisfaire l'équation de
Peterkop (1962)

7 7

lA+  Az+z(?* :z ;+ tc )+ tc2u1Yyc)  (  11 ,  12) :0 ,
\ 1 2

zonzB-z *z _ 1
kA kB kA kB l t ,  - t  r l

Cette équation peut-être obtenue en substituant dans I'expression du potentiel total, la

position r par kr ( classiquement u a la dimension du temps).

Dal Cappello et Le Rouzo (1991) puis plus récemment Gupta et Srivastava (1995), dans le
cadre de la double ionisation, ont utilisé la fonction proposée par Byron et Joachain (1967)

dans laquelle ils ont introduit des charges effectives Ze et Zs àl'aide du traitement de
Schweitzer et Klapisch (1987), ou celui de Rudge (1968) et Schulz (1973) :

z i  =  z-k , (k?-k , . tç ) l  k , -  x , lo ,  t+ j  ( :  A,  B) .
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Les modèles développés par les auteurs cités ci-dessus tiennent compte de I'interaction
entre I'ion et les électrons du continuum mais négligent en partie la répulsion
électrostatique entre ces deux électrons. Prendre en compte un tel effet nécessite une autre
description plus élaborée.

2. 4.2.2 Approches semi-classiques

Quand la longueur d'onde du projectile est petite par rapport aux distances au delà
desquelles le potentiel de diffirsion varie lentement, le concept classique de la trajectoire
possède un sens. Si nous notons par rs la portée du potentiel, cette condition se traduit par
la relation

kro>>|.

Cette condition constitue la base de I'approximation

d'une grande utilité dans la diffirsion des électrons.

également en terme d'énergie par la relation

(2.60)

semi-classique de diffirsion, elle est

La condition ci-dessus s'exprime

r >> vo/E , (2.6r)

où E constitue l'énergie du projectile et Vo représente la valeur typique du potentiel
diffirseur êfl i'6. Considérons à présent la limite de l'équation djonde indépendante du
temps pour le système projectile dans un potentiel de diffirsion z(r)

( - v '+2v ( r ) -28)vQ) :0 .

a) Approximation WKB

L'approximation wKB consiste à écrire la solution de l'équation (2.62) sous
vQ): e's('). En portant cette expression dans l'équation (2.62),celle-ci devient

) t- i t t+(zg2l 
:E-v(r)

(2.62)

la forme

Posons (V s)' : p(r)12 soit As : V p(r) A la
devient très grand, et lV p(r)l<. I p(r)lr, posons
alors à :

(2.63a)

limite classique, c'est-à-dire lorsque .S
S : Ss(r) ; l'équation (2.63a) se réduit
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f , {vs") ' :E-v(r). (2.63b)

Ss(r) n'est autre que la fonction action du système. En optique géométrique, l'équation
(2.63b) est appelée équation iconale et représente l'équation fondamentale de I'optique
géométrique. Par intégration, on peut démontrer que les trajectoires sont normales aux

surfaces So(r) = Cte. Les normales à ces surfaces sont parallèles au gradient Z So , et la
solution formelle de l' équatio n (2.63b) s'écrit

y,r"* (r) : exp{ ,l a, pn - zV(r))% }- exp{ il a, yzn1"- V(r)/(2D%l } (2.65)

Cette approximation est applicable également pour calculer les fonctions d'ondes partielles
radiales et le déphasage dans les problèmes de diffi-rsions (Langer 1937).

à) Approximation iconale

La méthode iconale a trouvé ses premières applications en optique. Elle a permis le
passage de l'optique physique à l'optique géométrique moyennant un certain nombre
d'approximations. Nous allons, dans ce paragraphe, décrire une forme simplifiée de la
méthode iconale utilisée dans les problèmes de difh.rsion de particules rapides par des
potentiels faibles. L'équation de Lippmann-schwinger (Bransden et al lgg3) associée à
l'équation de Schrôdinger (2.62) s'écrit d'après le premier chapitre

so(r) : I a, pn - Zv(r))% ,

la fonction d'onde associée est donnée par

V.$): (2Tù-3D exp(ikr) + 2l dr' G,*,(r, r,) V(r,)V*(r,).

La fonction de Green Go,*,(., r') est donnée (Joachain 1975) par

(2.64)

(2.66)

Go,*,(r, ,,; : - .l exp(ifrlr - r'l)
'  4n l" -. ' l

: -12n)-317" e*$$:1')!
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En supposant que le potentiel d'interaction varie lentement, la fonction d,onde V 
-t)

solution de l'équation (2.62) s'obtient en multipliant I'onde plane (2r)'3l2 exp(ikr) par une
fonction /(r), qui se réduit à I'unité si Z(r) : 0 et telle que

i l r )=r-21(r ) ,

I(r) = (2n)''J æ I arelPji(k,; t) nl z(r-R) /(.-R).K ' - k "  - i E

Le résultat ci-dessus est obtenu en portant le changement R : r - r, dans l,expression de
v.G)' En introduisant le changement de variable p : K -/r dans l'expression de la fonction
de Green , celle-ci peut être mise sous la forme

co('(n ) : -(2n)-'exp(ik.R) J ap --9.P(lJ9:p- e ---F 0* .
2fu, - p" -ie

L'axe z est choisi dans la direction du vecteur d'onde k.IJndéveloppement de la quantité
(2kp, -ie+p')-t .n puissances de p2/1zkp,-re), en ne gardant que le premier terme de la
série, permet d'écrire la fonction de Green sous la forme

Q.68)

Q.6e)

e --->{* . (2.70)

est vérifiée. A I'aide du

o t.)çR ) - co(')(R ; : -12æ)-3exp(rkn)J dp llp(lPl)ztrp- - tE

cette approximation est justifiée quand la conditio n e.6r)
théorème de Cauchy et en posant

@ (z-21: lr^' 
z > z'

10 ,  z<z '

l'expression de la fonction de Green devient

Cr6(*)( r-r'; =G6(r)( r-r') : (2iD-t exp(ike_2,))6 (b_b,)@ (z_2,). (2.7r)

L'intégrale 1(r) peut être réduite à son premier terme (Byron et JoachainlgT3)et s,écrit
dans ce cas

1(r) - 1tt'(.) = i(z[l !" dz,V(x,y,z,) û (x,y,r,).
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Reprenons à présent l'équation (2.6r) dans laquelle nous remplaçons .I(r) par son
expression approchée ci-dessus. La fonction conespond ante Q(t)(r) satisfait l'équation

/ t t ' ( . )  = l (2.73)

et par suite

- iïr k'V(x,y,z') û (x,y,r,),

(2.74)

En portant I'expression de 6 
(t)1r) 

dans ry*(r) la fonction d'onde ainsi obtenue 3p6(r) est
appeléefonction d'onde iconale et s'écrit

Wo)U) : (2n)-'o exp[trcr -,r"'l:*,V(x,y,z,)f (2.7s)

Notons que ce résultat, obtenu pour une particule incidente ( supposée venant de -æ ) qui
se trouve diffirsée par un potentiel Z(r), est transposable à une particule s'éloignant de la
région de diffi.rsion en remplaçant I'expression ci-dessus par

û")(r) = exp[- ik"t !'*'v(x,y,z'))

We) ?) : (2n)'t,, exp[ikr + ikt 
[- dz,V(x,y,z,)f

c) Série de Glauber

La série de Glauber (1959) a été introduite pour évaluer I'amplitude de diffrsion dans les
problèmes de collision Elle permet de substituer les termes d'ordres supérieurs dans le
développement de Born ( en général difiiciles à évaluer).

Par la suite, nous proposons un traitement différent de la formulation standard de Glauber,
ainsi que celle utilisée auparavant par les auteurs cités ci-dessus, dans laquelle on exprime
directement I'amplitude de diffirsion sous forme d'un développement dit développement de
Glauber, appelé aussi Eikonal Born Series (EBS), lorsqu'on substitue les termes de
puissances élevées dans la série de Born par les termes correspondant du développement
de Glauber (voir par exemple Sharma et Srivastav a 1987 , Byron et Joachain 1973. 1977 et
Byron et al 1985).

Si on définit la quantité Ic, appelée phase de Glauber, par

(2 76)
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Ç{, &l r#,.
. ..:,....,,'d:+;r3da.s!+E!*ù*a{iib;iÀ

(2 80)

(2 .81 )

xo = 
[*dz,v(x,y,z,), (2.77)

la fonction d'onde de Glauber associée peut s'écrire sous la forme

!d-)(b) =(2n)'t expFkb +iktxcl. (2 78)

Ici on a utilisé le système de coordonnées cylindriques où r : b + z.IJndéveloppement de

I'expression(2.78) en série de puissances de la phase ?Ccpermet d'écrire

lrotr)(u; = 72n)'t exp[t kb] (t+ ikt76 - k'xê* ...) (2 7e)

Dans le chapitre 3 nous allons présenter quelques résultats associés.

2.4.2.3 Application au problème d'ionisation de |atome d'hélium

Pour la clarté de l'exposé, nous considérons le système He* * e' + e- résultant d'une
ionisation simple d'un atome d'hélium par impact d'électrons. Supposons à priori que I'un
des électrons est plus rapide que l'autre, en prenant par exempleke.> ks.Le hamiltonien
total H de l'équation (2.61) peut s'écrire sous la forme :

Z étant la charge de I'ion He*. Dans la mesure où le projectile est un électron, nous
négligeons les effets de masse et l'opérateur énergie cinétique totale K est donné par la
relation

K= -+(ai az)

7 7 r
H=K_ :__3_+ ! .

\ 12 \,2

<-)t,-1, ,n,(z,, k" l"r= + r?) (n ,k,l r) ;

La fonction d'onde r/(rr,rr) décrivant le système des deux électrons du double continuum,
dans un champ coulombierq qui interagissent mutuellement, est supposée être sous la

forme d'un produit de deux fonctions individuelles xG)(æ, k"lrr) et vn(rù des deux
électrons. Ces deux fonctions d'ondes vérifient respectivement les équations suivantes :
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<-!o, -Z*J-, ve(r)=z rl rl2

tt'zo
2 v"G).

'Stq,

(2.83)

peut être décrit
L'électron lent d'impulsion ks est soumis au potentiel de l,ion résiduel et
par une onde coulombienne

r?) 0t", k" I r) : (2n1-trz f(r+i r73) ewt exp(rkg.12) ,F,l-iqr; r; -i(iks.r2+ksr2)l , Q.g4)

avec ryB = zlks' La fonction d'onde décrivant l'électron rapide de quantité de mouvement
Ëa Peut être obtenue à partir de l'expression (2.76) et s'écrit, dans ce cas sous la forme

Vr(r) = ç2n)-3'2 expfik6.rl + iko', TnOr,, f-Z*L>l
"t \ t'r2

L'évaluation de la phase intégrale permet d'écrire

(2 8s)

Vr(r) = (2n)-32 exp[tka.11 + iZkit ln(r1+ z1)- iks-r ln(rp+ zp)]. (2 86)

L'expression ainsi obtenue satisfait la limite asymptotique, c,est-àdire quand ko>>l et par
conséquent la fonction d'onde totale W(rr,rz) peut s'écrire

vG) (rr,rr)= (2n)'tf(r+ir7ùem/2exp(ilç.r2)rFrl-iryr,l;-t(ks.r2. +ksr2)f x
x exp(ika.r )expfiZko-t ln(r1+ z)- ikar ln(rp+ zp)f. (2 87)

La fonction d'onde calculée ci-dessus, décrivant le mouvement asymptotique (région (Z)
de la figure2.2) des deux électrons dans le champs coulombien du noyau (ou de l,ion
résiduel) et en répulsion mutuelle, tient compte de la portée infinie de l,interaction
coulombienne et permet également de :
- satisfaire la limite asymptotique de l'équation de Schrôdinger à 3 corps ( problème de

Redmond : voir Rosenberg 1973) ;

- décrire correctement les trois interactions coulombiennes mises en jeu dans le processus.
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2.4.2.4 Modèle de trois ondes coulmbiennes ( 3C)

A-fin de tenir compte de la répulsion entre les électrons dans le continuum, plusieurs

auteurs se sont intéressés a ce sujet et nous citons par exemple les travaux de Redmond
qui n'ont pas été publiés, Rosenberg (1973), Merkuriev (1977) puis Altick (t9g3a et b).
Brauner et al (1989) ont proposé une méthode basée sur celle de pluvinage (1950, 1951)
et ont retrouvé ainsi la fonction d'onde (3C) de Merkuriev-Redmond (voir également Alt
et Mukhamedzhanov 1993 et plus récemment Mukhamedzhanov et at 1996 et
Berakdar 1996).

Cette méthode permet la construction d'une fonction coulombienne à 3 corps (noyau et
les deux électrons de la voie finale). Dans le système du centre de masse, le problème peut
être décrit à I'aide du système de coordonnées de Jacobi (figure 2.2) . nous désignons par
T , I et 2 respectivement le noyau (ou ion) cible et les deux électrons du continuum.

(m) e o r(M

Figure 2.2 Les coordonnées de Jacobi pour un système
de deux électrons et un noyau.

Chaque paire de coordonnées (rrz, R), (.r, Rr) et (rz, Rz) représente un système de
coordonnées complet. Les transformations permettant les passages entre ces coordonnés

ainsi que les vecteurs d'ondes conjugués (koe, K), (ko, Ko) et (ke, Ks) sont données

dans l'annexe D.

La fonction d'onde de l'état final YrG) est une solution exacte du problème à 3 corps

6-+-+.!> *ln(r,,rz) : sy1G) (r,,r,)
\ 12 rn

e(m\
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'l{4.r",

r. i- irÊ! t_' i-!s-44 jrÉ;i*;

L'opérateur K de l'équation (2.88) représente le hamiltonien

cinétique totale du système, il est diagonalisable et peut-être

différentes dans le système de coordonnées de Jacobi (figure2.Z)

libre

écrit

traduisant l'énergie

sous trois formes

K= -|,{ t  
' ' t , ,  *

- ) {  a; ' t **

- ) {  u ' t , , , *

w-'a^r)

n-'À^r)

, - tAn) .

mM

m + M

n,
u :  -  e t

m(m+M\w=. . .- 
2m+M

2nt^rl

2m+M

(2.9ea)

(2.8eb)

(2.8ec)

(2.e0)

(2.9ra)

(2.e1b)

Les masses réduites sont données en fonction des masses m del'électron et M du noyau,

et s'écrivent sous la forme :

Il est très important de noter que la solution approchée de l'équation de Schrôdinger de

trois corps (2.6I), que nous essayerons de trouver dans la suite, doit satisfaire exactement

les conditions aux limites (2.87). Nous reprenons ici l'analyse de Brauner et ql (1989)

basée sur la méthode de Pluvinage. Ce dernier, pour séparer l'équation de Schrôdinger

(2.88), suppose que la fonction d'onde exacte du système peut se mettre sous forme d'un

produit de trois fonctions d'ondes

Yrt) : Évr .

Les fonctions f et yz vérifient les sous-équations suivantes

G-z - '  )  v/= qv ,
\ 1 2

dans laquelle on ignore I'interaction entre les deux électrons et

( ,K+-1-)É =4É.
rtz

Cette dernière constitue une équation complémentaire, ayant pour but d'apponer
correction due au potentiel d'interaction post-collisionnelle à l'équation (2.91a).
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En substituant I'expression (2.90) dans (2.88) et à l'aide des deux relations (2.9Ia et b) on

trouve une équation supplémentaire

-)(w''a,rr+v'ranh - p't l(v,rrlnvË)Vrz+ (v,rrlnvà.(v,rrln€)- p EÀ r

-r-t [( VplnryOVn+ (Vptny).(Vnln€)- 
"4] f

: 4 z (2.erc)

La solution exacte de l'équation de Schrodinger (2.88) est donnée par le produit des

solutions des équations (2.91a), (2.91b) et (2.91c). Avec évidemment la condition

M >> m : Iu.a. (dans toute la suite), les vecteurs

Rr : rz -pfo|rr1 o 12

et

R2 : 11 -pJvlrr2* 11

Ces approximations permettent aux expressions (2.89a et b) de I'opérateur énergie

cinétiqueKde se réduire àtK* -)<1" + Ao). Celle-ci dans l'équation (2.91a) permet à

cette dernière, de s'écrire sous la forme (2.50) dont la solution V est un produit de deux

fonctions coulombiennes (2.53a) et (2.53b) relatives aux deux électrons et vérifient (2.54).

D'une manière analogue l'équation (2 89c) peut se mettre sous la forme :

K=  -An . - ] -A ,
4 "

et dans (2.91b) permet d'écrire la solution f sous la forme :

(rrz,R): (2æ)-3f(1+ irl) e"n/2 exp[l(k6s.rrz+K.R)]rFr l-i q' ; l; -i(kes.rrz +kesr12)1, (2.92)

où ?' : -p I keg. Le produit €V ne satisfait pas la condition asymptotique de Redmond

(2.87) et ne décrit pas le système de deux électrons. Une description plus correcte peut

être obtenue à partir d'un choix du facteur restant I Le choix le plus simple est obtenu

systématiquement lorsqu'on néglige toutes les dérivées logarithmiques (approximation
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valable au moins lorsque n2-) æ) dans l'équation (2.9Ic) de sorte que celle-ci peut

s'écrire sous le forme

(A^,-ïaùz - 4r.
et par suite la solution est de la forme

/: expl+i(kas.r12 +If.R)l (2.93)

En multipliant X par le produit (ty permet de trouver la forme finale souhaitée de la
fonction

Yr"t) (r, ,rr):72n)'t  exp[t(ka.r1*k".r)] C(qxrrlke) C(rtr,rzlke) C(q,,rrr l  koe),

(2.e4)
avec

C(n, r I k) : f(t+ i 17) sralz tfi [-iq; t; -i(k.r+/rr )].

La forme (2.94) est semblable à celle de Merkuniev-Redmond. Elle est obtenue en

négligeant les deux premiers termes du deuxième membre de l'égalité (2.91c). Cette

approximation reste valable dans les régions de Redmond (rrr-+ æ, annexe G).

2.4.2.5 Extension du modèle (3C) de Merkuriev- Redmond

A I'aide des expressions de v, € et 1 dans l'équation (2.91c), celle-ci se réduit à

i' l(V,,, lnWil Vn, + (V,1, lnry).(V,r, ln€ )l I
*  u- ' [ (  VntnyOVn+ (Vptny).(VptnÇ)]  7

=2Er r ,
on trouve

H.( F-c):O . (z.es)

Les vecteurs F, G et H vérifient respectivement (annexe G)

I = Vr ln {1F1[-14e,1 , -i( ka.r1+ kn)]\,

G:Vzln{1F1[-1ry,1 , - i(  ks.r2+ ksrz)f\,
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H:Vr ln{rFr[-l T' ,l , -l( kas.r12+ kÆrr,)]]

:-V2ln{Ê tf- i  T', I ,  - i(kas.r12+ keg.rn))}

L'extension de la fonction de Redmond sous-entend la recherche d'une fonction d,onde de
sorte que l'équation (2.95) soit vérifiée. Nous allons par la suite rappeler les travaux de
Alt et Mukhamedzanov (1993) puis ceux de Berakdar (1996).

a)Approximation (AM) de Alr et Mukhamedâanov (1993)

Pour décrire un système de deux électrons dans un double continuum en présence d,un ion
résiduel, Alt et Mukhamedzhanov (1993) ont proposé une fonction d'onde ayant la même
forme que la solution (2.94)

fAN{(-) (r,,rz) : 12n)'t exp[t(ka.r1*k".r)] C(fo, ,| qo) C(rc, 12l qB) C(y', rrrl q*),

(2.e6)

Les nouveaux vecteurs d'ondes q sont ici des fonctions complexes. IIs dépendent des
coordonnées de position des deux électrons et sont donnés par

e i : k i +Q(? ' ,  k y ,  r )  i  * i : 48 ; ( t : Zs i i :A  e t  l :  l  s i l :B )
et

Qan: kas + Q(rye, ko, R)- Q(f", ks, R ) .

Ici nous avons posé R : ] {.,* 12) étant le vecteur position du centre de masse relatif aux
a

deux électrons et

Q(ry, k, r) : irP t rFr f-ir7 +l; 2; -i(k r+kr)l (,F, l_iît; I; -i(kr+lcr)l)-r(Ê + Ê)

représente la modification locale apportée au vecteur d'onde. Dans la mesure où on se
place dans des régions asymptotiques le vecteur e peut être rempla cé par easy, âvêc

Qasv : rPr 1kr +kr)-t(Ê +i),
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P étant le périmètre du triangle formé par les trois particules. Le présent modèle (AM) est
difficile à appliquer dans les processus d'ionisation des systèmes ayant plus d'un électron,

we la dépendance des quantitës de mouvements en coordonnées de position. Il semble

également, à première vtre, que la fonction d'onde lzAr!{(-) de l'équatio n (2.95) ne satisfait

pas la condition de normalisation (annexe F). Cela explique peut-être les résultats de Jones
et al (1997). Ces auteurs ont appliqué te modèle (AM) dans l'ionisation de l'hydrogène et
ont abouti à des résultats non satisfaisants.

ô) Approximation DS3C : Berakdar (1996)

Cette approximation a pour objectif d'étendre la solution (2.g4) au delà des régions de
Redmond, en particulier dans la zone (Zo).Dans le but de trouver une telle forme

asymptotique et afin d'en tirer la fonction d'onde décrivant le système à des distances

finies, nous considérons la forme asymptotique (2.94) comme un point de départ. Afin

d'établir explicitement les conditions de validité de cette description, Berakdar a proposé

d'écrire la solution exacte de l'équation (2 83) sous la forme :

$dâdn:

' '.-;i

YfC) (rr,rz) : yzr"(-) (r1,r2)[llrr,rz)]

Cette relation dans (2.88) permet d'écrire

t (1- lX Ar a2+zE-2vl p..(-)(rr ,rz) : f(at a2)f +z(vt-f  vt +nf V)1yr.{-) (r,,rr),
(2.e8a)

et après avoir substitué l'expression (2.94) de yzr"t-)dans (2.99a) et à I'aide des résultats
de I'annexe G, la fonction/satisfait l'équation

I Aç2(ik6+F + H). v1 + a2+2(iks+ c - H). vz).f -2H.( r-cxly') : 0 (2.98b)

La solution exacte ff(-) peut être substituée par yrrG) sijf : 0 (équation Z.g5 )et d,après
l'équation (2.98b) ceci est verifié lorsque le terme hétérogène

@, =H.(F-G)

(2.e7)
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est nul' Systématiquement la solution Yr.G) ne peut être exacte que si @,-+ 0 ce qui est

vérifié lorsque rn) a (annexe G). D'une manière générale, la solution de l'équation

(2.98b) est donnée par

.f = Jd"rd.rG(r1- r1', rz-rz')q,Q--f),

où G(r1, 12) est la fonction de Green. Elle est solution de l'équation

I Ae 2(ikp ee,F + ry'H).Vr + Az+ 2(il<s+ 7sG - rl,H).Vzl G(rt, 
"r) 

: 2 ô (r1) ô(r),

dont la résolution est très compliquée. Dans le but de trouver approximativement une
expression analytique de la fonction d'onde approchée, nous allons introduire de nouveaux

paramètres de Sommerfeld ys , 7E et y'au lieu d" ,lo , W êt 4, de sorte que fr, soit nul.

Pour cela, nous sommes conduit à supposer que les charges de ces paramètres dépendent

des cordonnées de position des particules. C'est-à-dire que la solution exacte de l'équation

(2 88) a la forme (2.94) et e-st donnée par

!to*r" (-) (r,,rz) = (2rù-3 exp[l(k6. rr*ke. rz)] c(ro, ,] ko) c(ia , rz I ke) c(r' , rrz I kns),

(2 .100)

avec les nouveaux paramètres locaux de Sommerfeld

n: Zr(.r,tr) frr-t

y': Z'(ryr2) fr*-t

i :4  B
et

Les charges effectives sont données par Berakdar (1996)

Z 6(11,12) - z - 
f, {:*r.or 4a (ryr2)12}2 rpr}(r1r2)'3,

a(n,r2) = cos-t fr1(r12+rr2y-%1 ,

Zs(rbr2): Z s(r2,r1)

Z'(rçr2) : I-r Zn(r1,r2) rn rlr + Zs(r1,r2) rn rz-r

ou

et
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c) Simplification du modèle (DS3C)

Pour finir ce chapitre, nous allons proposer une approximation permettant de rendre le
modèle DS3C plus facilement applicable. Pour cela, nous allons utiliser I'approximation

classique r x kt dans les charges effectives ci-dessus. Celles-ci deviennent (Berakdar et
Briggs 1994)

Z {k xks) : z - 
} { r *tror 4 a (k aks)12y2 k *k } 1k o+k"1-3,

Zz(k6,ks): Z 6(ks,ks)
et

Z': l+ zz^(k^,kB) kos ki'+ Zs(ka"ks) k* k"-t.

Cette approximation sera utilisée par la suite et plus particulièrement dans le chapitre 3.
Elle portera le nom de DS3C.

2.5 Conclusion

Nous avons décrit dans ce chapitre les procédures nécessaires pour la résolution
approchée du problème de Schrôdinger à trois corps. Dans un premier temps, nous avons
déterminé les fonctions d'ondes succeptibles de décrire des systèmes à deux électrons
dans leurs états fondamentaux 1ls2 

ts), tels que Ff, He, Li. .... Enfin, nous avons
également étudié le problème du double continuum provenant d'une collision ionisante,
dans lequel on a établi les relations entre les diftrentes approximations (WKB, iconale,
Glauber et la fonction (3C) de Merkuriev-Redmond). Les prolongements à I'origine (AM)
de Alt et Mukhamedzhanov et (DS3C) de Berakdar ont été également évoqués. Ces
modèles semblent donner des solutions approchées les mieux adaptées à l'étude des
problèmes d'ionisation. Ils décrivent d'une manière rigoureuse la corrélation dans le
double continuum- Dans les chapitres 3 et 4, nous reviendrons sur les applications des
modèles (3C) et (DS3C) dans les calculs des sections efficaces d'ionisation et nous
verrons les domaines d'application de chaque modèle.
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Chapitre 3

(e,2e) à haute, intermédiaire et basse
énergie pour l'atome d'hélium

3. I Introduction

L'étude des systèmes à deux électrons, développée au chapitre 2 (l'étatfondamental de
la cible et l'état du double continuum permettant de décrire les deux électrons en pré-
sence de leur répulsion et I'attraction d'un noyau ou ion résiduel), est en fait destinée à
l'étude des sections efficaces triplement diftrentielles caractérisant les collisions ionisan-
tes' Parmi les premières mesures les plus significatives des sections efficaces diftrentiel-
les triples (SEDT) d'ionisation d'atomes par impact d'électrons, on cite les premières
expériences faites par le groupe d'Ehrhardt sur les atomes d'hélium. Sur le plan théori-
que, plusieurs méthodes (par exemple : ondes distordues DyBA série iconale de Born
EBS "') décrivent quantitativement les distributions angulaires observées par les expéri-
mentateurs' Elles permettent, à des énergies incidentes données, de reproduire les deux
pics respectivement appelés binaire et de recul, qui apparaissent dans les SEDT. Mais, à
basses énergies (E0 (100 eV), le problème devient difficile : ces méthodes (owna de
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Whelan et al 1993) ne donnent pas les positions précises de ces pics mais aussi elles ne
prévoient pas I'existence du second pic d'arrière (à grands angles) quand il existe, ce qui
révèle I'insuffisance de ces théories.

L'étude proposée dans ce chapitre concerne les systèmes atomiques ou ioniques à deux
électrons. Elle se propose d'apporter des corrections plus ou moins importantes aux
(SEDT) et d'étendre leur calcul à des énergies très basses (quelques électronvolts au delà
du seuil d'ionisation 24.6 eY pour I'atome d'hélium). La procédure adoptée dans cette
étude théorique est basée sur la méthode proposée par Brauner et al (19g9) pour
I'ionisation de I'atome de l'hydrogène. Les problèmes posés résident dans la difficulté de
constructions des états initiaux et finaux relatifs au calcul de l'élément de matrice de
transition (amplitude de diffirsion) entre ces états.

Nous aurons ainsi pour objectif l'étude du rôle de diftrentes fonctions d'ondes décrivant
l'état lié de la cible et d'autre part, celle des effets dynamique.s post-collisionnels des
deux électrons dans la voie de sortie. Ces derniers sont très importants lorsque les éner-
gies incidentes deviennent faibles et dans des conditions de cinématiques symétriques.

Enfin, dans le domaine de très basses énergies, nous étudierons la contribution de la
capture de l'électron incident, aux SEDT d'ionisation de I'atome d'hélium. A ces énergies
nous citons les travaux de Botero et Macek(l992) etWhelan et al (1993) sur I'hélium et
également de Nicolas et al (1996) sur I'hydrogène. Ces auteurs ont étudié les effets de
polarisation de la cible par le faisceau incident et normalisé leurs SEDT par le facteur de
Gamow, ce qui ne promet pas une bonne amplitude des SEDT (whelan er a/ 1gg3). Nos
résultats théoriques seront également comparés au modèle CCC (Convergent Close Cou-
pling) de Bray et al (1995) et les mesures de Rôder @oder et al 1996 et Bray IggT).

3.2 Description d'une réaction (e,2e)

Considérons la réaction suivante

e(ko , E0) + X (lsr ts) -t )f(ts) + e(ke,Ee) + e(ks,Es),

t0

(3 1)
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où X peut être un atome d'hélium ou un ion isoélectronique dans sont état fondamental,

dans laquelle un électron incident de vecteur d'onde koparallèle à I'axe z et d'énergie E6

heurte une cible d'hélium supposée immobile et dans son état fondamental. Celle-ci,

après la collision émet deux électrons : I'un rapide de vecteur d'onde k6 et d'énergie E6

et I'autre lent de vecteur d'onde ks et d'énergie Es , qui émergent de la réaction et sont

détectés en coincidence, c'est-à-dire avec prise en compte du temps de trajet vers leurs

détecteurs.

Les conservations des énergies et des quantités de mouvements totales (chapitre l)

E,: Ef et Pi= P7 se traduisent ici, en négligeant l'énergie cinétique de I'ion résiduel après

la réaction, par les deux équations :

et
Eo+Wx :Wy** E,-*Es

l io+p= ke.* ke* krecul ,

(3.2)

(3 3)

(3.4)

(3 5)

Wa et Wa. désignent respectivement les énergies de l'état fondamental de la cible et

d'ionisation totale de I'ion résiduel ; p est la quantité de mouvement de l'électron (actif)

dans la cible et krrraétant la quantité de mouvement de recul transftrée à I'ion résiduel

après le choc. Le transfert d'impulsion est défini par k : ltu - ke.

3.2.1 Avant la collision

Dans la première voie de la réaction (voie d'entrée) on considère un électron incident qui

entre en collision avec un atome d'hélium dont le noyau est pris corrme origine des

coordonnées. La fonction d'onde (rs,r1,r2) décrivant le système complet est donnée par

la solution de l'équation de Schrôdinger

HY,(rs,rbr2) : E, Y(rs,r1,r2) ,

E,: 
)ko' 

*wrr

-Fl représente le hamiltonien total du système . Y décrit le mouvement du projectile et des

électrons de la cible. Elle est approchée au produit y;(r6,r1,r2) * ^livllro)Ar1,r2), solu-
tions respectives des deux équations :

8t



" '  (ao*zÇ*ko')(nl  ro):0 ;

t i<o,+ a,)+2.î-#.** f Kr,,rz):0,

v( rlo,lq I ro) : q2n)'3t2exp(llo ro) c'( rlo, -ko I ro)

C- est le complexe conjugué de la fonction

C ( rt, kl r): exp(ln7) f(l- iry) f {-ir7;t7i(/rr + k.r )l- ' z

s!**:ÉEÈt Ë.-l

(3 6)

(3 7)

dont on peut au moins établir des solutions approchées, telles que celles proposées dans
le chapitre précédent.

Dans le cas d'une cible d'hélium (Z = 2), les solutions des deux équations (3.6) et (3.7)
s'écrivent respectivement

r7,( k" I rs): (2n)-32 exp(k6.rs),

pour décrire l'électron incident et

(3 8)

l(rr, rz) = i/ {exp( -d 11 -B r2)+ exp( -B 11 _a12)} exp( Trn), (3.9)

pour décrire l'atome d'hélium dans son état fondamental. Cette fonction d'onde à été
étudiée dans le chapitre 2. Les diftrentes valeurs retenues pour les paramètres a , B et y
sont présentées dans les tableaux (2.2a_e\.

Dans le cas de l'ionisation des ions, I'onde plane 1a(Itu | rs) (3 8) de la particule incidente
doit être remplacée par une onde coulombienne (Roy et at lgBZ et récemme nt lia et al
reeT\.

(3 10)

(3 .1 l )

où 7o : (Z - 2)lk0 . Roy el al (1982) et Jia et al (1997) dans l'ionisation simple de l,ion
He*, et Biswas et Sinha (Lg94 et 1995) dans I'ionisation simple du Li* (Z:3)ont mon-
tré qu'à des énergies incidentes relativement élevées les effets de la distorsion coulom-
bienne du potentiel apparent Vr6 , dus à I'ionicité l, de la cible, disparaissent rapidement
dès lors que l'énergie incidente du projectile devient de plus en plus élevée.

E2
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H Yfr6,ryrz): Er Yfrs,r1,r2) ,

E7: (k|+ k"') * W""*

. ariiï*ri *d!i$

3.2.2 Après la collision

Après la collision (dans la voie de sortie de la réaction 3.1), les deux électrons qui émer-
gent de la réaction sont détectés en coihcidence. Dans le cas où I'un des électrons est
plus rapide que I'autre les manifestations d'échange peuvent être démontrées très faibles.
L'électron émergent le plus rapide sera qualifié de difrrsé, sa quantité de mouvement est
k6, sor énergie Ee et il est émis dans la direction ( 0o , ôo ) que I'on détecte à l'aide d,un
détecteur (A) Le second électron, qui est lent, est appelé électron éjecté.Il est détecté à
l'aide d'un deuxième détecteur (B), avec une quantité de mouvement ks et d'énergie Es
dans la direction ( 0e , Ôe ). Quand les énergies des deux électrons sortants sont égales il
n'y a aucune raison de faire cette distinction et il faudra prendre en compte les consé-
quences d'un possible échange. La fonction d'onde du système ainsi formé obéit à
l'équation de Schrôdinger suivante

Wn"* étant le seuil d'ionisation totale de I'ion résiduel. Le hamiltontenHldécrit ici les
deux électrons du continuum et l'électron de l'ion résiduel et s'écrit sous la forme :

ou

avec

(3 12)

(3 13)

(3 laa)

Alors que le dernier l'électron (indicé 12) restera au voisinage du noyau lorsque les deux
autres électrons (0 et 1) s'en éloignent, ceci nous perïnet de supposer que ï2 11 r;
( I :0, l). Dans ce cas le hamiltonien

t  _ ,1  I  I ,  I  I  IH -  -  
;  (As+ 4 +Az)-  Z ( -+- j -  + : )  *  -  +-+ - .

r0 12 \ rot roz rzt

H  =Hy+V1-  ,

.  z_t  z_t ,  IHr=- r(to* a,)- (1._4r.;

r f  I  I  I  I
, J : -  - '

rç \ ro2 rtz

-!+-Z'
" 1 2

(3 14b)

(3. I sa)

ou

(3 tsb)
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décrit le potentiel de distorsion. Le comportement moyen de ce potentiel est à décrois-
sance exponentielle et Vy peut être négligé par la suite. La solution y1 peut ainsi être
mise sous la forme d'un produit

Yfrs,rbr2) = Vlro,rr) e(rr) , (3 .16)

avec ryfrs,rl) la fonction d'onde, décrivant les deux électrons dans le double continuum
(définie dans la troisième partie du chapitre 2) et s,écrit

Vlro,r): (2n)-3exp[i(ka.r6 + kB.rr)]C( Txke,l rù C( ?e, ks I rr) C(?oe, kee I ror ) .

Par ailreurs 
Q'17a)

t4(rr) :223t2 e-Z', Yoo (3.17b)

décrit l'ion résiduel dans son état fondamental-

harmonique sphérique.

où Yoo :14n)'h représente la première

3.3 Section efficace diftrentielle triple

Dans le premier chapitre on a défini la section efficace

caractérise la fonction

diftrentielle triple (sror). Elle

SEDT=
d3o d3o

= (2n)4k6 ksko-t I. lTrnl'da Ada BdEA d{2 Adtz BùEB

(3 l8)

ZsP représente I'amplitude de diffirsion, tenant compte des effets d,échange des trois
électrons dans l'entrée et la sortie de la réaction (3.1). Ces contributions proviennent de
I'opérateur d'antisymétrisation des fonctions d'ondes décrivant les trois électrons dans
les deux voies dans une situation d'indiscernabilité.
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En appliquant les résultats du chapitrel, détaillés dans I'annexe E, on se ramène pour

I'ionisation simple de I'atome d'hélium, lorsqu'on exclut toute sorte d'interaction dépen-

dante de spin, à I'expression suivante de la SEDT

SEDT= (2n)4k6És /c6'r1Tr2+ Tr2;

= (2n)akeks kit( 
|tzt 

- s - hl, .:l g - hl.) , (3.1e)

dans la mesure où le faisceau incident est non polarisé et où les spins émergents ne sont

pas détectés. Les notations/ , g et à désignent respectivement les amplitudes de diffil-

sion directe, d'échange et de capture. Il convient de noter que lorsque le projectile atteint

des vitesses très élevées par rapport à celles des électrons de la cible, les effets d'échange

et de capture deviennent négligeables. Elles dépendent en particulier des quantités de

mouvement des électrons après le processus d'ionisation et sont données par

f (ko, kt) = (V7 otzl V,l yu') pour I'amplitude de diftsion directe,

g (ko, k") = (V7 rczl V,lrr) pour I'amplitude de diffirsion d'échange

et h (ko, k"): (V7 nol V1lr7a) pour I'amplitude de diffusion de capture.

on peut vérifier que les amplitudes/et g vérifient l'égalité de Peterkop (1961)

I (kn, ks) :/(h, ka) (3 20)

Cette amplitude d'échange I correspond à un processus direct d'ionisation à grand

transfert d'impulsion. Alors que dans le cas du terme de capture y'1, nous avons un pro-

cessus de double ionisation avec un transfert cornplet d'impulsion : l'électron incident est

piégé par le noyau résiduel après avoir transmis la totalité de son énergie à la cible qui à

son tour éjecte ses deux électrons.

Dans le cadre de la première approximation de Born et des approximations de Bethe,

nous avons les possibilités d'utiliser des fonctions d'ondes variées pour décrire la cible

dans son état fondamental, et discuterons des effets de corrélations associées.

3.3.1 Calcul de l'élément de matrice Zn
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Le travail qui va suiwe sera limité au cas de I'atome d'hélium. L'amplitude de diffi.rsion
est donnée par l'élément de matrice

Tn= (v7lv, lv)  , (3.2r)

où tri est I'interaction perturbative dans la voie d'entrée, donnée par l'équat ion (3.7b). yr,

décrit l'état initial du système avant la collision et la foncti on V7 décrit exactement le

système total dans son état final après la collision, cette fonction peut être déterminée à
l'aide de la méthode de Born ou de la méthode des ondes partielles (des ondes distor-
dues). Nous allons mettre en oeuvre ici les situations discutées au chapitre 2.

o deux ondes planes pour les électrons diffirsé et éjecté (no: w: Tæ: o)

Cette approximation consiste à remplacer dans l'équation (3.I7a)les paramètres qn, Tn
et q* par 0, c'est-à-dire les deux électrons du continuum sont décrits par deux ondes
planes. Cette description est valable dans les processus d'ionisatoin par impact
d'électrons rapides et à grand transfert d'impulsion. Elle sert de test pour la description
des cibles atomiques, et fut utilisée à l'origine par Wetzel (1933) et Veldre (1966) dans
le cadre de I'ionisation simple de I'atome d'hydrogène. Les diftrents calculs relatifs à
l'amplitude d'ionisation de I'atome d'hélium sont développés dans les annexes C et tL

7 = ç2n)'e2jdrodrrdr, exp(lk6. re)/rr, rz) (-2ro-t r ror-r+ roz-r) x

x exp(-tka.re) exp(-tks .r)drz)

= Aojdrrdrz {exp[-a ry(p +Z) rzf + exp/I' r;(a +Z) r2])exp(yrrz)exp(-lks.r1)

x Jdro exp(lk.re) (-Zrs-r+rs;r+ roz-r),

avec Ao : ç2n)'''' 223'2 N Yoo et en utilisant le résultat de la transformée de Bethe

Jdre exp(ik .rs)l-2rs-t * ror'r+ roz't): (4n)82 [-2 + exp(jkrr)+exp(ikrz)],

nous pouvons écrire également ;f sous la forme

"f 
= Ao[Jo(d, f ,Z)* Jr(f ,a,Z)+J2(a, B,z)1,

où
J^ (d ,  P ,Z ) :  f ^ (a ,B+Z)+ f ^ (p ,a+Z) .  (m=O, l  ou2 )

E6



En utilisant également les notations de I'annexe C, les quantitésf^sont données par

.fo(o,b) = -8ntc-21(a,b,c ;ks,O),

et 
rt@,b) = 4æk-21(o,b,c ; ks-lqo)

-fr(o,b) = 4nk-2 l(a,b,c; ke, -k)

L'intégrale l(a,b,c; p, q) est donnée dans I'annexe c par la relation (cgd), soit

I(a,b,c; p, q) = J d rrd 12 exp(-ar1-lp.r1) exp(-â 12 - iq.r2)exp(c rp)

: (+n)z(dou"> Ii * [Ax2+Bx+c]-' , (3.22)

l'intégrale (3.22) dépend du produit AC et de B et I'amplitude de diffilsion directe s,écrit

alors dans le cadre de I'approximation des ondes planes

. f  : 4 rAo  t t t { -ZJ (o ,  F ,Z , f  ; l <s ,0 )  +J (q ,  p ,Z  ,T i ks -  k ,  0 )  +J (a ,  Ê ,2 , f  ;  k s ,_  k ) } .

avec

J (q ,  f  , Z , f  ;  p ,  q )  =  I ( q ,  f  +Z , f  ; p , q )  + (  p ,  a  +Z , f  ; p  ,  q ) .

et se réduit dans le cas où I'on néglige les corrélations angulaires entre les deux électrons
dans la cible, à

f : N{-za@*z)'t Lo= * k"'f- '* a(g+Z)'3 [ot +lks- k l2]-2+

+a (B +z)la' + k",f-2 [rê *z), + tê1-2* (o <+f )] . (3.23)

avec À/ = 32 (2n)3A0 F2 et le symbole (a ep) sous-entend l'écriture d'une seconde
contribution analogue à la première, avec substitution du paramètre a par p et vice
versa.

' une onde plane pour le diffusé et une onde coulombienne pour l'éjecté
(ry t*0,  ?a= ?ae= o)

Cette approximation reste valable dans le cadre de simple ionisation par impact
d'électrons rapides et avec faible transfert d'impulsion. Dans ce cas l,électron éjecté,
d'énergie très basse (par rapport au diffirsé), va ressentir le champ coulombien de l,ion
résiduel. Les expressions précédentes deviennent
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avec

f =Ms(2x)'n'ld"od r1d 12 exp(lk6.r6)lrr, rz) (-Zro-, +/or-r* roz-r)x

x exp(-ika. ro) exp(-lks. 11) 1F1 [i r7s ; I ;t(/carl+fu .n )]çGz)

Ms = g)<p(Ln ?s) f(l+lrtB ).

f : ?tvIs(2æ):7nk"2 Jd rrd rz ï(rr, rz) I-2 + exp(lkrr)+exp(tkrz)lx

x exp(-/fu . 11) 1F1[i ry ;I ;i(ksr *.ks.n )]çOz).

En utilisant les résultats de l'annexe C (l'équation Cll), I'expression de/ci-dessus de-
vient

f  =4nMsAok- ' { -Z K(a,B+2, ï ,  ks ,  6 ,  kn)  +K(a,  p+2,y,  kn,  _h kn)  *

+K(a, F+Z,y, ks-h g , kn) + (ct<+F) )

L'intégrale K est donnée dans I'annexe c par ra relation (c2o).

o deux ondes coulombiennes (2C)

Les détails de calcul des amplitudes de diffilsion avec deux ondes coulombiennes pour
décrire deux électrons dans le continuum, sont dus à Roy e/ a/ (19g0). Ces auteurs, à
I'aide de résultats de Nordsieck (195a) et de Lewis (1g57), ont pu calculer les sections
efftcaces d'ionisation de l'atome d'hydrogène à des énergies incidentes intermédiaires.
Ces résultats sont tout à fait transposables au problème de I'ionisation simple de l,atome
d'hélium si on ignore, d'une part le troisième terme du potentiel (3.7b) et d,autre part la
corrélation angulaire dans la cible représentée par le facteur exp(yr12). En négligeant ce
dernier (y: 0) les différents calculs des amplitudes d'ionisation de I'atome d'hélium de-
viennent relativement simples et ils sont rapportés dans les annexes c et H.

o fonction 3C de Merkuriev-Redmond et DS3C

Dans le cadre de I'ionisation de I'atome d'hydrogène par impact de protons ou
d'électrons, Brauner et al (1989) ont pu calculer les amplitudes de diffirsion en utilisant
des fonctions d'ondes 3C pour décrire les trois particules dans le continuum. Une pro-
cédure de calcul analogue a été étudiée par Roy et al (1982). Ces auteurs ont pu calculer
les sections efficaces d'ionisation de I'ion He* (en décrivant le projectile par une onde
coulombienne et les deux électrons dans la sortie par deux autres ondes coulombiennes).
Le problème est un peu plus difficile dans le cas de I'hélium atomique, en raison de la
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forme du potentiel d'interaction du projectile et de la cible. Les diftrents résultats sont
donnés dans I'annexe E.

Le calcul réalisé avec la fonction DS3C est obtenu en remplaçant les paramètres de
Sommerfeld habituels dans 3c par de nouveaux paramètres @erakdar 1996).

3.3.2 Géométries et cinématiques de la réaction

Après avoir défini les diftrentes expressions de I'amplitude de diffirsion correspondant à
chacune des approximations proposées ci-dessus, nous allons dans la présente partie

nous intéresser aux différentes cinématiques d'ionisation. En général les trois vecteurs fu,
kn et ke ne se trouvent pas dans le même plan. Lorsque I'angle azimutal relatif aux deux

électrons émis, $ : Ôo - Ôe prend les valeurs 0 ou î, la géométrie de la collision est dite
coplanaire.

Dans cette étude nous nous intéressons en particulier aux collisions coplanaires (e,2e) à
des énergies incidentes basses (quelques eV au delà du seuil d'ionisation), intermédiaires

telles que (- a fois le premier seuil d'ionisation < Eo < -600 eV) et hautes (600 eV < Eo <

-8 keV).

Dans la suite nous allons étudier deux cinématiques différentes : une géométrie asymétri-
que coplanaire (figure 3.1a) et une géométrie symétrique coplanaire (figure 3.2a).

a) Géométrie coplanaire asymétrique

Figure 3.1 schéma simplifié d'une réaction (e,2e) dans le cas d,une géométrie :
(a) non coplanaire ; (b) coplanaire (qn = 0 et ee= n)



Ici, les deux électrons sont détectés dans des directions diftrentes et avec des vitesses

différentes. L'électron rapide est diffi;sé dans une direction 0a Que I'on fixe entre 0 et 12

degrés (go: n ou 0). Le deuxième électron lent est détecté à I'aide d'un détecteur que

I'on déplace dans le plan. Cette géométrie décrit les réactions du régime dipolaire des

cinématiques à petits transfert d'impulsion. Pour les énergies incidentes élevées

(quelques keV) nous nous référons aux expériences absolues du groupe de Lahmam-

Bennani et d'un autre côté aux mesures expérimentales d'Ehrhardt pour les énergies in-

cidentes intermédiaires et basses.

b) Géométries symétriques

Dans le cas de la géométrie symétrique coplanaire, les deux électrons émergents sont

détectés en coTncidence sous des angles égaux 0n:0e = 0 de part et d'autre de la direc-

tion d'incidence (voir figure 3.2aet b) et avec les mêmes énergies Ee.: Es.Nous men-

tionnons ici les expériences de Pochat et al (1982 et 83), Rôsel et al (1991). Ces expé-

riences sont parfois relatives (non normalisées) et se réalisent sur I'atome d'hélium à de

grands angles 0.

Figure 3.2 Géométrie (a) coplanaire (€ = 0) ; (b) non coplanaire, d'une ci-
nématique symètrique d'une réaction (e,2e).

3.4 Résultats et discussions

Dans cette partie de ce chapitre, nous présentons les résultats que nous avons obtenus en

utilisant les diftrents modèles cités dans le chapitre 2. Dans un premier temps nous ex-

plorons le domaine de hautes énergies d'incidence, dans un second nous nous intéresse-

rons au énergies intermédiaires et enfin nous étudierons le domaine de très basses éner-

gies (à partir de quelques électronvolts au dessus du seuil d'ionisation)

90



3.4.I Hautes énergies ( Eo > 600 eV )

a) Grand transfert d'impulsion (régime impulsionnel).

Cette situation est caractéristique d'une collision binaire entre l'électron incident et I'un

des électrons de la cible, de quantité de mouvement initiale p. Dans ce cas la conserva-

tion des quantités de mouvement Itu - k,o, + p = ks montre que lorsqu'on mesure la distri-

bution angulaire de l'électron éjecté en fixant les paramètres ko, kn , k = I{0 - ka et És et

en variant I'angle d'éjection 0s, le vecteur ks décrit un cercle. Le module du vecteur p

varie en passant par un minimum réalisé lorsque kB llk(voir figure 3.3). Ce qui explique

le pic des SEDT dans la direction du transfert.

Figure 3.3 Représentation schématique d'une
distribution angulaire d'éjection
dans le cadre d'un regime impul-
sionnel.

Dans le cas de la cible de He (ls2) I'extremum de la distribution lp) des vitesses dans la

cible est obtenu lorsque p devient nul (figure 3.4), et conduit à trouver un maximum de
la SEDT dans la direction de transfert k.

En première approximation de Born, I'amplitude d'ionisation est donnée pour un atome

d'hélium par

-fw=(2n27"ic-2(v7l-2+exp(ikrr)+exp(lkrz)lr,)

L'élément de matrice est calculé dans les deux cas où l'électron éjecté est décrit par une

onde plane ou une onde coulombienne. I 'état fondamental de la cible est représenté par

I'une des fonctions d'ondes (a-e) données dans le chapitre 2
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Figure 3.4 représentat ion de lz(p) l 'en unité arbi traire pour un orbi tale ( ls).

La figure 3.5a montre la distribution angulaire de la SEDT pour l'atome d'hélium He(lsr)

calculée en première approximation de Born. Cette distribution permet de comparer à

grand transfert d'impulsion (k : 5.2 u.a.) les mesures expérimentales absolues de Daoud

(1985) avec nos calculs effectués avec la fonction (e) pour l'état initial de la cible.

L'électron éjecté dans la voie de sortie est décrit par une onde plane puis coulombienne.

Les énergies d'incidence Es: 8361.6 eV et d'éjection Es:337 eV, l'angle de diffirsion

0e: 12o et I'angle azimutal Ô : æ correspondent aux conditions expérimentales.

L'accord est satisfaisant lorsque l'électron éjecté est décrit par une onde coulombienne.

Dans la figure 3.5b et dans les conditions de la figure 3.5a, la SEDT de He(lsr) est repré-

sentée en fonction de I'angle d'éjection 0e et calculée en première approximation de

Born. L'électron éjecté est décrit par une onde coulombienne et nous comparons les me-

sures expérimentales de Daoud (1985) avec nos calculs effectués avec diftrentes fonc-

tions d'ondes (a-e) de la cible. On remarque un bon accord lorsque la cible est décrite

par la fonction (e). Ainsi, à haute énergie et à grand transfert d'impulsion, la première

approximation de Born et une bonne description de la cible permettent de décrire la

SEDT de façon satisfaisante. A ces énergies, la dynamique de la collision est donc correc-

tement décrite par la première approximation de Born.
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Ces figures 3.5 montrent la sensibilité des distributions angulaires des SEDT à hautes

énergies et à grand transfert d'impulsion, chaque fois que I'on change la fonction d'onde

( a jusqu'à e) décrivant la cible. Le désaccord entre nos calculs théoriques (effectués

avec les fonctions a jusqu'à d) et les mesures expérimentales de Daoud (1985) est une

conséquence des fonctions d'ondes utilisées. Cette méthode est donc un test important

relativement à la qualité des fonctions d'ondes décrivant la structure de la cible.

b) Faible transfert d'impulsion (régime dipolaire)

La distribution angulaire calculée en première approximation de Born par la SEDT

d'ionisation, montre deux lobes qui sont répartis de manière symétrique vis-à-vis de la

direction de transfert k. La présence du second lobe, dit lobe de recul, est principalement

due au noyau . l'électron initialement lié quitte la cible après la collision dans la direction

de transfert avec une modeste vitesse (faible transfert). Il subit par la suite une réflexion

essentiellement élastique due à I'attraction de I'ion résiduel et poursuit alors son chemin

dans la direction opposée au transfert. Pour des énergies incidentes très élevées ce phé-

nomène n'est observé expérimentalement qu'à faible transfert d'impulsion.

L'amplitude de diffi;sion associée, est ici calculée uniquement pour un électron éjecté

décrit par une onde coulombienne. L'état fondamental de la cible est représenté par I'une

des fonctions d'ondes (o-") données dans le chapitre 2.

Les figures 3.6 représentent la distribution angulaire de la SEDT pour I'atome d'hélium

He(ls2), calculée en première approximation de Born. Cette distribution permet de com-

parer les mesures expérimentales absolues de Duguet et al (1987) avec nos calculs, efFec-

tués avec les différentes fonctions (a-e). L'électron éjecté est décrit par une coulom-

bienne, les énergies d'incidence Eo: 8028.9 eV et d'éjection Es: 4.3 eV, I'angle de dif-

fusion 0e est successivement 2" (a); l.5o (b) ; 1'(c) et 0.41" (d), I'angle azimutal

Ôs : æ dans tous les cas.

Les différents cas représentés dans ce travail révèlent un bon accord entre I'expérience et

la première approximation de Born (Bl), et en particulier lorsque la cible est décrite par

la fonction d'onde (cas e). Dans les figures 3.6c et 6d une comparaison entre le modèle

3C et Bl montre qu'à ces énergies, les effets post-collisionnels sont négligeables et que

la dynamique des collisions est bien décrite parBl.
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3 .4.2 Energies intermédiaires ( 100 eV < Es < 600eV )

a) Cinématiques asymétriques

La distribution angulaire de la SEDT d'ionisation pour des énergies d'incidence intermé-

diaires révèle également deux lobes. A la diftrences des structures précédentes des

SEDT qui sont réparties d'une manière symétrique vis-à-vis des deux directions de

transfert (h - k), la SEDT présente la particularité de repousser chacun des deux lobes

binaire et recul vers les grands angles (figure 3.7). Ce phénomène est dû aux corrélations

post-collisionnelles (Ehrhardt 1983) des deux électrons du continuum : quand les élec-

trons, diffilsé et éjecté, quittent la cible avec des vitesses proches, ils ont tendance à se

repousser et l'électron éjecté se trouve dévié de la direction de transfert.

Ces effets ont été prévus par plusieurs modèles tels que la seconde approximation de

Born (B2), l'approximation semi classique de I'interaction post collisionnelle (PCI) ainsi

que la présente description (3C) et d'autres approches qui tiennent compte de

I'interaction des électrons dans le continuum. Mais aucun traitement, prétendant bien

décrire la cible, se basant sur la première approximation de Born, ne permet de tels résul-

tats. Ce qui permet dans la suite de négliger les corrélations angulaires dans la cible, liées

au terme exp(yr12) Il a été montré dans les travaux de Piraux (1983) qu'une fonction

d'onde de Hartree-Fock décrivant la cible d'hélium dans son état fondamental, donne les

mêmes SEDT calculées, dans le cadre de la première approximation de Born, avec une

fonction d'onde de type Hylleraas à 56 termes, contenant des corrélations angulaires et

radiales.

Dans la figure 3.7 nous représentons une situation typique des SEDT de I'atome

d'hélium. Les quantités Isi,, et In"" désignent respectivement I'intensité du lobe binaire et

I'intensité du lobe de recul. Â0""t et AO3R'" représentent respectivement les variations

des positions 0ç (direction de transfert) pour le lobe binaire et 0-ç (direction opposée au

transfert) pour le lobe de recul.

97



fe

Figure 3.7

LOBE BINAIRE

k

LOBE DE RECUL

Représentation angulaire ( angle d'éjection ) d'une SEDT
obtenue pour des cinématiques asymétriques coplanaires.
Les différents paramètres de structure sont définis dans
le texte.
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Dans la figure 3.8 on montre la position angulaire du pic de recul pour He(ls2) en fonc-

tion de I'angle de diffirsion 0a pour une énergie incidente Eo:500 eV et d'éjection

Ee: 10 eV. Notre calcul avec la fonction 3C montre un très bon accord avec les mesures

expérimentales de Ehrhardt et al (1980) en s'écartant des résultats donnés en première

approximation de Born pour les grands angles de diffirsion.

Dans la figure 3.9 nous donnons une comparaison entre le modèle 3C et la seconde ap-

proximation de Born B2 @yron et al 1985). Notre calcul montre que, sous les condi-

tions de la figure 3.8, le rapport p entre le pic binaire B et le pic de recul R en fonction

de I'angle de diftrsion présente un maximum pour 0n:12". L'approximation B2 croit

rapidement en s'éloignant de I'expérience. Ce désaccord entre I'expérience et 82 est

peut-être dû au fait que dans la seconde approximation de Born on ne tient compre que

des deux premiers termes du développement de T7 en puissance de I'interaction des deux

électrons diffirsé et éjecté dans le continuum.

0e (deg) Bl B2(1s) B2(2s) B2(2p) B2 EBS 3C
-30 9.67 9.8 9.6 9.1
-50 12.4 t2.0 r2.0 12.0
-70  10 .5  11 .0  I l 0  10 .0
-90 5.82 s .7 6.0 6.3
-110  1 .88  1 .8  1 .9  2 .1
- r30  0 .31  0 .29  0 .31  0 .37
-150 0.51 0.57 0.46 0.63
-170  1 .39  l . s  1 .3  1 .6

30
50
70
90
110
130
150
t70

0.25 0.26
0.67 0.66
158  1 .6
2.40 2 40
2 .90  3 .0
3 .05  3 .2
2 .83  3 .0
2.25 2.4

0.23
0.67
1 .6

2.30
280
3 .0
2 .7
2.r

0.25
0.62
1 .5
2 .3
30
3 .4
3 .2
2.6

5 .85  5 .86  5 .58
9.02 9.04 8.58
9.40 9.42 8.85
6.20 6.22 5.78
2. t8  2.20 2.07
0.41 0.42 0.41
0.87 0.85 0.93
2.31 2.30 2.41

0.31 0.30 0.22
0.82 0.79 0.68
1 .58  t . 57  1 .52
2.52 2.54 2.52
3 .57  3  59  3 .53
4.22 4.30 4.28
4.31 4.38 4.43
3.65 3.67 3.77

Tableau 3.1 SEDT de I'hydrogène atomique H(ls) en unités atomiques. Calculs de Byron
et al (1985): première approximation de Born (Bt) ; secondes approxima-
tions de Bompartielles tenant compte seulement des contributions de l'état
fondamental ls dans B2(ls), 2s dans B2(2s) et 2p dans BZ(zp\, seconde
approximation de Bom (82) ; approximation iconale de Glauber (EBS)
comparés à notre calcul réalisé avec la fonction 3C de Merkuriev-Redmond.
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A titre de comparaison, nous avons également présenté dans le tableau 3.1 quelques ré-

sultats des SEDT de I'atome d'hydrogène dans son état fondamental (H lst), pour une

énergie incidente de 500 eV, d'angle de diffusion 0a = 4o et l'énergie d'éjection

Es = 10 eV. Cette comparaison permet de confronter notre calcul réalisé avec la fonction

de Merkuriev-Redmond (3C) à ceux de Byron et al (1985) : en première approximation

de Born (Bl) ;en seconde approximationpartielle de Born tenant compte seulement,

des contributions de l 'état fondamental ls dans B2(ls),2s dans B2(2s) et 2p dans

B2(2p); en seconde approximation de Born (82) et enfin avec les résultats de

I'approximation iconale de Glauber (EBS). Cette dernière, à la diflerence de

I'approximation (B2), contient plus de corrélation (post-collisionnelle) qui se traduit par

le troisième terme ?(c2 du développem ent (2.79) du chapitre 2.lJnetelte correction aug-

mente le lobe de recul (0n = 150o : tableau 3.1) ce qui apparaît dans les résultats donnés

par I'approximation 3C qui contient tous les termes du développement de Glauber.

r20 180 240

Angle d'éjcction (dcg.)

-

I o.q
F
o
EI(n

Figure 3.10 (szile)
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Une série de comparaisons entre le modèle (3C) et la première approximation de Born

(figures 3.10-14) montre l'importance des effets post-collisionnels dans le calcul des

SEDT pour des énergies incidentes intermédiaires de 600 et 400 eV.

Les figures 3.10 et 11 montrent I'accord entre les mesures absolues de Schlemmer à

400 eV d'incidence des SEDT coplanaires de l'hélium, et notre calcul effectué avec 3C. Il

faut noter également, que cet accord diminue dès que I'on réduit l'énergie incidente Eo

(figure 3.13 et 14). C'est-à-dire, en se rapprochant de la zone de Wannier d'une part,

(faibles énergies) . on sort du domaine de validité du traitement de Redmond-Merkuriev.

D'autre part, les effets de distorsions deviennent non négligeables.

Dans les f igures 3.13 et 14 nous avons comparé nos résultats théoriques:Bl ;CPB

(Coulomb Projected Born) noté des fois par 2C dans lequel les deux électrons sont dé-

crits par deux ondes coulombiennes ; 3C et DWBA (Distorted Waves first Born Ap-

proximation), on remarque I'importance de cette dernière par rapport à Bl et CPB, et

que la description 3C reste I'approche qui décrit le mieux (au moins à ces énergies) les

processus d' ionisation.
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Figure 3.14 Môrncs notations quc cclles dc la {igurc 3. l3 mais avcc : (a) Eo = 250 cV,

E,, = l0 cV ct 0o = l0o, (b) Eo = 150 eV, Eu = 3 cV ct 0n = 6o.
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I U) Cinématiques symétriques

Nous présentons dans cette partie les SEDT d'ionisation de l'atome d'hélium dans une

situation de double symétrie ( en énergies et en angles ).

Dans le cadre d'une telle symétrie, les sections efficaces associées représentent deux pics,

un situé à 45o et I'autre à 135'. On remarque également un creux au voisinage de

0e = 90o. Cet effet particulier n'a pas été reproduit par les modèles antérieurs de seconde

approximation de Born (Mota-Furtado et O'Mahony 1989) et n'avait pas pu être observé

dans les expériences de Pochat et al (1983) (figure 3 l5).

a t t . a

Pochat et al (1983)

Furtado et O'Mahony (198

Eo = 200 eV

0 20 40 60 80 100 120

Angle de diffusion (deg)

Figure 3.15 SEDT (u.a.) d'ionisation de I'atome d'hélium cn géométric coplanairc

sy.rnétrique pour l'énergie incidcntc dc 200 eV. o rlcsutcs cxpéri-

mcntales de Pochat et al (1983) et - - calcul Bom 2 de Furtado ct

O'Mahony (l'989).
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A I'aide du traitement DS3C (chapitre 2), en tenant compte des contributions d'échange

dans les processus d'ionisation, on a pu reproduire quantitativement les SEDT en fonction

de I'angle de diffi.rsion 0n (figures 3.16a-c) pour des énergies d'incidences :

(a) Eo= 500 eV ; (b) Eo = 200 eV et (c) E6 = 100 eV.

ffiinsæ{!, :È$i&1i

1o-1

10-2

1o-3

1o-4

ct
j

-i 10's
F
r r l

U)
10-o

(a)

-  DS3C
DS3C avec capture

1o'7

10-8

1o-e
40 60 80 100 120 140 160 180

Angle de diffusion e (deg)

Figure 3.16 SEDT (u.a.) d'ionisation de l 'atome d'hélium en géométrie coplanaire

symétrique pour des énergies incidentes . (a) 500 eV ; (b) 200 eV et
(c) 100 eV. Théories : - DS3C ; --- 3C et Botero et Macek (1991).
Expériences : . Gélébart et Tweed (1990) et . Frost et al (1990).
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Les confrontations avec les mesures de Gélébart et Tweed (1990) et Frost et aI (1990)

révèlent un accord satisfaisant (figures 3.16a-c) et montrent I'importance des effets de

l'écrantage dynamique (DS3C) lorsque les électrons ont tendance à émerger avec les

mêmes énergies et dans les mêmes directions de part et d'autre de la direction

d'incidence. En effet, dans ces conditions, les électrons (diffi.rsé et éjecté) sont proches

I'un de I'autre dans I'espace des impulsions (région de Wannier) et leur description né-

cessite une correction, de la fonction (3c), due à l'écrantage dynamique.

Nous avons également comparé sur les mêmes graphes (figure 3.16b et c) nos calculs

avec ceux de Botero et Macek (1991). Ces derniers, à I'aide d'un traitement perturbati{

ont pu reproduire les SEDT symétriques pour une énergie incidente de 200 eV (figure

3 16b), mais à 100 ev leur résultats sous estiment le pic de recul (figure 3.16c).

3.4.3 Basses énergies (26 eY < Es < 105 eV )

a) Cinématiques asyméniques

Pour des énergies incidentes très basses et dans les cas symétrique ou asymétriques, no-

tre étude des distributions angulaires des SEDT d'ionisation présente également deux

lobes un binaire et un second pic situé vers les grands angles. Les rapports des maxi-

mums de ces deux lobes sont relativement très faibles lorsqu'on est loin du seuil

d'ionisation.

Les figures 3.17a et b montrent les diagrammes polaires des distributions angulaires (en

angle d'éjection 0s) des SEDT de He(ls2 ts; pour une énergie incidente Eo:105 ev et

d'éjection Es: 10 ev. L'angle de diffi:sion est fixé respectivement à : (a) 0e = l5o et (b)

0.t : 20o. Notre calcul avec la fonction 3C révèle un très bon accord avec les mesures

expérimentales absolues de Beaty et al (1978). Nous avons également comparé nos ré-

sultats avec ceux de Tweed (1980). Ce dernier tient compte des effets de polarisation de

la cible par le flux incident et de distorsion (DWBA) des électrons dans le continuum par

I'ion résiduel.

l 1 l



Figure 3.17 SEDT en échelte l0-24 m2 sr-2 cV-l pour dcs éncrgics incidcntc Eo = 105 cV

et d'éjection E, = l0 eV et pour dcs anglcs de dilfusion 0o : (a) l5'ct (b) 20'.

Expér iencc:  o  Bcaty era l (1978) .  Théor ics '  -DS3C;-3C (x l .a)
et - -- Twccd (1980) (x 3.8)



Dans les mêtnes condit ions que la f igure 3.17b, mais avec Eo = 100 eV, la f igure 3.18

nous pennet de cornparer le modèle 3C (nos calculs) et le calcul de Tweed (1980) avec

les mesures expérimentales absolues de Beaty et ul (1978).

Enfin, dans la figure 3.19 nous représentons les SEDT d'hélium en échelle n aa2sr'2Ryd-r

à Eo:80.5 eV, En= 15 eV et pour des angles de dif lusion f ixés respectivement à : (a)

0r.: l5'et (b) 0n = 20o. Les comparaisons des rnodèles 3C, DS3C (nos calculs) et lc

calcul de Tweed (1980) avec les mesures expérimentales relatives d'Ehrhardt et al

(1972), montrent I'accord satisfaisant de nos calculs. Ces derniers donnent les bonnes

posit ions ainsi que les bons rapports des deux pics d'éjection. I l  s 'avère également que la

description DS3C est mieux adaptée au processus d'ionisation dans les conditions de Ia

figure 3.19 que dans celles la f igure 3.17. Ceci serait dû au fait que, dans les condit ions

de la f igure 3.19 (Eu =15 et En = 4l eV), nous nous rapprochons des cinématiques symé-

triques ce qui fait apparaître les effets de l'écrantage dynamique.

Ii igure 3.18 SEDT cn échcllc l0 " nr'sr 2 cV 
-l 

po,,t dcs éncrgics incidcntc dc

l00 cV ct d'éjcction dc 5 cV ct pour un anglc dc diffusion 0^ -- 20".

Expéricncc : . nlcsurcs absolucs dc Bcaty et al (1978) .

T l réor ics :  - - - -  Twccd (1980)  (x2 .15) ;  -3C(x1 .2) .

+,Ë8
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Figrrrc 3.19 SEDT cn échcllc naoz sr-' Ryd-l , pour dcs éncrgics incidcntc dc

80.5 cV ct d'éjcction dc l5 cV ct pour dcs anglcs dc diffusion 0n :

(a )7oc t (b )  l5 ' .  Théor ics  :  -DS3C ;  -3C(x l  .2 )c t  -  -  à  un
factcur près, Twccd (1980). Expéricncc : . nrcsurcs rclativcs
d'Ehrhardt et al (1972) nonrralisécs à DS3C.
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Dans les figures 3.20a-d nous représentons les SEDT d'hélium pour une cinématique

asymétriquÊ Eo = 50 eV, Es : l0 eV (l'énergie de l'électron le moins rapide) et pour

différents angles0a:(a), -20"; (b), -25'; (c), -30o et (d), -35o. Les mesures expérimen-

tales, en échelle de (10'20 cmt sr-2 ev-t), sont celles de Rôder et al (L996) . Une compa-

raison des résultats (CCC) de Bray (1997) avec les notres montre un bon accord de ces

derniers lorsque I'on tient compte des contributions de la capture dans I'expression de Ia

SEDT. Il apparaît également que I'approximation DS3C surestime les valeurs des SEDT

données par I'expérience.

-l  50 -100 -50 0 50 r00 I 50
Angle d'éjection (dcg)

Figure 3.20 SEDT en échelle de (10'20 cmt sr'2 ev-l; de He(e,2e)He* pour une

énergie incidente Eo: 50 eV et d'éjection Eo = l0 eV. Les angles

de diffusion 0n sont représentés sur les graphes. . mesures abso-

lues de Rôder et al (1996) ; CCC(99) Bray (1997) ; .- - DS3C ;
- 3C et - 3C + capture
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b) Cinématiques symétriques

A des énergies très basses aucun des modèles antérieurs proposés n'avait pu reproduire

quantitativernent le comportement des sections eflicaces et en particulicr le prernicr pic

localisé au voisinage de 45o. Dans la f igure 3.21, nous montrons lcs SED'I 'd' ionisation

d'hélium pour une énergie incidente de 50 eV dans une cinématique symétrique. Les

comparaisons entre les calculs DWBA de Whelan el al (1993), qui tenaient cornpte des

effcts de polarisabilité de I'ion résiduel sur les électrons du continuurrr, les mênres calculs

effectués par nous, mais normalisés par un facteur N"" de Gamow (N".= q/(e n-l) où

q = 2nllkl-kllll-r, voir par exemple Whelan el ul 1993 et Nicolas ct crl 1996) ct lcs nresu-

res rclat ives de Rôsel cl al (1991) nrontrent que I ' introduction port icl lc des corrélations

post-col l isionnclles (assurées par le facteur Nc") donne unc bonnc forrne dc la distr ibution

dcs SEDT en ce qui concerne le prernier pic. Mais cette approxirnation ne dclnne pas ni la

bonne arnpli tude ni le second pic situé vers les grands angles de diffusion.

Anglc o"*,,",r'u^ (0.r. ;

l ' ' igurc3.2l SED'f d'ionisation d'héliunr dans unc géonrétric coplauairc s1,rnétriquc :i 50 cV

Tlréorics :  . . . . . .  Whclan et al  (  1 993) 1xrrr) ,  - . . - . .  DWBA avcc Gîrnorv (x l  0) ;

avcc capturc, - DS3C ct -.-.- 3C(xa) ; sans capturc, -- --. DS3C ct
3C(x6.5).  Expéricncc: .  Rôscl et  al(1991) nonnal isécs à DS3C irrc luant In

contribution dc capturc.
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I' ' igure3.22 SEDT d'ionisation dc Hc (ls'zlS) dans unc géorrrétric coplanairc sy,nrétriquc.

Lcs synrbolcs dcs courbcs sont lcs rrrônrcs quc la ligurc3.20. Mcsurcs cxllé-
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plour30 c|26.(>cV avcc DS3C tcrrant conrptcdc la caglturc/r .  3C(x30)
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La comparaison entre la présente théorie (3C et DS3C) et les mesures de Rôsel et

al (1991) semble indiquer que I'introduction du terme de capture dans la description

DS3C joue un rôle très important aux faibles énergies incidentes (de 26 eV jusqu'à 4 fois

le premier seuil d'ionisation pour I'hélium).

En particulier, le terme de capture a permis de décrire pour la première fois de façon
satisfaisante les SEDT et reproduire leurs formes près du seuil d'ionisation en faisant ap-
paraître le second pic à grand angles (figures 3.Zl et 22).

On remarque dans le cadre des cinématiques symétriques un déplacement de ces pics, qui

se rejoignent à 90o pour des énergies, de diffi:sion et d'éjection, très faibles (leV dans le

cas de I'hélium). A ces énergies les électrons émergent dans des directions opposées,

telles qu'elles ont été prévues par Wannier (1953). Ceci est dû au fait que la répulsion

entre les électrons (que nous pouvons qualifier d'efiFet dynamique) I'emporte sur les eÊ

fets cinématiques : c'est-à-dire qu'à ces énergies, contrairement à ce qui se passe en ré-

gime impulsionnel, le mécanisme de la réaction trouve son origine dans une description

dynamique de la collision.

Dans les figures 3.23a et b, nous montrons les SEDT d'hélium pour des énergies de diÊ

fusion et d'ejection égales (En = Ee : E : I eV) dans des géométries respectivement

colinéaire 0n - 0e = n (figure 3.23a) et coplanaire 0n = 330" (figur e 3.23b). Ces figures

montrent un bon accord entre I'expérience et notre calcul avec DS3C. Cet accord

s'améliore en tenant compte de la capture dans une géométrie colinéaire (figure 3.23a).
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3.5 Conclusion

Dans ce chapitre et après avoir étudié les SEDT d'ionisation par impact d'électrons

(e,2e) nous parvenons aux conclusions suivantes :

- à haute énergie incidente les processus (e,2e) sont bien décrits par la première approxi-

mation de Born. Ces sections efficaces nous renseignent sur la structure électronique des

cibles et permettent également de connaître les distributions des vitesses des électrons

dans la cible. A des énergies intermédiaires et basses les fonctions très élaborées pour

décrire la cible dans la voie initiale ne permettent pas de rendre compte des diftrents

aspects de la dynamique des collisions. Ces derniers peuvent être inclus dans les calculs à

I'aide des traitements tels que 82, 3C ou DS3C par exemple.
- les effets des corrélations dues aux interactions post-collisionnelles entre les deux élec-

trons diffirsé et éjecté dans le continuum doivent être pris impérativement en compte. Ces

effets s'intensifient dès que les électrons émergents de la réaction ont des vitesses com-

parables. Il devient alors indispensable de tenir compte de ces interactions dans la des-

cription des mouvements des électrons dans le continuum.

- malheureusement, il est très difficile de réaliser une étude tenant compte à la fois des

effets liés aux corrélations dans la cible et des effets post-collisionnels.

- les effets de l'écrantage dynamique (DS3C) sont très importants dans des situations de

cinématiques symétriques.

- et enfin les contributions de la capture deviennent non négligeables lorsque l'énergie du

projectile s'approche du seuil d'ionisation.

t2l



Chapitre 4

Processus de double ionisation par impact

d'électrons et de photons

4.1 Introduction

L'étude des processus de double ionisation (DI) a débuté avec les travaux théoriques de

Geltman (1956). Cet auteur a tenu compte des corrélations dans la voie de sortie en im-

posant aux deux électrons éjectés de sortir avec la même quantité de mouvement et dans

des directions opposées. Tweed (1972 ,1973) puis Tiwary (1982) ont étudié le proces-

sus de DI des systèmes atomiques à deux électrons par impact d'électrons rapides, en

calculant les sections efficaces totales associées.

L'intérêt principal de la DI consiste indépendamment de l'étude des corrélations des

électrons de la cible, à comprendre les mécanismes d'ionisation (Lahmam-Bennani

1991). Popov et al (1994) et Dal Cappello et al (1994) ont étudié les effets liés aux cor-

rélations dans la cible (effets de structure) en décrivant les deux électrons dans le conti-

nuum (l'état final) par deux ondes planes. Ces fonctions qui ne contiennent pas

d'interactions avec I'ion résiduel ni d'interactions mutuelles entre les deux électrons

éjectés, ont été introduites dans le but de simplifier les calculs.
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4.2 Double ionisation par impact électronique

4.2.1 Section effrcace différentielle quintuple (e,3e)

Dans le premier chapitre, on a défini la section efficace différentielle d'un processus

(e,3e) de double ionisation par impact électronique, caractérisé par la réaction

e(Eo,lro) + L(nl n'I') -+ e(Ea,k6) + e(Es ,k")+ e(Ec, k ) + A**,

où les indices A, B et C représentent respectivement l'électron diffi:sé ainsi que les deux

électrons éjectés. La cible A(nl n'l') pourra être ici I'atome d'hélium ou les ions If et Li*

dans leur état fondamental (1s2) La section efficace associée à cette réaction est cinq fois

diftrentielle et s'écrit

dso

(4 1)

(4 3)

(4.4)

(4 s)

(4.6)

dQ AdaBd{zcdEBdEc
(4.2)

L'évaluation de l'élément de matrice de transition Tp a été également abordée dans le

premier chapitre. Le calcul repose à la fois sur la description des états initiaux et finaux

de la cible. c'est-à-dire

=72n)a*#lrnl'

T.n=(vr lv i lw)

z l l
y l  = - - + -

rg rot r02

W(ro ,rt, rz) = (Zn)-t'' exp(ik6 .rs) ç;(r1,r2) ,

Vi Oo,rr, rz) = 12n)'t' ' exp(lka .rs) Xy(r1,r2).

où

décrit le potentiel d'interaction entre le projectile et la cible dans la voie d'entrée. Les

états tyi et Vi décrivent le système constitué de l'électron projectile et la cible avant et

après la collision. Pour des énergies élevées de l'électron projectile (de I'ordre de quel-

ques keV) celui-ci sera décrit dans les deux cas par des ondes planes quelle que soit la

cible. Les fonctions d'ondes associées aux états 14; et Vi s'écrivent en première ap-

proximation, sous forme de produits

Qi(\ , r2)et 76 i (", , 12) décrivent la cible avant et après la collision. Ces fonctions

d'ondes ont été étudiées en détail dans le chapitre z.Laronction d'onde r j $r , rz)
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La description des deux électrons éjectés par le produit de deux fonctions décrivant cha-

cune un électron dans un champ coulombien (Byron et Joachain 1967) possède égale-

ment le défaut de négliger les interactions entre les deux électrons dans le continuum.

Les résultats de ces modèles peuvent être en contradiction totale avec I'expérience lors-

qu'on ne considère pas de corrélation dans la voie de sortie entre les électrons éjectés.

D'autres techniques permettant de tenir compte des corrélations dans les deux états ini-

tial et final ont ainsi été ultérieurement envisagées.

Joulakian et al (1992) et Joulakian et Dal Cappello (1993) ont également utilisé des

fonctions corrélées dans les voies d'entrée et de sortie. Ils ont utilisé pour la corrélation à

l'entrée les fonctions de Bonham et Kohl (1966) et 3C de Redmond-Merkuriev pour

décrire les deux électrons éjectés.

Dans une première partie du présent chapitre, l'étude de la double ionisation (e,3e)

(Joulakian et Dal Cappello 1993) sur la cible d'hélium sera reprise et prolongée aux sys-

tèmes H- et Li" tout en utilisant les fonctions d'ondes corrélées dans les deux voies

d'entrée (Tavard et Najjari 1996) et de sortie.

Les difficultés expérimentales liées aux faibles valeurs des sections efficaces ne peffner-

tent pas de produire de nombreuses expériences dans ce domaine Nagy et al (1980) puis

Shah er a/ (1988) ont apporté des améliorations à l'étude de la DI en mesurant des sec-

tion efficaces diftrentielles multiples au lieu de sections efficaces totales. Lahmam-

Bennani et al (1989) furent les premiers à mesurer les sections efficaces diftrentielles

quintuples (SEDQ) de double ionisation (e,3e). Afin de tendre vers les expériences nous

allons également nous intéresser aux section efficaces quadruples (SED4) dans lesquelles

seuls deux électrons seront détectés en coTncidence.

Dans la dernière partie nous établirons quelques résultats théoriques relatifs au proces-

sus de photo double ionisation (PDI) en calculant les sections efficaces associées

(SEDT(1,2e)). Nos résultats théoriques seront confrontés aux mesures expérimentales

existantes.

124



'i&i'r:i:-'rïl

If Qyrrl : (2n)-3exp[t(t<c.rt + kc.rz)] C (r'1", ksl r1)C (2., lrçl rz)C(q, ksclr,z), (4.7)

n'est autre que la fonction 3C de Redmond-Merkuriev décrivant les deux électrons éjec-

tés dans un double continuum, utilisant le coefficient de normalisation de Gamow, la

fonction C s'écrit

C (q , k I r) : f(l+r?) e4/2 ,F,l-in; I; -l(|<"r+Ir )l et 4: Z EL

où Z est la charge de I'ion résiduel après la collision.

Alors que les deux électrons sont supposés provenir de l'état singulet ls2 rS, la symétri-

sation de la fonction d'onde spatiale I i!t,r2) permet d'écrire l'élément de matrice de

transition Z1 sous la forme

T./i : Trt Ge ,lk) +& (tr.,ks)

A I'aide de la transformation de Bethe

*ÈsS;;..

- t  ' * : r

- i , . . , .  .  + , / " , i , r Æ

Ir. ffi 
= (4n)Kzexp(rK.rs),

(4.8)

(4.e)

(4 .11 )

on peut établir que

& (k" ,lk): rn$., ke) = 
#F 

(ri lz+
2

I exp(lK.rr)l ç t) . (4.10)
F=l

Cette égalité est due au fait de l'échange dans la voie de sortie, les deux électrons éjectés

(initialement liés) peuvent contribuer de façon similaire à l'amplitude de diffirsion, ainsi

l'élément de matrice total est multiplié par 2.

'n =#* (zi 12+
2

T
r r - l

exp(lK.rr)l ç i)

Dans l'expression (4.11) on a substitué la valeur de Z (du potentiel) par 2 (pour toutes

les cibles) afin d'assurer asymptotiquement la décroissance rapide du potentiel Vi de

l'équation (4.4).Ce problème peut être vu sous un autre angle en orthogonalisant l'état

Ii d, double continuum avec l'état initial g i de la cible soit à I'aide de la procédure de

Schmidt (par exemple Dal Cappello et Le Rouzo 1991 et Joulakian et Dal Cappello

1993) qui est également utilisée dans notre étude
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L'élément de matrice de transition dans ce cas peut s'écrire

l 2'Tfr = ('tflZ exp(tK.rr)l p; )
j t -  K '  r= l

l 2= - , , il - Z(K) +I exp(tK.rr)l e i) ,
n2 K2 

\ /v. 
.,=l

avec 
z

Z(K): (vtlZ exp(fK.rr)l 3a; ).

(4.r2)

(4 13)

(4.14)

2.4

2,0

1,6

k
Èi

Un calcul numérique de Z(K) dans le cas d'une cible à deux électrons tels que Ff , He et

Li- pour différentes valeurs de K montre que la quantité Z(K) décroît en partant de la

valeur Z(0):2. Cette décroissance est d'autant rapide lorsque la charge du noyau cible

est faible Dans la suite nous pouvons poser tTfi È T-/i pour les petits transferts

d'impulsion (figure 4.1), ce qui est vérifié dans le cadre de notre étude.

K (u.a.)

Figure 4.1 Représentation de Z(k) (équation 4.14) pour les atomes He , H- et Li*

0,5,0
\2

0

rr
He

u
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4.2.2 Résultats (e,3e)

Nous représentons dans cette partie quelques résultats concernant la double ionisation

des systèmes Ffe, H- et Li* dans l'état fondamental (1s, tS) par impact d'électrons à une

énergie incidente Eo : 5 keV et sous un angle de diffi;sion 0e= 0.5o.

Les figures 4.2 représentent en trois dimensions (3D), des SEDQ de double ionisation

d'hélium en fonction des énergies d'éjection Es et Ec. Les directions (coplanaires pa =

9c: qh= 0) de détection des deux électrons éjectés sont respectivement : (a), 06 = 0r et

0s:0c+ 180"  ;  (b) ,  0c:0r*  90o et  0s :0c+ 110o ;  (c) ,  0c = 0r  e t  0e :0c+ 90"  et  (d) ,

0c : 0x + 90o et 0e = 0c + 90o. On remarque que les deux électrons initialement liés ont

tendance à être éjectés avec des énergies différentes lorsque I'un est éjecté dans la direc-

tion de transfert 0r et I'autre dans la direction opposée (cas a). Cette situation disparaît

lorsque les directions des éjections ne sont pas opposées (Osc = 0s - 0c tlgOo : figures

4-2b et c) ou lorsque aucun électron n'est éjecté dans la direction de transfert (cas d).

Ces cas de figures restent valable pour les ions H- et Li* mais avec un déplacement des

pics vers les petites énergies dans le premier cas (figures 4.3) et vers les grandes énergies

dans le second (figures 4.4). Autrement dit, ces figurent montrent que les maximas des

SEDQ sont obtenus pour une sornme des énergies d'éjection Es + Es de I'ordre de 20 eV

pour Ff, 30 eV pour l'hélium et 60 eV dans le cas du Li*.

Dans les figures 4.5 nous représentons en 3D les SEDQ de double ionisation de He (ls,
tS; en fonction des angles 0s et 0s des deux électrons éjectés et pour des énergies

d'éjection égales, En = Ec : 15eV. La courbe (a) où 0s et 0c parcourent tout I'intervalle

l},Zn) montre que les éjections des deux électrons sont impossibles dès que I'on

s'approche des situations 0g = 0c (zone interdite). Dans (b) les deux angles décrivent

respectivement les intervalles [0, n] et [-æ,0] on montre le comportement des SEDQ

quand les électrons sont éjectés dans les demi-plans de part et d'autre de I'axe (z)

d'incidence.

Une même étude réalisée pour les ions [f (figures 4.6) et Li. (figures 4.7) montre les

mêmes structures des SEDQ avec une légère réduction des zones interdites, mentionnées

auparavant, lorsque la charge Z du noyau augmente.
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l'igure 4. 2 SEDQ dc double ionisation de He en fonction dcs énergies d'éjcction pour unc éncrgic
incidcnte Eo = 5keV ct un angle de diffusion 0n = 0.5o. Iæs anglcs dcs élcctrons éjcctés

sont  f ixés à :  (a)0"  :0*et0"=0c* 180 '  ;  O)  0c:0k*90oct0B=0c + l l0 '  ;  (c)

0c : 0r ct 0" = 0c + 90o et (d) 0":0r* 90" ct 0" =0. * 90".
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Figure 4. 3 SEDQ dc doublc ionisation de H- cn fonction dcs éncrgics d'éjcction pour unc éncrgic
incidcntc Eo = 5kcV ct un anglc dc diffusion 0n = 0.5o. Lcs anglcs dcs élcctrons éjcctés

sont  f ixés à :  (a)0"=0*ct0B=0c+ l80o ;  (b)  0c=0k*90oct0n= 0c *  I  l0 '  ;  (c)

0c=0Kc t0U=0C+90" .
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l"igure 4. 4 SEDQ dc doublc ionisation de Li+ en fonction des éncrgies d'éjcction pour unc éncrgic
incidcnte Eo : 5keV et un anglc de diffusion 0o = 0.5o. I-es anglcs dcs élcctrons éjcctés

sont fixés à : (a) 0" = 0* ct 0s = 0c + 180" ; (b) 0c:0k * 90o ct 0u = 0c + 100o.
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F'igure 4.5 SEDQ cn unité atomiquc d'une ionisation double (c , 3e) dc Hc cn fonction dcs
anglcs 0, ct 0" dcs élcctrons éjcctés dans unc géomètric coplanairc ct avcc unc

mêmc éncrgic E" = E" = 15 eV. L'énergie incidcntc Eo = 5 kcV ct l'anglc dc dif-

fusion 0o = 0.5o.

ci
i
q
n
E]
v)

.j
j

o
E]
v)

Lo .t"ù
arg

l3{



ai
;

cyo
r!
v)

oe 
(de

t6oQoà

e)

Gi
j

o
a
r!
V)

È"ù

180 180

Itigure 4.6 SEDQ (unitcs atomiques) d'ionisation double (e,3e) de [f en fonction dcs anglcs 0,, ct

0" dcs dcux élcctrons éjcctes dans une géomètrie coplanairc ct avcc unc mômc éncrgic

Eu = Ec : l5 eV. L'énergie incidenæ Eo = 5 kcV ct I'anglc dc diffusion 0n = 0.5o.
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!'igurc 4.7 SEDQ en unité atomique d'une ionisation double (e, 3e) de Li*. L'éncrgie
incidente Eo = 5 keV et l'angle de diffirsion 0o = 0.5o. Elle est représentée
en fonction des angles 0" et 0. des électrons éjectés dans une géomètrie
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Les SEDQ en 3D (figures 4.8) de double ionisation de I:f dans son état fondamental,

présentent, comme dans le cas de I'hélium et de Li*, deux lobes avec un dédoublement

accompagné également d'un déplacement vers I'extérieur.

Nous avons également montré dans les mêmes graphiques (figures 4.8) en cercles pleins

les SEDQ relatives aux systèmes Ff et He dans des situations coplanaires symétriques (Es

: Ec , 0e = 0c et qs - (Pc = æ). Celles-ci montrent que dans une double ionisation de

l'hélium les deux électrons éjectés avec une même énergie et dans des directions égales

vis-à-vis de la direction d'incidence, ont tendance à sortir vers I'avant à 60o et vers

I'arrière à 120". Ces structures rappellent celles observées pour les processus (e,2e) sy-

métriques à basses énergies (chapitre 3).

Dans la figure 4.9 nous avons représenté toujours dans le cadre d'une géométrie copla-

naire symétrique (E: Es =Ec €t0s =0c) coplanaire (q" - <p.= æ ) les SEDQ de DIde

I'atome d'hélium en fonction de l'angle d'éjection 0s. L'énergie incidente Eo = 5 kev et

l'angle de diffilsion 0e:0.5o pour différentes valeurs des énergies d'éjection. On remar-

que I'importance du lobe de situé aux grands angles (recuI) d'une part, et d'autre part,

une quasi-stabilité des deux pics respectivement autours de 60" et de 120..

Les diagrammes polaires des SEDQ d'ionisation double, dans des situations coplanaires,

en fonction de I'angle 0e du premier électron éjecté, sont représentés pour les trois sys-

tèmes (He, Fr et Li*). Les figures 4.10-11 reproduisent les sEDe pour He pour des

énergies d'éjection Ee = 25 eV et Eç : 5 eV et à différents angles 0c (voir figure ). Dans

la figure 4.12 nous représentons la situation inverse Es = 5 eV et Eç = 25 eY. Elle montre

que les éjections des électrons lents ont tendance à sortir à I'opposé de l'électron rapide.

Les SEDQ dans ce dernier cas représentent des formes plus ou moins étalées que dans le

premier cas. Des situations similaires ont été également étudiées pour If (figures 4.13 et

4.14) et pour Li* (figures 4.15 et 4.16).

L'évolution des SEDQ(e,3e) pour Fr, He et Li* (en fonctiondez: r,z et 3) montre,

avec un affaiblissement des sections efficaces, que l'éjection du second électron a ten-

dance à s'effectuer perpendiculairement au premier électron éjecté quand Z augmente.

Ceci est peut-être dû au fait que lorsque Z augmente les effets coulombiens du noyau

l'emportent sur la répulsion des électrons.
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Figure 4.8 Rcpréscntation 3D des SEDQ coplanaircs ( qo = pc = 0 ct gB = r) dc doublc

ionisation d'hélium et dc [f en fonction dcs anglcs d'éjcction 0o ct 0" pour dcs

conditions cinématiques Eo = 5 keV , Es = Ec = 15 eV ct 0n = 0.5o. Lcs points

rcpréscntcnt lc cas symétriquc 0" = 0" dc I'hélium.

d
=
q
CI
rIJ
ct)

d
j

q

EI
(t')



'Hel"

j  0.08

h

IJ

EI
a

0.3

t0 100

Anglc d'éjection 0" = O" (dcg)

_ ç è
- - -  h

i (x30)

' . _ \  
- , '

d
.j

g o.2

l r l

v)

90 120

Anglc d'éjcction 0, = o. (dcg)

1 5 0

Figure 4.9 stinq, cn unités atomiqucs, pour I'ionisation doublc (c , 3c) dc Hc pour unc éncrgic

incidcntc Eo = 5 kcV ct un angle de diffusion 0n: 0.5". læs élcctrons éjcctés sont

détcctés dans unc géométrie symétrique coplanairc,0u = 0ç, gn = 0 ct gc = î avcc

lcs mêmcs éncrgicsEs=Ec : (a) 5 cV ; O) l0 cV ; (c) 15 cV ; (d) 20cV ; (c) 30

cV ; (f) 45 eV ; (g) 100 cV (h) 2 eV et (D lcv.
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Figure 4.10 suoQ cn échcllc dc lOt ao2 (sr' 4 Ryd'?)-l dc doublc ionisation (c,3c) d'hélium cn

fonction du premicr anglc d'éjection 0u à unc éncrgic incidcntc Eo = 5 kcV ct un

anglc dc diffusion 0n = 0.5o. Les éncrgies dcs dcux élcctrons éjcctés E,, = 25 cV

ct E" = 5 cV. L'élcctron C est émis rcspcctivcmcnt dans : (a) 0c = 0o ; (b) 0c=

45' ; (c) h = 90o ct (d) O"=139o.
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Figure 4.ll mômc situation que Ia figure 4.10 mais avcc : (a),0" = 0*

ct (b), 0" = l80o * 0r.
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!'igure 4.12 mômcs situations que la figurc 4.10 mais avcc unc éncrgic du premicr éjccté E,, - 5 cV
ct E" = 25 cv pour l'élcctron c qui cst émis rcspcctivcmcnt dans : (a) 0c = 0o ; (b) 0c :
0K + 180 ; (c) kc = 90o et (d) 0" = 0*.
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F'igure 4.13 SEDQ cn échclle a.' (sC 4 Ryd'l )'l de la doublc ionisation dc H- par impact élcctroniquc
d'éncrgic incidcntc de 5 keV,l'angle de diffusion 0o = 0.5". Lcs éncrgics dcs dcux éjcctés
Eo = 25 cV ctE"=5 cV. L'élcctron C cstémis:(a),0"= 0"; O),0c= 90"; (c), k"//-K
ct (d), 0":180".
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F'igure 4.14 SEDQ cn échclle dc ao'(st' 4 Ryd'z)-l dc doublc ionisation dc H- par impact

élcctroniquc d'énergie incidcntc Eo = 5 kcV et d'anglc dc diffusion 0o = 0.5o.

L'élcctron C cst détccté dans la direction de transfcrt K. Lcs éncrgics dcs
éjcctés : (a), E" = Ec : l0 eV et O), En = l5cV et E" = 5 cV.
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F'igure 4.15 SEDQ cn échcllc dc [0'5aoz (sf 4 Ryd'z ;-l de la doublc ionisation dc Li* par impact

élcctroniquc d'éncrgie incidentc Eo = 5 keV ct d'angle dc diffusion 0 n 
= 0.5o. Lcs

éncrgics dcs dcux éjectés Es = Ec = 40 eV. L'élcctron C cst émis : (a), 0.: 0' ; (b),

0c= 45" ; (c), kc = 90o ct (d),0"=1800.
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F'igure 4.16 même situation que la figure 4.

c t (b ) ,0 "  =  l 80o*0 r .

mais avcc : (a),0" = 0a
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4 -2 -3 Sections efficaces différentielles quadruples (e,3 - 1 e)

La détection de trois électrons par coihcidence apparaît difficile en raison du faible taux
de comptage pour ce type d'événements. Des comparaisons définitives entre théories et
expériences sont donc difficiles dans ce domaine. Pour cela nous avons envisagé
d'étudier des sections efficaces diftrentielles quadruples (SED4) dans lesquelles seuls
deux électrons sont détectés en coihcidence. L'électron diftrsé d ou I'un des deux
éjectés B ou C, sera non détecté dans I'expérience. Ceci conduit aux deux possibilités :

a- (e,3-le) de première espèce

Ce processus consiste à détecter les deux électrons éjectés B et C en coihcidence.

L'électron A est diffirsé dans toutes les directions possibles, en respectant la conservation

des énergies. La section efficace associée

daoSED4(B,C):
daBdQcdEBdEc

est obtenue en intégrant sur I'angle solide d2atotal de l'électron diffi.1sé. Les contribu-

tions des grands angles de diffirsion peuvent être négligées afin de réduire ie temps
d'intégration dans les calculs.

ô- (e,3-1e) de deuxième espèce

Parmi les processus auxquels nous nous intéressons dans ce mémoire, la section efficace
différentielle quadruple (SEDa) relative au processus (e,3-le) de deudème espèce. Ce
dernier processus consiste à détecter en coincidence l'électron diffi.rsé A et I'un des deux
électrons éjectés B ou C. L'autre électron éjecté C ou B est alors émis dans une direction
qui reste indéterminée. La section efiicace associée

dao

=(2x)a 43lo"olrn l' , (4 rs)

=12n)a 
ffiIonrlr,l ', 

(4 16)SED4(A5B) =
da AdQBdE,qdEn

est obtenue en intégrant sur toutes les directions d'éjection possibles de I'un ou I'autre
des deux électrons B ou C. Du fait que SED4(A,B) = SED4(AC), nous avons choisi ici
d'intégrer sur toutes les directions de l'électron C. En premier lieu, il semblerait de point
de vue expérimental que les techniques de détection en (e,2e) des SEDT de simple ioni-
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sation soient transposables aux mesures des SED4. La comparaison de ces deux situa-

tions devrait permettre une meilleure compréhension des mécanismes de double ionisa-

tion.

4.2.4 Résultats (e,3-1e) 2ème espèce

Une comparaison entre les résultats du calcul des sections efficaces (SED4), en utilisant

la fonction d'onde (e) du chapitre 2 pour l'état initial de la cible et I'approximation (3C)

pour décrire les deux électrons éjectés, est proposée pour I'ion Ff et I'atome d'hélium.

Ces résultats nous apporteront des informations relatives aux mécanismes de double ioni-

sation ainsi que I'importance de certains mécanismes pour chaque système.

La figure 4.17 représente les SED4(A'B) en unités atomiques, de double ionisation de He

(1s2) par impact d'électrons. Ces sections efficaces sont représentées en fonction de

I'angle d'éjection 0s pour des énergies, incidente Ec : 5607 eV et des éjections en tirets

Es :25 et Es = 3 eV et en traits pleins Es :3 et Ec : 25 eY pour des angles de diffirsion

fixés à . (a) 0n= 0.5" ; (b) eA : 1o et (c) 0n : 5". On remarque que les SED4 de

l'équation (4.18) en fonction de I'angle du premier électron éjecté (supposé rapide Es:

25 eY Ec : 3 eV) présentent deux maximas répartis d'une manière symétrique par rap-

port à la direction de transfert, l'un dans la direction de transfert et I'autre dans la direc-

tion opposés. Cette situation rappelle quantitativement la forme des SEDT(e,Ze) et appa-

raît clairement pour de grands angles de diffirsion. Dans le cas où l'électron éjecté qui est

détecté est lent (Es = 3 eV) les SED4 correspondantes montrent une isotropie, ce qui est

clair dans les figures 4.17a et b. Tout se passe comme si le processus d'ionisation double

s'effectue par une simple ionisation en éjectant un électron rapide, suivie immédiatement

par une seconde éjection d'un second électron moins rapide par rapport au premier sous

un réarrangement du potentiel. Ce phénomène est connu sous le nom du mécanisme

shake-off (Lahmam-Bennani et al l99I'y.

Des situations identiques à celles citées ci-dessus pour un angle de diffi.rsion 0e = 0.5o

mais en variant la différence des énergies d'éjection tout en conservant la somme Es + Eç

:28 eV (figure 4.18) montrent que, lorsque Eg tend vers Es, les SED4 présentent un

maximum (plus ou moins étalé) dans la direction opposée au transfert d'impulsion k.
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Nous représentons également sur les mêmes graphes (et à la même échelle logarithmi-

que) les SED4 de double ionisation et les SEDT(e,2e) pour les mêmes transferts

d'impulsion et d'énergie (figure 4.19). Ces figures montrent que le pic dans la direction

du transfert des SED4 est moins important que le pic du recul (direction opposée au

transfert). La situation est inverse dans le cas des SEDT(e,Ze).En effet pour une même

perte d'énergie, la quantité transferée à l'électron electé dans un processus (e,2e) est plus

importante que celle transferée à l'un des éjectés dans le processus (e,3-1e). D'un autre

côté le noyau résiduel dans une ionisation double exerce plus de force sur les électrons

éjectés que I'ion résiduel des simples ionisations. Ceci est en accord avec l'idée que le

recul est dû à I'attraction coulombienne de l'ion résiduel.

Ces phénomènes ont été prévus également dans l'étude de DI de If à une énergie inci-

dente E6:5543.6 eV et pour des énergies d'éjection vérifiant la conservation

Es-FEc:30 eV (figures 4.20 et 2l). Dans la figure 4.20a nous représentons les SED4

de tf pour des énergies d'éjection respectives 25 et 5 eV avec un grand transfert (0o:

4.2").Elle montre que la distribution angulaire d'éjection de l'électron lent (5eV) est

isotrope alors que celle de l'électron rapide (25eV) est semblable à celle des SEDT(e,2e)

avec un grand transfert d'impulsion. Tout se passe comme si, à grand transfert (grands

angles de diffirsion) l'électron incident n'interagit qu'avec l'électron éjecté le plus rapide.

Le second électron est éjecté de manière isotrope. La figure 4.20b représente une situa-

tion identique à celle dans la figure 4.20a mais pour un faible transfert (0n: 0.5"). En ce

qui concerne les faibles angles de diffi.rsion la distribution angulaire de l'électron lent qui

a tendance à être éjecté de façon isotrope, subit de légères ondulations dues à la répul-

sion du premier éjecté et ces effets que I'on peut qualifier d'effets post-collisionnels entre

les électrons éjectés deviennent importants. Ces effets deviennent d'autant importants en

réduisant l'écart entre les énergies des deux électrons éjectés. Dans la figure 4.21 nous

montrons I'importance des effets post-collisionnels qui se traduit par des ondulations

plus ou moins importantes dans les SED4. Il faut noter que ces ef;[ets ont été prévus dans

I'ionisation double de I'atome d'hélium. Ce dernier présente des distributions angulaires

d'éjection de l'électron lent moins ondulées (figure 4.18) que celles données dans le cas

de H- (figure 4.21). Ceci s'explique par le fait que les effets post-collisionnels se com-

pensent par I'interaction du noyau résiduel de la collision : les effets post-collisionnels

sont moins importants lorsque I'interaction du noyau est forte. Celle ci, est deux fois plus

importante dans le cas de DI de I'hélium que dans le cas de DI de tf.
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Enfin, dans le but de justifier nos calculs, voire notre modèle, nous nous sommes intéres-

sés au processus de double ionisation dans la limite optique (très faible transfert K -+ 0).

Une comparaison des résultats des SEDQ(e,3e) pour K -+ 0 et ceux de photo double

ionisation (y,2e) nous permettra de tester le modèle 3C utilisé durant cette étude.

4.3 Photo double ionisation (PDI)

La photo double ionisation (PDI) consiste à envoyer sur une cible, un faisceau de pho-

tons de longueur d'onde À ( suffisamment faible pour pouvoir détacher deux électrons de

la cible). Le photon est totalement absorbé parla cible en permettant à celle-ci d'éjecter

deux de ses électrons. L'étude d'un tel processus est connu sous le nom de spectroscopie

(y,Ze).,Ia PDI représente l'un des sujets les plus importants en physique des collisions.

Elle préoccupe ces dernières années, de nombreux théoriciens et expérimentateurs : ré-

cemment, certains auteurs ( voir par exemple Le Rouzo et Dal Cappello 1991, Schwar-

zkopf et al L993, Schwarzkopf et Schmidt 1995, Dawber et al 1995, Forrey et al 1995,

Maulbetsch et al 1995, Pont et Shakeshaft 1995, Pont et ol 1996 ) se sont intéressés à

l'étude de la PDI de I'atome d'hélium dans sont état fondamental.

La section efficace différentielle associée au processus de PDI est donnée par la relation

(Le Rouzo et Dal Cappello 1991)

SEDT(y,2e) =
dao = 4n2 d, ks kç Eyl -L/ nl' ô (ErE/ (4.r7)

dQBdacdEndEc

a est la constante de structure fine, E, etlf, p représentent respectivement l'énergie du

photon et l'élément de matrice du moment dipolaire de transition d'un état initialement

lié vers un état final constitué d'un double continuum. Dans la représentation des lon-

gueurs cet élément de matrice s'écrit

y ' f ,qQ,2e)=2e (Z f l r f t  r2 l  q ; ) . (4.1e)

e représentant la direction de polarisation (supposée parallèle à I'axe z) du photon. Cet

élément est lié à l'élément de transition de double ionisation par impact électronique par

la relation
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avec

-ttrqQ,Ze) = A e.V1 Tl (e,3e) avec K -+ 0- (4.20)

A:2in2I (  a  .

La relation (4.20) permettra de comparer les résultats obtenus pour un processus (y,2e) à

ceux de (e,3e) dans la limite dipolaire (1( -+ 0). Ce qui revient à développer le terme

exp(fK.rr) de l'équation (a.13) en ne gardant que les deux premiers termes du dévelop-

pement. Une comparaison de ces deux quantités (figure 4.22). La diftrence entre les

deux diagrammes est due au puissances élevées de K

Figure 4.22

SEDT(y,2e) calculée par la méthode
du moment dipolaire (équation 4.21)
et celle obtenue à partir de la limite
optique K -+0 de la SEDQ(e,3e).

4.3.1 Résultats de (y,2e)

Nous représentons dans cette partie quelques résultats des sections efficaces diftrentiel-

les triples concernant la photo double ionisation (SEDT y,2e) de I'atome d'hélium dans

son état fondamental (ls'z). On a pu également confronter notre étude à des mesures

existantes dans ce domaine.

La figure 4.23 représente, en unités atomiques, les SEDT de PDI (y,2e) des systèmes Ef,

Li*, Bsz* et B3* (tS) avec des photons d'énergie Fr = 30 eV + I2*. Ces sections efficaces

sont représentées en fonction de I'angle d'éjection 0s pour des énergies d'éjection égales,

Es=Ec= 15 eV. L'angle 0c du deuxième électron éjecté (l'électron C) est fixé à 0'.

. . . -  (e,3e)K= 0.15 ra
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Nous représentons dans le cas (a) nos calculs avec 3C et dans (b) les sections efficaces

sont calculées avec deux ondes coulombiennes (2C) normalisées avec le facteur de Ga-

mow d'où la notation 2CG.

_ H  ( / 2 s )
- Li' (xlo)

- Be2* ixzo;
B' Gs00)

Figure 4.23 SEDT en (u. a.) d'une réaction A(7,2e)A*, pour différentes cibles ioniques
A à deux électrons. Les électrons éjectés sont détectés avec la même éner-
gie p = 15eV. Les modèles utilisés correspondent respectivement à : (a),
3C et (b), approximation 2CG (deux coulombiennes normalisées avec le
facteur de Gamow).

Les figures 4.24 représentent, en échelle arbitraire, les diagrammes polaires des

sEDT(y,2e) deHe (1s2) en fonction de l'angle d'éjection 0s. Les énergies E, des pho-

tons sont 89 et 99 eV. Le vecteur e ll (z) indique la direction de polaraisation du maxi-

mum du faisceau de photons. Les deux électrons éjectés sont détectés avec des énergies

égales Ee:Ec =Ey -79 eV. L'angle 0c de détection du deuxième électron éjecté est :

(a) et (b), 0c : -76o et (c), 0c : 180 . Les points expérimentaux ont été mesurés par

Schwarzkopfet al (1993 et 1995).

Nos résultats (3C * e), en comparaison avec I'expérience, montrent qu'à haute énergie

d'incidence les processus de photo double ionisation en particulier et double ionisation

en général, peuvent être décrits par des processus directs et en une seule étape (shake-

off) et seuls sont importants les effets post-collisionnels entre les électrons éjectés. La

prise en compte de ces effets est assurée par la description 3C.
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Enfin, dans la figure 4.25 nous comparons les SEDT coplanaires de PDI de I'atome

d'hélium, calculées à I'aide du modèle 3C et de I'approximation ZCG, en fonction de

I'angle d'éjection gg. L'électron C est éjecté dans la direction kc et avec la même énergie

que l ' é l ec t ronB  (Es=Ec :E ) : ( a )E :4  eV ,0c  =0  e te l kc ;  ( b )E :  l 0  eV ,  0c=  -76 "

et e //z et (c) E: 17.6 eV et k ll e ll z . A première vue, les figures 4.23 et 4.25 mon-

trent que les sections efficaces calculées à I'aide de I'approximation 2CG sont d'une part

très faibles et d'autre part leurs formes diftrent de celles obtenues avec 3C (figure 4.23).

SEDT(1,2e) de PDI de I'aùome He (ls'z lS) cn fonction dc l'anglc d'éjcction 0o

dc I'un dcs deux élechons éjectcs pour dcs énergies symétriqucs d'éjcction Eo

= Ec = E : (a), E=4 eV ; O) E=10 eV et (c), E=17.6 cV. Iæ vcctcur e indiquc

la dircction de polarisation du photon ct k lc vccûeur d'ondcs dc l'élcctron C.

E-l?.6 cV

Figure 4.25
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4.4 Conclusion

Avec le double objectif de présenter les contributions simultanées des corrélations relati-

ves aux états du fondamental dans la voie d'entrée et du double continuum après la col-

lision, nous avons fourni des résultats théoriques pour les processus (e,3e), (e,3-le) et

(y,Ze) des systèmes héliumoides en utilisant des états corrélés aussi bien dans la voie

d'entrée que dans la voie de sortie : nous avons montré qu'il était possible d'en déduire

une étude des effets structurels et des ef[ets post-collisionnels en même temps. Il faut

noter que cette étude est très difficile dans le cadre de la simple ionisation, notamment

lorsque I'on cherche à prendre en compte toutes les corrélations ongulaires dans la cible.

Nous avons également dans ce chapitre des représentations tridimensionnelle (3D), en

fonction des énergies d'éjection qui font apparaître les domaines énergétiques pour les-

quels les processus de double ionisation sont probables. Les positions des pics de détec-

tion en coïncidence pour la DI ont été également proposées en représentation 3D des

SEDQ, en fonction des angles des électrons éjectés. On remarque que :

- la corrélation post-collisionnelle du double continuum des deux électrons éjectés joue

un rôle important dans les processus d'ionisation. Elle a pour effet le plus spectaculaire

d'empêcher les éjections des deux électrons, quand leurs énergies sont proches, dans le

même quadrant.

- Pour une même cible donnée, les fonctions d'onde utilisées conduisent pratiquement au

même résultat ( les formes des SED sont les mêmes pour diftrentes fonctions d'ondes

d'une même cible : par exemple en utilisant des fonctions d'onde décrivant la cible

d'hélium diftrentes de celles utilisées par Joulakian et Dal Cappello 1993, on obtient

exactement les mêmes résultats que ces auteurs). Par contre des modifications importan-

tes apparaissent lorsqu'on passe de If à Li*.

Nos calculs conduisent à prédire une double symétrie des SEDQ de (e,3e) par rapport à

la direction de transfert (non observée par les expérimentateurs). Cette situation est

d'une part, la conséquence de la symétrie sphérique (ns'z) de la cible, d'autre part, de nos

hypothèses de travail pour la description de l'électron diffi.rsé, hypothèses qui seraient à

revoir pour des électrons diffirsés plus lents.
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Conclusion générale

Les principaux éléments de la théorie des collisions sont appliqués à l'étude des structures

électroniques des systèmes atomiques et ioniques à deux électrons. L'étude de I'hélium dans

son état fondamental est particulièrement détaillée dans le chapitre 2, ainsi que ses ions

isoélectroniques (avec un numéro atomique Z vaiant entre I et 15 pour limiter l'étude à des

situations non-relativistes).

Ce travail implique une description correcte du mouvement de deux électrons au delà du

seuil d'ionisation (double continuum), en présence d'un champ coulombien. Les techniques

récemment développées - et plus particulièrement les méthodes proposées par Brauner et al.

(1989) basées sur les résultat de Merkuriev-Redmond, ainsi que les correction apportées par

Mukhamadzanov et al. (1994) puis celles deBerakdar (1996a et b) ont ainsi été détaillées

dans le second chapitre. Les calculs des sections efiicaces triplement diftrentielles

caractérisant une ionisation simple ou double de I'hélium par impact électronique sont

respectivement développés dans les chapitres 3 et 4. Les études en double ionisation

(chapitre 4) se réfèrent aux techniques expérimentales d'impact d'électrons rapides ou de

photons suffisamment énergétiques, avec comparaison aux mesures existantes. Par ailleurs

une étude générale mais moins exhaustive des systèmes ioniques à deux électrons est

également proposée.

Notre étude théorique, basée sur les approches de Brauner et al. (1989) et de Berakdar et al

(1994 a et b), rend ainsi compte des principales propriétés des distributions angulaires

expérimentales à des énergies élevées et intermédiaires. Elle conduit à une confrontation

entre ces deux méthodes et nous a permis de dégager les caractéristiques essentielles de la

dynamique de ces processus.

Dans le cas d'une simple ionisatioq notre étude a plus particulièrement porté sur des

cinématiques particulières de choc, dites asymétrique et symétrique :

- situation asymétrique caractérisée par un faible transfert d'impulsion et des trajectoires de

particules incidente, diffi;sée et éjectée toutes coplanaires. Les effets de corrélation entre

électrons dans la cible jouent un rôle dominant à haute énergie incidente (de 600 eV jusqu'à
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10 keV, pour une cible d'hélium) . L'utilisation de fonctions suffisamment élaborées pour la

description de l'état initial de la cible est nécessaire pour reproduire de façon satisfaisante

( Tavard & Najjari, 1996 ) les mesures expérimentales. Pour des énergies intermédiaires ( de

100 eV jusqu'à 600 eV ) on remarque surtout I'importance des effets des corrélations dues

aux interactions post-collisionnelles entre les deux électrons émergents diffirsé et éjecté.

- situation symétrique coplanaire dans laquelle l'électron diffi.rsé et l'électron arraché à la cible

ont la même énergie. Ce type de cinématique, caractérisée par de grands transferts

d'impulsion, permet d'étudier les effets dynamiques liés au processus d'ionisation et de mieux

comprendre les mécanismes associés.

Par rapport aux méthodes précédentes et notamment le traitement DS3C de Berakdar et

Briggs (1994 a, b), nous avons pu montrer la très grande importance des contributions

d'échange et de capture pour la description de la section efficace diftrentielle triple, en

développant la méthodologie correspondante au calcul d'un terme initialement proposé par

Schulz (L973). Ce résultat constitue I'une des contributions importantes et originales de mon

travail.

Dans le cadre de cette cinématique et en prenant en compte toutes les contributions possibles

au processus d'ionisation, nous avons pu calculer les contributions d'échange et de capture

correspondantes et expliquer quantitativement les différences existantes entre les modèles

antérieurs et les expériences de Gélébart et al. (1990) et Frost et al. (1990). Ces effets n'ont

été préws ni par les expériences de Pochat et al. (1983) ni par les calculs de Mota-Furtado et

O'Mahony (1989) en seconde approximation de Born.

La comparaison entre la présente théorie et les mesures de Rôsel et al. (1991) semble

indiquer que I'introduction du terme de capture (assortie d'un mécanisme où les deux

électrons de la cible sont finalement éjectés) engendre des effets qui sont également très

importants à de très faibles énergies incidentes (de 25 eV jusqu'à 100 eV pour I'hélium). Ce

terme a permis de décrire pour la première fois de façon satisfaisante la présence de

I'ensemble des pics observés dans les mesures de sections efEcaces diftrentielles triples et

de reproduire leurs formes près du seuil d'ionisation telles qu'elles ont été préwes par la

théorie de Wannier (1953). Le désaccord néanmoins présent dans les amplitudes respectives
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des pics calculés serait une conséquence des effets de polarisation de la cible par le projectile,

de distorsion du projectile par la cible et de distorsion des électrons diffusé et éjecté par I'ion

résiduel (effet non présent dans I'atome d'hydrogène).

Les effets cités ci-dessus n'ont pas été pris en compte dans la modélisation. Il faut noter qu'à

ces énergies très basses (en dessous de 100 eV) aucun des modèles antérieurs proposés

n'avait pu reproduire le comportement des sections efficaces et en particulier le premier pic

localisé au voisinage de 45o .

L'ensemble des spécifications requises pour une modélisation d'un processus (e,2e) peut être

résumé dans le tableau C.

Enfin, dans le cadre de la double ionisation par impact d'électrons rapides (e,3e) ou de

photons (y,2e) nous avons pu souligner l'importance des effets de corrélations entre les deux

électrons de plus basse énergie, généralement supposés émerger de la cible. L'accord entre la

théorie (développée dans une situation limite K-+ O de transfert d'impulsion nul) et les

expériences de double photoionisation nous a permis de conserver et d'étendre à cette

situation la méthodologie développée pour les chocs (e,3e).

Malgré la relative simplicité du problème, due au nombre très réduit des électrons dans

l'atome d'hélium, à la description quasiment parfaite de sa structure électronique (dans son

état initial) ainsi qu'au contrôle de toutes les interactions mises en jeu au cours du choc, la

modélisation des diftrents mécanismes reste un problème complexe. Le nombre important

de travaux déjà réalisés dans ce domaine n'a pas fourni de réponse entièrement satisfaisante à

la confrontation théorie-expérience. Nous pensons cependant avoir apporté une contribution

originale partielle aux problèmes de basse énergie. Il serait souhaitable, notamment dans le

cas des collisions (e,2e), de développer des calculs ultérieurs (à l'aide d'une décomposition

en ondes partielles par exemple) prenant en compte I'ensemble des effets précédemment

envisagés.
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Annexe A

Al Opérateur d'évolution

Considérons un état y{t) dépendant du temps, à un faible accroissement r de I'instant t
conespond l'état y\t+r). Ce dernier, développé en série de Taylor, permet d'écrire

y\t+c) = 
Z*G)' lùQ): Ur yt(t).

L'opérateur @ s'écrit alors

(Jc : l ] ' t t " (  d \  d

7 n ! 'r' lil 
: exP(r V)'

Par identification dans l'équation de Schrôdinger
d

V w @: -iH v4t\
et si 11est indépendant du temps, I'opérateur d'évolution se réduit à

Ur:exp(- i  rH) .

A2 Relation entre les matrices S et T

Dans le chapitrel nous avons utilisé la relation

l im lim Ï* at
l-)*o q->Q* r-co

t- 
714: zæi flo)x - t r l

est vérifiée, d'où le résultat (5).

A3 Calcul de l'intégrale 1(chapitre I équation 1.98)

Un dévelloppement de Eo au voisinage de p permet d'écrire

E, x Er+ (q - p\VpEp

( t )

l im
ei(Eb-8.)t

=2in 6 (E"-Et),
r-++@ Eu - (8, + iq)

(5)

pour obtenir l'équation (1.87) liant les matrices S et T

(n l  S l  )h )  =  (  à  |  S  la ) :  6uo -Z in  6 (E, -Eb)  (b  lg la ) .  (6 )

L'expression (5) découle du théorème de Cauchy et que pour toute fonction / ne
présentant pas de singularité à I'origine, nous pouvons montrer que la relation suivante

(2)

(3)

(4)

(6)

(7)
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VrEp: v définit la vitesse de groupe. A I'aide des égalités

Eo = Ea,qt +Ea,qz
(8)

Ea'= Ea,q't *Ea,q'z

et à I'aide de la relation (7)

Eo,-Eo = (q'r - pr- gr + pr) vr + (q':  - pz- ez+ p2) vz (9)

si on pose p r: \ i  -  pi et p' i :  \ ' i  -  pi ( i :  1,2),1'expression (9) se réduit a :

Eo , -Eo= (p ' t - p r )  ( v1 -u r )  +  ( p ' û  p ' z -  p r -pz ) vz .  ( 10 )

1: Jdqdq' A(q)A(q') ô(P,,-P,)ô (E,.-E)

=1zr)-'idqdq'A(q)A(q')ô(p,,-p,) Idtexp{i(8".-E)t} (11)

A l'aide de la relation (9) et de la condition 6 (P"' -P,) soit 6 (e't * p'z- A -pz),
I'intégrale ̂i'se réduit à

I = (2n)-rl dt I dp t ap(ê ) exp{-itp1(ur - vz)}

x ldp' ,a* pQo') exp{itp 'r (vr - v2)}

x I dpza"ço t)a' c?oz +A -d)

= (2fl-t[ dt I dp r ap(p 1) exp{ir pr (vr - v2)}

x [dp' ,a" pQc '1) exp{lf p 'r (vr - vz)}

x I dp2arç r)a'c(pz) 02)

A l'aide des relations (1.30) et (1.33) et si I'on définit par F le flux du faisceau projectile,
supposé parallèle àl'axe z,

F: llr, - v2ll (2n)-3lar ;C"14"t - ur))l' , (13)

l'intégrale (12) se réduit à la relation :

1=(2n \2 l l v l - v2 l l - lF .
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Annexe B

I Calcul de l'élément de matrice du hamiltonien pour des systèmes à deux électrons

Dans cette partie nous allons voir I'action de I'opérateur A = 2*y, @lâx)'z sur les
fonctions de type :

V4r t,rr) : exp(- dr r fr 2)exp(yr 1).

Analysant à priori I'action de (*)'
ox1

d r l

i I exp ( - ar y fr 2) exp (y rt ) ] = [ *- (- or r+y r t z)fexp (- ar r fr 2) exp (7 1 2)
d\ ox1

: (-s(,xtt'r + yxnrn't) exp(-aryfr2)exp(yr12). (1)

L'action une seconde fois de l'opérateur 9 ,ur l'expression cldessus, on trouve
oxy

^^
(!-) 'v4"r,rz): IJ-Gotrr l t  + yxprrr-t) * (-axglr + fxprp-t) ' f  V(rr,rr)

Ôx1 
: rr-" tîJ' + yx.,rl2.)'-o rr''* yrrz-L +q xîrr'' - wrr'rrr''l.,("r,"r) (2)

On peut procéder de la même façon pour calculer I'action O. (*)t et de (f )2 sur
Qt ozl

tl4rr,rz), et par sommation des termes on obtient

À1 r2(r1,r2) =lû+ y'-2arlr + 2yrp'r -2oy (r: -rp12)r{Lrp-t l  ,d.r,t  )- (3)

De même pour A2 on a :

L2 yt{r1,r2) = | p, + y2 -28r2-t + zyrp'r -2Fy ?22 - rzrn) rz'rrri'f V(rr,rr). (3')

Enfin, I'expression explicite de I'opérateur énergie cinétique T: -:(À1+ A2), en fonction

des paramètres a , F ,y et des coordonnées 1r , 12 9t rrz Peut se mettre sous la forme

T: l - ! (o '+g)-y2+ar ; r+Pr2-r -2yrr r . ' t  +ay(h2 - r r rz)  r f r r$r+By(r22-rp2)rz ' r r rz- ' \ .

(4)

A I'aide de la relatioll r1F2 : l(rrz 
* rz2 - rp2) ,l'expression ci-dessus se réduit à

T = { ' i@ * F') -y'+a rlr + pr2-r - 2yrrr ' '  +!r{a(rr '  ' rr '* 
"}) 

rfrre-t +

+ y p(r22 - rt2 + rrr'1 rltrr2-'1y. (4')

Par conséquent le hamiltonien H = T + V peut s'écrire dans ce cas (action sur y(r1,r2))

sous une forme compacte
H= L  dhnr r t r {  rn '  ,  ( l ,m e tn :  -1 ,0 ,  I  ou  2) (s)

hm
Les constantês o1^n sont définies par identification terme à terme. Cette expression
(équation 5) permet de calculer les diftrents termes de l'élément de matrice
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ot^nlh,(a,b,c) ,

où I'intégrale l est donnée par :
I6n(a,b,c): idrrln ,; 

:' 
rp' exp(-a ryb 12) exp(c r12)

: (4n), (-),.^ (*)'.' (*)*' (*)'.' t{o*n){o-c)(b-c)tr.
En ce qui concerne l'élément de matrice relatif à cos 0rz : (rr2 * rz2 - rp2)/(2r1r2),

( 7 | cos 0 tzl v ) : j jdr,dr, (r 1 r2't + rz / lr - r lrr2'r r 122)exp(-a r yb 12 ) exp(c r p )
: 

\(Ir,-r,o *Lr,r,o - I-r, t ,z) .

2 Potentiel d'interaction entre l'électron incident et ra cible

Pour des raisons de simplification, nous supposerons ici que la cible est décrite par une
fonction Hartrée-Fock (Clementi et Roetti Ig74)

e i (ryr2): û o(rt)ô o(rr) , (S)

le potentiel statique d'interaction peut s'écrire

(  ç ,1 -  z rs - t  + i , ' r - r+  roz - r l  e , )  :  - z  ro - t  +z  <ô r lûù  (ô r l ro l r l ûo ) .  (9 )

(û ol roitlô o) : ff r,A,Jdrr 161-r exp(-ay 11) .

(5',)

(7)

(6)

(10)

Les quantités i/, At et ar sont données (par exemple dans Clementi et Roetti 1974), et
vérifient la condition de normalisationN'r:8æIrAr a;3. A I'aide des transformées de
Be the :

exp(-ay r) = (2n2)'tçanaSlap exp(- ip.r1) Ipt * o?1"; (10,)
et

rsit =(Znz)-tldq E'"*p(- iq.ro,),

respectivement dans I'intégrale Ir : Jdrr 161-I exp(-a 111) et celle-ci peut être réduite à

(zn)'tt1: (2xz)-2 (-ôlôaùlaqq', 14r+ a?J-rexp(-iq.re), (11)
la relation

q-' lq'* o?l't : q;2{q'2 - ïq',* a?l^}

permet d'écrire (l l) sous la forme :

(ô ol roi'lôo) : il (2ny-' z,t At(zai3- ai2ôlôaù laq {q''- lf + o,rl''}exp(-iq.rs),

- ,o-t - 8æ NIrA t ai3lro't exp(-alre) + 0.5 alexp (-atro)l (Iz)
donc le potentiel moyen s'écrit

@ , | -Z ro'r +ror'r +roz-rlg ,) : (2-Z) rs-r- 87r N Lt At a13 lZrs-r + ar] exp(- aûo) . (13)

L'expression ci-dessus montre que V1(equation 3.7b) s'annule à I'infini plus rapidement
Quê /6 2 lorsqu'on substitue, pour toutès les cibles à deux électrons (atome ou ions ), Z
par 2.
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Annexe C

Cl Calcul de l'intégrale l(a,b,c,p,q)

Dans le calcul des diftrents éléments de matrice de transitiorL on a souvent rencontré
des intégrales de la forme :

I(a,b,c,p,q) = Jdrrdr, exp(-a r1-lp.r1) exp(-ô 12 - iq.r2)exp(c r12 ). (1)

A l'aide de la transformée de Bethe

texp(-a ù: #f;)'.tlot 
exp( is'r) 7l + t1-t ' (2)

et l'égalité
drnndrz: drlndr2 , 1r2:1r- 12

dans I'expression (l), celle-ci devient

I(a,b,c,p,q):#[;)ru"rarzdsl.f * a']'' exp{-i(p - s)r12}x

x exp{-â 12 - l(q+p-s)r2}exp(cr12). (3)

Il est également très facile, à I'aide de (2), de remarquer que

Jdr2 exp{-a rz - i(q+p- s)r2}: * (-*) llq * p - s l'* b'f-' ,

ce résultat porté dans l'expression (3), permet d'écrire cette dernière sous la forme :

I(a,b,c,p,q) : 2n-'(#)lor"ds exp(c r12)exp{-i(p - s)rrz} I(ls-^l' * b')( I + d11' ,

(4)

à I'aide de la transformée de Fevnman

[(ls - ̂ l' * b'l)(] + û11" : 
Ii*[ls - xÂ12 * tt'l-' (s)

où
It2 : x(l-x) Â'+ (l-x) a2 + xb2 , (6)

puis à I'aide de la transformée (2)

Ids exp(ls.rtr) l ls - xÀ12 + lt ' f- ' : Êprexp{-prtz+lrÀ.r12}, Q)

finalement I'expression (4) devient

I(a,b,c,p,q) : (4n)'(+) l)* U- c) 1p - r^l' + Qt - c)'1' (8a)
\ôaôb I J{

Il faut noter que si c:0, I'expression (8a) se réduit à

,1.,|.:+..;....1' ' ' ! .9:
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I(a,b,o,p,q) = (4")'(*) fi* p1lp - xtrl2 + p21'2

= r"'(#)r<t . b')(p' * ê)r-' . (8b)

Si c * 0 et avec la conditionReQu - c) > 0 (vérifiée pour toute valeur de c< inf (a,b)),
I'expression (8a) peut être aussi mise sous la forme d'une troisième dérivée
supplémentaire par rapport à c, c'est-à-dire :

I(a,b,c,p,q1 : r"'(#u) fi* p't lp- x^l' + et - ")'l''

I(a,b,c,p,ql : g")=(#*)ff* 1Aor2+ Box + Co l'' ,

où les quantités Ao, Bo et Co sont liées par

AqCo :  l p ' +  ( o - c ) ' l l q ' +  ( b  -  c ) ' l  I  l p  +  q l ' + (a+b ) ' ]
et

Bo :b (pz+oz+c2 )+a (q '+b2+c2 ) - c1p+  q f+@+b) ' ) .  ( 9b )

L'expression (8d) présente l'avantage de choisir arbitrairement les quantités Ao, Bo et Co
vérifiant les relations (9a et b). Elle est utilisée dans le calcul des amplitudes de diffusion
lorsque au moins un électron du continuum est décrit par une onde coulombienne, sinon
les expressions (8a et b) sont plus simples en pratique.

D'une manière plus générale on peut remarquer que

f 7r,(a,b,c,p,q) : Jdrrdrz rl rl rp'exp(-a r1-lp.r1) exp(-à 12 - iq.r2)exp(c r12 )

=1-1^*u74nf (*)'.'(#)-'(*q)"*'rqo,b,",p,qy

C2 Calcul de I ' intégrale K(a, b, c : p, q, k) de la forme :

K (a,  b,  c ;p,  { ,  k)  =Jdrrdrz exp(cr12) exp{-ârq- iq.rr}  x

x exp{-ar1-ip.rt} rFr[i?;1 ; l(kr1+kr1)] . ( l  1 )

1F1 représente la fonction hypergéométrique confluante, dont la représentation intégrale
(Abramowitz et Stegun 1972) s'écrit

rFr(a ; c ; z ) : 1-zni)-t 
t9; 

") !{") $.at 1+1*'qr-t)"n-te, ,
T(c - a1

C est un contour quelconque issu de I =1 et contournant le point I = 0 dans le sens
positif. Il devient un contour arbitraire contournant les deux points 0 et l, de I'axe réel,
lorsque c décrit I'ensemble des entiers positifs, en particulier pour c: I

(8c)

En utilisant dans la suite le résultat de Lewis (1957) pour pouvoir l'écrire (8c) sous une
forme plus adaptée aux problèmes de diffusions. On trouve ainsi

(8d)

(ea)

(10)
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rF,(a; I ; z) : (Zni)'t fro.,r. )d, 
f-t1t-11- et'

et I'expression (11) devient :

Y= (Zni)'t [at tin-rç-g'i4 NG), (r2)
avec

M(l) : Jd.,d., exp{-aryip.r1+i(kr1+krr )l } exp{-bryiq.r1}exp(c r12) , (13a)

si on pose
K :p - l k  e t  X :a - i t k

et à I'aide des expressions (1) et (8d), I'intégrale ̂a(l) peut se mettre sous la forme :

* ' : t : ; ' : 'u ' , î ' , ' { , ' r , l*" 'exp{-âr1-rqr1}exp(cr12)

Il reste alors de calculer dans la suite I'intégrale de la forme

ldt tin-rç-t)-'' t(o -its, b, c ; p-rs, q),
avec

I(a - its, b, c; p - ls, q) = (+n)2(d,6) Ii * [A(/)r2+B(r)ï+C(D]-'

(13b)

(14)

Comme ilaété mentionné ci-dessus I'intégrale (14) ne dépend pas des quantités A(l),
C(r) et B(/) séparément et tout choix arbitraire de ces quantités remplissant les relations
(9a et b) n'affecte pas la valeur de I'intégrale (1a). Nous prendrons dans la suite les
valeurs

"o =:-''fà]: l:,[: :':r:,?'.','u! oll,:,)' .', ",), )( r+ (b - c;, ; 1 r say
C( t ) : -2 r [  s (p+  q )+  i s (a+b) ]  * t  l p  +q  l '+ (o+b) ' l  ( l 5b )

et
B(/) = à(l p-rs l' + ( o -its)2 + c27 + 7a -rts)( f + b2 + c'1 - c c1t1.

= -/{2(p.s + is a)b+ is(qz + b2 + c2) + 2c[s(p + q)+ is (a +b)]] *

*  b (p '+  a2+ c ' )  +  a (q '+  b ' *  , ' )  -  c  (  |  p  +  q l '+  @ + b  f  ;  l t sc )

Les expressions (15a, b et c) permettent également d'écrire

avec

et

e(rp'z+n1r1x+C(/) = oo(r)- t o t(x),

oo(x) : Aox2+BorrCo

(16)

(I7a)

o,(x) : zl@.t+ r's(a - q)(û + (b - c)2) +r{2(p.s + is a)b+

is(qz+ b2 + c2) + 2c[s(p + q)+ is (a+ b)]l+zls(p +q)+ ls(a+ à)1. (l7b)
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l'égalité (16) permet de réécrire I'intégrale (14) sous la forme :

I (a - i t s ,b ,c ;  p - rs ,  q )=  (+ f l2 (do6" )  
[ i *  [oo(x ) - ro1(x ) ] - r  (1s)

En portant I'expression (18) dans (13a ou b) et à l'aide de la représentation de Laplace
de la fonction hypergéométrique (avec la condition Re(c-a)>O)

zF r (a ,b ; c ; z ) : ( 2n i ) ' l

et de la relation
'  zF r (a ,c ,c ;z ) : ( I - z ) - ,  (19b)

I'intégrale (12) se réduit finalement à une intégrale simple (que I'on peut évaluer
numériquement)

r(1- a)r(c)
f ,d, ( +1*t1t+1c-a-tçr - t ,)'b (19a)

f ( c - a )

K = ç+n)z(d "tà [i 
* [ at /n -r 1t-r)' 

t'r oo(x)-, lt - tor(x)/oo(x)]-r

= 14n), (dorà Iî * oo(x)-' [l- or(x)/oo(r)]-t4 .

C3 Application aux calculs de I'amplitude de diffirsion

o ondes planes (OP)

Dans le chapitre 3 on a souvent utilisé les trois intégrales suivantes

-fo(o,b) = -2jdrodrrd rz ro-t exp(ik.rs)exp(-a r1-lks.rr) exp(-à 12)exp(c rp),

-f ,(o,b) = Jdrodrr dr z r o lt exp(ilc ro)exp(-a r1-lks. 11) exp(-à 12 ) exp(c r p),

-fr(o,b): Jdrodr,dr 2 rs2-t exp(ik.ro)exp(-a h-lks.r1) exp(-à 12 ) exp(c re).

En utilisant les transformations

roir : (Zn')'t lap p'' exp[-tp(r6 - r)] ( avec ri : 0 , 11 ou 12 )

de Bethe, et

idro e*p1;o.re) : (2æ)3ô(p) ,

on peut trouver facilement

Jdro roir exp(ik.rs) :(4n) & 
-2 

exp(rkrl),

dans chacune des intégrales (2Ia,b et c), on obtient

.fo(o,b) = -8rk2[dr1dr2 exp(-a rr-ilis.rr) exp(-br2)exp(c rp)

= -gnkll(qD,c ; ks, 0),

rt@,b) = 4r E2l dr1dr2 exp(-ar1-i(lq-k)r,) exp(-àr2) exp(c r12)

= 4ttLzl(a,à,c ; ks-t{, 0),

Q0)

(2ra)

(21b)

(2rc)

(22)

(23a)

(23b)



-fr(o,b) = 4n E2[ drrdrz exp(-a r1-lks.r1) exp(-â 12 + ikr2)exp(c r12)

= 4nk-21(a,à,c ; ks, -k). (23c)

on se ramène finalement au calcul de l'intégrale l(a,b,c,p,q) donnée par l'équation (gd)

' une onde plane et une onde coulombienne (1C) : cette approximation correspond
au calcul des sections efficaces d'ionisation par impact d'électrons rapides à faible
transfert d'impulsion. L'électron éjecté (lent) est décrit par une onde coulombienne alors
que le diffusé (plus rapide) est décrit par une plane. L'intégrale associée dans le cas
d'une cible à deux électrons a la forme

L = Id rod rrd 12 exp(rk.re) exp(-ar1) exp(-à r2)exp(c rn) x
x (-2r0't * ror'r+ roz-r) exp(-tks.r1) Fiirys;1;t(/csh+ks.r1 )l (24)

en utilisant I'expressions (22) I'intégrale (24) s,écrit

L = 4nrc-2 Jd.,d., exp(.rs) exp(-a 11) exp(-ô 12) exp(c rrr) x

xl-2 + exp(lk.r1)+ exp(lkr2)lexp(-iks 11) rFtUæ;1;i(Énrr+kn.rr )l
= (L6 + L1+ L2) eS)

où les quantités L, ( i: 0,1 et 2) se réduisent à des intégrales de type (11), c'est-à-dire

Lo  :  -8nk^2  K  (a ,  b ,  c  ; kn ,  0 ,  ks ) ,

L r :  4æk2  K (a ,  b ,  c  ; k s  -  k ,  6 ,  kn )

Lz :  4nk -z  K  (a ,  b ,  c  ; k s ,  -  k ,  k s )

où K n'est autre que I'intégrale (l l)

K (a, b, c ;p, e, k) = jdr,dr2 exp(c r12) exp{-br1-iq.r2} x
x exp{-ar1-ip rr} 1F1[lr7;l ; i(h1+lç1,)] , (26)

elle est donnée par l'expression (20).
o trois ondes coulombiennes (3C) : dans le cas des cinématiques symétriques, il n'y a
aucune raison de distinguer les deux électrons détectés. Ces derniers sont décrits par le
produit de deux ondes coulobiennes modifié par une hypergéomètrique décrivant
I'interaction post-collisionnelle, ce qui revient à calculer d'intégralé suivanté

T = ld rsd r1d rz exp(arrb 12) l-2rs-r * ror'r+ roz-ll X
x exp(-iks.11) 1F1[l?s;l;i(Ésl1+h.rr )] x
x exp(ik6. 16) exp(-lka. 16) rFr [i ?e ; I ;i(Ë6r6+ka.r6 )]
x exp(-&s1) 1F1[17;1;i(ftasrs1+kAB.ror )] ô-+ 0* . (27)

En introduisant les intégrales To , Tr et T2 , définies par
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Ts +71: I d rrexp(br)[- 2rs'r+rtr't1= 8nb-3 (-2ro't*roit) (28a)
et

Tz = I dr2 exp(-br2) ,or'' : z"-'L*It ap j435L (28b)
\  ab l -  '  p ' (p '+b ' )

et à I'aide de la relation
I

76A:6'zP-z 
- (P'+ b')'f '

dans l'expression (28b) de 72, celle-ci devient

Tz:2tt-t (-*) t n'2! dpexp(ipr6) ïp'' - (p' + à')''l)-  
\  aâ l '

: 8æ à-3{ /0-r[1- exp(-brç)]- % b exp(-brs)]. (28c)
donc

Ts * Tf Tz : 8nb-3{ ro-t[-t- exp(-âr6)]- Yz b exp(-brs) + rs1-r], (Zg)

et en substituant I'expression (29) dans l'équation (28), Tdevient

T: Bnb-3 Jd rod 11 exp(-ar1) X
x { r6-t1-1- exp(-âro)l-t/zb exp(-brs)+r6it} x

x exp(-/fu.11) 1F1[r7s;1;l(ksr1+ks.rr )] x

x exp(iltu. 16) exp(1k6. re) rFr[ ?o ; I ;l(&are+ka.rs )]
x exp(-ôr61) rFr[try;1;l(Èeeror+kan.ror)] â+ 0* , (30)

ce qui se ramène finalement à une intégrale de la forme

Fhn = jd rd 11r! rj' rii exp(-br,-ar,-6ri,) x

x exp(-lks.r) 1F1[i 16 ;I;i(keriks.r", )] x

x exp(lltu.ri) exp(-lka.r) 1F1[4a ;l;i(frnr,+kr.ri )]
x1F1[i 17 ;I;i(kesrs+kas.ry)] ô-+ 0* , (31a)

on peut remarquer que celle-ci se réduit facilement à

F = Jd ridri exp(-br;ar,-6rr) x

x exp(-lks.û) 1F1[r7s ;1;i(frskFkn.r"r )] x

x exp(llq. r) exp(-fka. r) 1F1[ r7a ; I ;l(karlka.ri )]
x 1F1[7;l;i(&6sry+kAB.ry)] â+ 0* (32)

Cette dernière intégrale est calculée dans I'annexe.ltl.

/  ^ \ /  /  ; \ t l t /  a \ l ' l

Fr,,n: (2n1-tr-r'*'""[ +] t+l t*] t , (3tb)
\oa/ \oD/ \ oo./
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Annexe D

Détermination des matrices Di

Les transformations Dr permettant le passage entre les diftrentes coordonnées de facobi
peuvent être définies à I'aide de la figure 2.2 du chapitre 2, soit

11= dr12 -R i Rr : Ttr -rn= (Td -l) rrz -À;

(1 )

12= -d,rp -R et Rz : (1 - y a)rp - yR

où les quantités d et f sont des constantes en fonction des masses m et M . Elles sont
données par les relations

a:m(2m)-r=t /z  et  f :m(M+m)-r .  (2)

Les coordonnées de Jacobi peuvent être liées à I'aide des équations (1), c'est-à-dire la

relation

(r ,  )  ( r , " \

[",J=4[.*'. j  
(r: l ou 2) ' (3)

avec

nr:( 
- l  

er nr:(.-o 
-t l  

(4)
\Ycr- | -yl \r - ycr -y)

Si on note par (kos,K), (k^,Ko) et (h,Ks) les vecteurs d'ondes conjugués à chaque
paire de coordonnées de Jacobi, respectivement (r12,R), (rr,Rr) et (r2,R2). C'est-à-dire
les égalités des produits scalaires

[ r , \  
( r " \  ( r , " )

\n,,J rt ",xo) 
=[ir.J Ge ,Kn) =[*".j (k* ,K) (s)

sont vérifiées. Cette condition (équation 5) permet alors d'écrire

[u' ) = D,,(kou) ,, :A ou B) , (6)
[K,J 

- "n,(K )

/ r '  \  / r , , \

[ i ,,,J 
(lv,,K^) ="r[i 'J (kas,K)tD,, (m = Aet I =l otù m =B et i = 2). (7)

Il vient facilement à I'aide des équations (5 et 7) que les matrices D; et D, vérifient les
identités

De,:tDr et D"=tP, . (8)
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Annexe E

Effets d'échange dans I'hydrogène

Dans le cadre où I'on néglige I'interaction spin-orbite ainsi que les eflets relativistes dans
les atomes lourds. Ici l'énergie du système ne dépend pas de I'orientation du spin vis-à-
vis du moment orbital angulaire, il suffit tout simplement de connaître les composantes
du spin suivant la direction z afrn de décrire le système complètement. La fonction
propre complète est un produit d'une fonction propre spatiale solution de l'équation de
Schrôdinger et une fonction dépendant des coordonnées de spin.

Nous introduisons les variables de spin définies par un opérateur de spin s, sa projection
sz sur l'axe z, nombre quantique de spin rn. = t t/z pour un électron, une coordonnée de
spin o et une fonction de spin a si ms = +Yz ou B si ms = -V, . Les deux coordonnées
d'espace et de spin seront notées dans la suite par x : ( r , o ). La conséquence du
principe d'exclusion de Pauli pour le système e-H implique

rU( xr,xz) = -V( xz,xr) . ( l )

L'état de spin total des deux électrons dépend du module S de I'opérateur de spin total S
= sl * sz et de sa projection & : sle * s2, sur I'axe z soit le nombre quantique Ms de spin
total. On note quatre états orthonormaux possibles, trois symétriques pour S : 0

Sr.r(1,2) = a (I)a (2), Sr-r(1,2) = P (I)B Q),

Sro (r,2) = 
i 

l,a (r)f (2) + flt) a(z)l

et un antisymétrique
1

55(r,2) = +lo (r)F @ - p (D" Q)l .
! z

où S est le spin total des deux électrons dont la projection est Ms .

De l'équation (1) il s'en suit que la composante de spin

X(S , Ms I or, oz) = (-l)s -t 
I(S , Msl o2, o1).

Les états singulets S : 0 du système e-H avant et après la collision s'écrivent
respectivement pour les deux voies d'entrée et de sortie sous Ia forme :

l@,,r) = L,,pl O,.rr*d,,zr)l S.(1,2) ) ;

(2)

(3)

(4)

(5)

(6)I vr', ) : 
i 

lvtrr* lrrzr)l S.(1,2)) .

L'élément de matrice de diffirsion correspondant à l'état singulier est

Ts: ( Vqs l4l Oi.s).
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Le fait qu'on a exclu toute sorte d'interaction dépendant du spin l'amplitude Ts se réduit
à

15 = (l/a) n (( Vr,rrlV,l û,) * ( V+,zlv,l ô,D (g)

Dans le cas du triplet S :1, les fonctions d'ondes associées s'écrivent respectivement

I Oi,, ) : v, | û,,r2- ô,.2 )lz% S 7 {1,2)- Sro( 1, 2))

dans le canal d'entrée-

I Vrt) = Vz I ry;lz- Vr,z t)lzk Sr{ 1,2)- Sro( 1, 2)) (10)

dans le canal de sortie. L'élément de matrice de transition correspondant à l'état triplet,
s'écrit

T,= (: l+) n (( Vtrr lv, l  ô,) -  (  Vrzrlvl  û,>). (1  1 )

Effets d'échange pour des systèmes à deux électrons (He)

Dans le cas de simple ionisation des systèmes à plus d'un électron à côté de l'échange
habituel décrit précédemment s'ajoute une nouvelle possibilité d'échange dont laquelle
l'électron incident est capturé dans un état lié alors que deux électrons initialement liés
sont éjectés. Pour cela, considérons ici I'ionisation simple de l'atome d'hélium. Les
fonctions propres de I'hélium sont notées par ry(n,56lrr,rz), où n décrit la configuration et
56le spin total de I'atome. La fonction d'onde spatiale du système e-He, satisfait l'égalité

v(rr; rz, rr) = (- l)t^ V(r,,  rr,  rz) (IZ)

La fonction d'onde totale antisymétrique s'écrit

v(xr , xz, xr) : I 6 @t I où x(Se , Ms^l oz, oz) v(rr; rz, rt)
penn cyalique

L' état doublet S : t/z du système e-He avant et après la collision s'écrivent
respectivement :

lOrr) : * I vgl Q1,rr,rQi, o,ù la(p)S,(p, v))
a Jt per cycl

I=--Êvo(lûi,ns+frs)la(I)S.(2,3)>Fll,,2 n+û,,2t)l cr(2)S"(1,3))rlû,,s;-+û,.s2) la(3)S.(1,2))),
v J l

(  l3)

(e)

avec
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l t  +
'0=1 û,,tzt Q,,rzz

Irr Ji =

L'état final correspondant aux mêmes quantités de spin total est doublement dégénéré, en
effet

I vr,s ) = + Z lvr,oo,+ vrp,o)l u(p)S,(p,v))
! J! per cyl

I=- t;(lrltttzt+tyy;ùla(I)S.(2,3))+lt//12r2+{J,zt)lct(2)S.(3,1)}+lVr3tz+tyr21)lcr(3)S"(1,2))),
v J !

(14)

Dans le cas de l'état singulet I'amplitude de diffirsion correspondante

Ts: ( Vr,s l4l Oi) ,  (15)

en portant les expressions (13) et (la) respectivement pour les états initial et final, dans
(1s)

v^
Ts = -i f(lfizz+Vfis2l(c(1)S,(2,3)llryTzrz+Vr,2311(a(2)S.(3 ,l)l+\ty7sn+rfiszrl(cl(3)S.(1,2)ll

J

V,|û,,eù lct(l)S.(2,3))+lQ1,y)la(2)S,(3,1))+1fr,312)lo(3)S.(1,2))1. (16)

Le fait qu'on a exclu toute sorte d'interaction dépendante du spin I'amplitude Ts peut
s'écrire

v^
Tt =;i f(Vttzz+VtrtzlV,lû,;,2ù+\Vræ+tyTzzlVilûtrrt)+lvttrr+W;snlV,lû*n)l+

J !

+* t( tltTtzs+t11zzlVi (lû,eù (a(1)S.(2,3)l o(2)S.(3,1))+ lô,,ttù (a(1)S"(2,3)lo(3)S.(1,2)))
J !

+ (tyTztz+tyl2sflVt(lÔt,11)(ct(2)S,(3,1)lo(1)S.(2,3)]+lô,,ttr[a(2)S"(3,1)lcr(3)S"(1,2)))
+{wrzn*VrzzlV,(lû,,tzzXct(3)S.(1,2)lo(1)S"(2,3))+ l/,,213)(a(3)S.(1,2)lcr(2)S,(3,1)))l

v^
= j13(W,n+tyTtnlVilû*i>-ll2(<{7rzz+(1;zzlVilû,zrùNVr,rn+tyTnzlVilû,,ztz)+\Vnrt

J !

+VrzzilVtlû,,r2ù+<Vwz+rypzrlVtlû,sn)+lVtsn+VtzziV,lû,,t2ù+{ypn*l7zziv,lhztù)l
v^

=- [3( Vr,tzz+VnnlVilùiJn>-I/2(<Wtut+Vr,zzrlVilÔ,pù+\Vnzt+VrnnlVilh,nz)+\Vrut
J I

+V/f23tlVlû,tzù+\Ut71rtl/TznlVilû,,nù+\Vtzrz*Vr,tzrlVilû'.nù(,Vrzzr+t{r,znlVilëi,nù)l

=]f(tylrzt+ty6zzlVilûi,tæ>-Il2(<{1,u*(TzzlVilû,,r2ù+\(6n+{TtnlVilô,,r2ù)]. (17)

ou I'on a utilisé les égalités suivantes et l'équation (3)

(ct(p) S,(7-r, v) lo(p)S.(p, v)) = 1 ;
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J ]7* j5 . *

(a(p)S 
"Qt, 

v)ls@)S 
"(V 

pD = - 1 ;
( o(p)S"(p, v) | a(p)S,(p, v)) =/,;
( a(o)S"Qt,v)l a(v)5,(p,p)) =Y,;

(a@) d@ flv)-a@) fl p) a( v)l arç)a(p) flv) - fl ,p)s"(u) a( v)) =1 s1
(a(p)q(p)fl .v)-o;(p)fr ,p)a(v)|fl ,p)a(p)a(v)-a(p)flàa(v))=1.

Dans le cas du triplet S :1 ( S spin total des deux électrons du continuum) l'état final
correspondant s'écrit

I
I v t t ) : - ;

a J! o", 
"rl

I= 
â 

{l tttr,rzz- rtrt r rryxlQ t t)% 1 fl1 ) S r r (2, 3 ) F( r l: ) 
v' 
1 a1 t ; S ro(2, 3 ) ) I +

+l ty;,zz r - Vrz ùxl? B'1% 1 gz7 s r' çt, r)> - (r B)\ a(2) S r(3, 1 ) ) I +
+lt/l,stz-(7srùI?ts)%1fl3)Srr(1,2))-(uz)%1a1l1Sro(1,2))l), (18)

et l'élément de matrice de transition Tr du triplet ,

Tr: ( vrr l4l <D) (19)

s'écrit, en tenant compte des équations (13) et (18) sous la forme

Tr= lzlo;vs(r3)v'Kvr,rzt-vltszllz%qBe)s"r{2,3)l-(a(r)s ro(2,3)l)Nvrztr- vfztzl
Q"(fl2)sr,(3,1)l-(a(2)Sro(3,1)l)( yzr ttz-tyJ,tzrle"',(Â3)Sr(1,2;|-q{3)Sro( r,z)l)lvi

f l fr ,15)la(1)S"(2,3))+lf i ,zn)lor(2)S"(3,1))+1fr,312)lct(3)S"(1,2))l ,  (20)

et à I'aide des relations d'orthosonalisation

(Sr,(P, v)lS.(p, v)) = Q 91
(Sro(/"l,Dls.(lz,v)) = 0

I'expression de Tr devient

Tr= 2/6vo(rtt)hl(tyTtzs- ttrr,rnlQv'(&l)Sn(2,3)l-(a(1)Sro(2,3)l)v,(lô,p,r)lol(2)S.(3,1))+lû,,zrz)

la(3)S"(1,2)))NVr,zv-Vtr,znl(2"'(fl2)Sï(3,1)l-(c(2)Sro(3,1) l)V,(lû,,r2ùla(1)S"(2,3)>Flû,,trz)
lct(3)S,(1,2)))lVrsrz-Vn2rl(2"(Â3)511(1,2)l-(a(3)Sro(1,2)l)4(l/,,13)lcr(1)S,(2,3))+l41,y)l

ct(2)S.(3,1))1.

= 2/6vo(r3)hï(Vlrzz-VrrrzzlVlô,erz)(2hgt1srr72,3)-a(l)Sr(2,3)lo(2)S.(3,1)) +
+\ Vr.tzt- VIt szlV'l û,,2 n) <2" ̂l)S r (2, 3 ) - d( 1 ) S ro(2, 3 ) lcr (3 ) S "( 

1, 2) )+
+\ Vf ,zz r Vrl nlV,lû,, r zù (2w gz1s r,,ç3, L)- a(2) S r(3, 1 ) | cr( 1 ) S.(2, 3 ) ) +
+\Vt zt -Vrztlv,lû, trù(zv' &2)Sr{3, 1 )-a(2)Sro(3, 1 ) lcr(3)S"( 1,2))+
+\ Vnrz- VtszlV,lû,,nù(2n &3)Sr r(1,2) l- d(3 )Sr0( 1,2)la( 1)S.(2,3 ))+
+ ( tt4t r z- Vr,szl V,lû,,2n)(2% flrsr I Q, 2) l- a(3 ) Sr0( 1,2) | cr(2) S.(3, 1 ))l

A I'aide des équations (2 et 3) et des relations d'orthonormalisation, on peut réduire
I'expression ci-dessus, en introduisant

<^p)srn?t,v)laQlS"(p,v))=2-%(fl ,p)a(p)a(v)ld,p)S,(p,v))=-2-%

188



(fl p)Srt(tt,v)la{çt)5"@,v))=2'',(fl ,p)fl ,p)fl ,v)la(p)5"(p,v))=0
<q(p)Sro(1t,v)laQ)5"@,v)) =2-1.(utàu(p)fl,v)+a{p)flfiq(.v) la(p)a(p)Ar) _fl,p)"Ut)a(v))

= Z- | <o{p) o(p) fl,v)l a(p)a(p) fl,v))
- 1-l

Tr-'2/6vo(rB)%I(vr,,r-rlrrtszlv,lû,z'xr+r/z)+\rlrrrzt-(ltnlv,lô,3t2><i-r/2>+
+\ Vf,zs t - Vrpt slVlût,tn><- | - | /2> N Vtr,zz t - Vtznlhlû, :;uXt + | D)+
+1 Vr.t n - VlnulV,lû, ; zzXI +l /2)+1 rlr,t n- Vrszlv,l û,,28X- I - I /2>l

"='''"{';nli!i;',:irii:"',:f"ii,::';;::,,y,â',:,,"?Hi,}V:;,,,,1,ff:,',',,,î:,^,r*
=%vo(ttz)k[(Vfzrrt/4,zzlv,lûtrzzHVrzzr-Vf,znlvilûtrzzHvl,zsr-Vf,z*lvilt,,tzù+

+\vtzrt-vttptlv,lô,tnl+ (vt:stz-wf,szrrv,rûtrztHvr,szt-vfinrvirû,,rzz)l

Itzvs(ttl)%[(Vf.zrs-VlztlV,lôtrzz)+{Wsrz-VnzrlV,lûtrzz)] (Zl)

Ici I'expression tr{ lû,,0r) sous-entend V,(p; p , v) lô,,pp) où V{p; tt , v) _ ,oo-t + rr;t _Zr;l
Les expressions (17) et(2r) peuvent être simprifiées én écnvant-

T,= (t/4)-',(Zf-S-h) er Tr=(3/q-%@_h).

où les amplitudes/, g et fr sont données respectivement par les éléments de matrices

f = (Vr,rzsl\lû) =(VnnzlV,lû,) ,

g = ( wta zlVil û) =( Wz rzl4l û,)

h = (WrzzlVilû) =(thnrlV,lû,> .

(22)

et
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Annexe F

Normalisation de la fonction 3C

I Préliminaire

L'équation de Schrôdinger d'une particule libre ù énergie totale positive, ne possède
aucune solution V/ appartenant à I'espace d'Hilbert. La normalisation de celle-ci consiste
par convention à exiger que leurs produits scalaires soient proportionnels à la fonction â
Dirac.

Considérons l'équation de Schrôdinger indépendante du temps, d'une particule libre

(A + lÔ yz*(r) = 0, (1)

dont la solution est représentée par une onde plane que I'on peut écrire sous la forme

WQ) = Aexp(lkr), (2)

et satisfait I'orthogonalisation suivante

(r' I r) : ldr ry*(r) wr(r) : {k - k'), (3)

quand A : (2æ)'t''. Cette propriété demeure valable pour les systèmes à énergies
positives dans un potentiel coulombien. L'équation du mouvement associée

(A+U,r - '+  t *1  I (n , r  l r ) :0 ,

dont la solution est de la forme

(4)

I{.q,r lk): C H.(r) rFr(-ir1,I ; i( lr + k.r)), (s)

ici r7 = y, et C: e*p(iæry ) f(1+ ir) étant le coefficient de Gamow permettant de

normaliser I'expression (5). L'orthonormalisation au sens de (3) doit s'écrire dans ce cas
sous forme

Id" 7çr7,"lk) i  0l,r lk'): {k- k'). (6)

Il est très important à priori d'étendre la propriété d'orthonormalisation ci-dessus à la
fonction 3C et d'étudier la condition de sa validité. Pour cela. nous allons tout d'abord
calculer l'intégrale de la forme suivante

$(q I hk'): idr exp(ie.r) rFr(-Iry;1.; -i(tc + kr)) F{iq'; r; i(k'r + k'.r))

A:  - ! I (o ;q  lbk ' )  avec  a .0* .
ocl

Il suffit alors de calculer I'intégrale de type Nordsieck (1954)

(7)
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I(a ; q I hk') : Jdr rtexp(-ar +iq.r)rFr(-l?;l7i(kr + k.r))rFr(l r:.';l;i(k'r + k'.r))

:2n J(a),

J(a) = a | 1a/y1-'n (o/( ct+B)) in' 
2F t(-iq , irl; | ; fle)-

a= :tt*f> ; 0 : k'.q - iak' ; T: kq + iak+ d. ;

ô = kk, + kk,+F; .f :9y-a6 et g: y(a+Ê).

Jg = (a/y\-i, (el(n+P)) in' 
,p r(-ir1 , iry'; | ; .fle) ,

J1 = (aly)-'*t (ol(o+Ê)) in'*r 
,pr(-ir7*I , ir.' '*l;2; flù.

(8)

(e)

-! l=f(i17-i17'+l).r 'cr-t -irty'(ya)-l+17'(ct'+p'Xa'+oÊ)-t)Jo-4Q'(f '-fg'tg')a',/,
M

et

(10)

( l  1 )

(r2)

u' = a , 0' = - ik' ; y : ik i a et6' : -ik'

La factorisation par cr'cr-2 de I'expression (10) permet d'écrire celle-ci sous la forme

- frl 
: u'a-'K1a1 , (  13)

avec

K (a): l(iry -ir1'+l)-ir7ay'(cr'y)-r+ lr7'a(a'+B)( ct' crrc' Ff 
tl * -rpl'(f '-f g-rg')(cr'a)-t.À.

(14)

A I'aide des identités
^ ô

2nz exp(- 1r) : - + Iaq g' + fr7''exp(-lq.r),
^onn

-]. lq'+L'f ' ' :2n-4q) quand l+o- ,
oh

et de l'équation (3) il vient que

ct'cr-2 = qn' ilq) avec a'ro* (17)

et par suite, les équations (8), (13) et (17) perrnettent de réduire l'intégrale (7) en

écrivant

$(q I hk') = -[m$ I@; ql hk') = -2tcrim$ J(a)=(2n)3 ô(q)K(o). (18)

2 Normalisation de la fonction d'onde (3C)

Reprenons maintenant la fonction d'onde (3C) de l'équation (2.45), soit

( ls)

(16 )
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Vsc(rer2l ke,ke) : Cilryo, rr I ke) I{.ry", rz I ks) rFr(-l? ; I;-i(k6sr12 + k6s.r12)),
(1e)

C représente le facteur de Gamow associé à la dernière hypergéomètrique de l'équation
(19). La normalisation de la fonction (3C) implique le calcul de l'intégrale

$(ka,kslk'a,k's) : Jd.rd., V4rrrrrl kerke) f(rr,"rl k'erk'e)

$(ka,kslk'a,k's): M ldrydr2flqs,rrlko)i(n'o,rlk't),4l(qs, rzlks)i?t's,r2lk's) X

x qF1(-14 ;l;-i(ke6rp + k6s.r12)) F r(iry ;I; i(k' eg.ry- + k'as.r12)) , (20)
avec

M: expf in(rt*rt')l f(1+ iq)l(I-irt'), T= -.S/kes at 17'= -.5/kee' .

A I'aide de la transformation

il, ù : (2fl'3 I dqdr fir)exp [i q (r-rs)],
dans l'égalité (20)

$(ka, ks I k' a, k' s) : (Zn)-3 M I dq I dr ir zdr z ilfe, rr I k6) X

x y'(r7'n,rrlk'o)il,r1", rzlks) f (r7't,rzlk'") x

x exp[iq(r3-r12)]1F1(-14 ;I:i(kecrt + kes.rr)) Ft(irl- ;l; i(k'eç.ry + k'as.r3)). (21)

En posant
A(q I k,k'): Jdr exp(lq.r) Z{.rt,rlk)f (r1',rlk'), (22)

colrlme une généralisation de l'équation (6) et I'intégration sur 13 , donnée par les
relations (7) et (18), I'expression (21) devient

$(kA,kBlk'A,k's) :Ivlldq AGq lko,ko') A(q lk",k"') {q)K(0)

= M K(0) À(0 | ka,ka') ̂ (0 I ke,liB').

L'identité (6) permet de réduire l'intégrale (22) quand q : 0 à une fonction de Dirac et
par suite (24) se reduit également à

$(ka,kslk'a,k's): M K(0) ô( kA-kA') ô( kB-kB').

(24)

(2s)

La quantité M K(0) sous-entend sa propre limite quand (q - 0) et se réduit à I'unité, en
effet, à I'aide des équations (7) et (18) on peut écrire I'intégrale

(Zn)'3 M ldr exp(lq.r) exp p(k-k')rl x

x 1F1(-14; | ; -i(lcr+ k.r)) 1F1(lr7'',7 ; i(k'r + k'.r)) = {q+k-k') MK(0), (26)

qui n'est autre que {k-k') quand g : 0 , par conséquence on trouve finalement

$(kA,kBlk'A,k's) = ô( kA-kA') ô( kB-kB').
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Annexe G

Extension du modèle (3C) de Merkuriev-Redmond

La recherche des solutions de l'équation de Schrôdinger, relative à un processus de
diffi"rsion, ayant la forme YyG) (r1rr2) : yt r?) (r1rr2)[l-l(r1rr2)] permet d'écrire

( A t A z+ 2E-2V) YP(r,,rz) : l_A t A z+ 2E-2V I (I-f)yr.G) (r1,r2) : 0, (t)
soit

t1-f) (A r* az+ ZE-2v)lyr.G) (rr,rr): l(a paz)f +2(vr-f v, +vz-f %.)lyr"e (rr,rr).

(2)
En portant l'expression de la fonction yc= Wc nrz ( équation 2.94) avec

Vzc = A exp{i(karr+ ksrz)}rF J-iqt,l, -i(ka.rl+ ksr)lx

rF1[-iry,1, -i( ks.r2+ ksrz)]l
et

Itz = B 1F1[-1ry',1 , -i( kas.rrz + krsrr2)f ,

dans l'équation ci-dessus (équatio n 2), on trouve

0-f )_{4 Vzcyn+ Az Vzc /n+ (k}+ kt' -2V) VzcXp}
=l(At Az)flVrc In+2(%-f VrVzcIrz+ Vz.f Vz VzcXp),

en introduisant l'égalité

A,(VzcItz)  = InA,Vzc+ Vzc Ai In+2V,WcV,In( i  = 1,2)

dans l'équation (3) on peut écrire

(l-lx In(Aù A2+ ks2+ ks, -ZV)Vzc +Vzc(A; À2)7p+2Vfln (VrVr"-VzWc)\
: [(A û A z)/]Wc firz+ZVr-f (I ,zV1 t//2ç+t//2çVr I n) +Vzf (I nVz tltzc+VzcVz I n), @)

et à I'aide de l'équation

( \ +A2+k ]+kB2  -2V )

l'équation (4) devient

(l -f ) {(-2r 1z' 
| + a r A2) x 1 2+2 V û n( V1 ln y4s - V2 ln y2ç) }

: l(A û A zVf I n+2 V, "f (Z n V1 ln r14ç+ V, I n) +2 Vz f (I rz Vz ln Wc - Vr I rz). (5)



ln tlnc= C + i(k6r1+ ksr2) + ln{rFr[-l?a,1, -i( ka.r1+ ftar1)]]+

+ ln{rFr[-l@ ,L, -i(ks.r2+ kerz)f], (6)

donc

Vi ln y2ç : ô11(lk6+ VJn{F rï-i ry r, l, -i(ka. 11+ É6r)l } )+

+ ô,2(iks+ %ln{rFr[-trb,l,-i(ks.r2+ ksrz)]\) (7)

Nous définissons des vecteurs F et G par

F: Vr ln {rFr[-lr7e ,l , -i( k6.r1+ k6r)]] et

G : Vzln{1F1[-l16,I, - i(ks.12+ ksrz)]],

et à l'aide de l'équation suivante

(A1 A2+ k|+ kt2-2rrr-t11)fizexpfi(k6r1+ ksr2)l ) : 0,

nous pouvons écrire

(Ap A2-2rn-') In=-ZiH'.(ke- ks),frz, (8)

où le vecteur H : /1ln,76n- -Vzlnyn, c'est-à-dire :

H=Vr In{1F1[-l  T' , l  ,  - i(  kas.r12+ kpsrn)]\
- -Vz ln{rFr[-i Q' ,l , -i( k6s.r12+ kÆln)]]

dans l'équation (5), et en divisant chaque membre de l'égalité (équation 5) par In on

trouve

I A6 2(iker+F + H). Vt + Az+2(lks+ G - H). Vzll - 2H.( F-G)(L/) : O (9)

Les solutions yz3c(-) ne peuvent être exactes que si on a pour l'équation (9) une solution

triviale (f : 0), ce qui est vérifié lorsque @ : H.(F-G) est nul. Cette condition est

satisfaite dans la région asymptotique (r12-> oo ) puisque le vecteur H à de grandes

valeurs de rn se comporte comme 0(rtr-t).
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Annexe H

Calcul du terme de I'amplitude de diffirsionh, associée au terme de capture

h= (  v i ' . rp l \ l  v i )  (1 )
où

(ro , rr , r2l ryy r,z,o) : çn* (rs) Vnç(r1, 12)
et

(ro, rr, rzl W i) :  /  o(ro) fu"(r1, r2).
Posons

\y: 12æ)-ro (rtn-t)n Id ro exp(lfu.rs) exp(-ars)l_2ro-, + ror-r+ ror-tl

n-' 1etl81%l-2wo + w(r1)+ w(r2)l

ws: ïrE ltto' + tl-t (2)

u,(r) : Id .o .*p1;1*.rs) exp(-ero) llro-rll-t

= 2n-'(- alæ) Idqexp(-iq.r){ q-'llq*v*l' + ê1"} (3)

à I'aide de la transformation (annexe C : relation 5 ) de Feynman suivante

q'llq*t ol' + Êlu : t*[lq * rLol' * p']'' ,J0

où

P2 : x(l-x) ko' + xt '  ,

puis à I'aide de la relation

Idq exp(-iq.r) tlq + tLol' * lr'f-' : n'lite*p{-pr-lxfu.r},

rry(r) = zn(-ô/ôe)l a* p'"*p{-pr-lxko.r}. (4)

Nous remarquerons que u,s : lr(0), et l'intégrale (1) peut se mettre sous la forme

ft : A.Jdrrd 12 f-2ws+ w(r1) + w(rz)f6u"(rr, rz) V' n(rr, rz).

: - 2ho+h r+hz

ou
O*: q}n)'t'' letx-'1, et

ho: lswofdrrdrzln (r, , rr) V/æ(\, 12) ,

hr = hJ d.r d., w(rùIu.(rr, rz) v/r"(rr, 12) et
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hz: hJ drr drz w(r2)7s"(r1, rz) V'r"(rr, rz) .

Les trois intégrales s'obtient I'une à partir de l'autre. Il suffit alors de calculer par

exemple y'rr, soit
hr: ArJ drrd., w(r1) exp(-arrb rz) x

x exp(-lks.r1) 1F1[lr7s;1;l(ksh+ks.rr )] x

x exp(-lka.r2) 1F1[irya;I;i(k6r2+k1..rz )] x

x 1F1F4;l;l(ft6sr21+kAB.rzr )l (5a)

où

At: N(2n)-3 Aa exp[r(rtrt"*rtùlz] r(l-ilù (l-iry") (l-iry")

r l
fu=2nl1(-ôlôE)lo* r' ,A> ô+ o* (5b)

@(x) : Jdrrdrzexpl-(a+p)r;b r2)x

x exp[-i(ks+xk6)r1] rFt[i ?e;l;i(/csl1+ks.rr )] x

x exp(-ik6.r2) 1F1[4e ;l;i(kllr2+k6.rz )] x

xexp(-ôr12) rFr l t ry; l ; i (k6sr2fkas.rzr ) ]  (6a)

avec

En remplaçant la troisième hypergéomètrique par sa forme intégrale (annexe C ),

o(r)= (-2n )'tl1o*,r*1dt (-t)iryt 0- ù'tn FQ). (6b)

(0*,1*) sous entend un contour fermé entourant I'intervalle [0,1], et en substituant

(-/),o(l- t)'in par ln(\, r)-i| exp(æ4) pour la partie du contour au dessus de [0,1] et par

fa(l- 7)'iasxp(zrry) pour la partie en dessous. L'intégration dans le plan complexe se

réduit ainsi à une intégrale simple

Iro*,,*ld/ (-l)'n (1- t)-'' :Jr,.ot dr 7inç1- 4'in exp(r4) +J,o,u dr /n(1- )-in exp(-n4)

et I'expression (6b) devient

o(x) = (2n i)-t [exp(-æ4)-exp(nry)] Iro,u dr l''t(l- t)-'o F(t)- (6c)

F(r): Jd.,d., exp[-(a+p)rrb 12)x

x exp[-i($+xltu)r1] rFrli?e ; 1;l(*sh+ks.rr )] x

x exp(-lka.12) 1F1[i4n ;I;i(k6r2+k6.rz )] x

xexp[(-ô+itkp3ùr2tfexp(iftas.r21). Q)

En posant

v: a+fi ; À= (-ô+l t kÆ), Às= ks+rltu+p+fkÆ et Àn= ke- P - lknn

198



et

I'expression (7) de F(/) peut se réduire à

F(t): (z'rl1)-rçôlôô iap @'*Ê)-' J(v, b i Âs, ke, Ào, kn) (8)
avec

J(v, b, Âs, ks, Ào, kn) = I dr, exp (-rz1)exp(-1fu.r1) FJiqs;1;l(ftsh+h.r1)]

t J d", exp(-br2) exp(-iÀ6.r2) rFt[j?^ ;l;i(k6r2+kp,.r2)]

: Bsl1s,\dt, tr'*-t (l- rr;-i 'æ x!1g,\dt2 \in*r (l- t2\-i4^ J1(t1,t2)

or)

Donc I'intégrale

Bo: lI(ir.,a) I(l- iîtù \ilt1)I(1-try")l-'.

Jr(ttJz): I dr, exp[(-v +i tfts)r] exp[-l(As - /1fu).ry]

* j d.r exp[(-b + i t2k^)r2fexp[-l(Àa- tzkr).rzf.

F(t): (zn1-' çôtô6) Iapç'+X'|'' Jr(t, , tr1

: (4n),(dlô6ôvôb) 110.4 atrFl(s) (e)

Fr(s) : Bo Jr,,ot dtrll,ot dt, trins't (I- tr!-in" Trin*r (l- t2)-iaofos+ t1o1+ t2a2+ tf2o12]-r

: [I(tz")I(1-lræ)]-tjro,r1dty triB'r (I- r,;-"t" (o6+ r1o1)'I

x [r(r?A)41-i?n)]-tlro,r1 dt2t2'ao't (1- rr)-'zA1l+ t2(o2+ tpn)l(os+/ror)l't (10)

les fonctions q sont des polynômes de degré 2 en fonction de s et sont données par

oo : [Q r'+( a- g)'] [Qr'?+(b-g)'?]s'z

+ { 2 a[Q2'z+btrg'z] +2b I Q'4 a4 g2f-|9 [ | I Q r+ Q, I lzt(a+b)'?] ] s

+fllQr+ qrlle(a+b),1 ;

oç -Zlip r(a-g)+ pr.Q rl [Qr'z+(b-g)'z]s'z

-2 {i p llQrz +l+ g2l +Zbli pr a+ p r. Q I l - 2 g I p r. (Q r +Qr; +i p r (a+b) J ] s

-2[p'.(Q'+Q2) +lp1(a+b)] ;

o2: -zlip2(b-e)+ pz.Qzl [Q 1'?+(a-g)'z]s'z

-2{ip2lQrz+a'+g'l+2alip2b+pr.Qzl-2glpz.(Qr+Qz)+lp2(a+b)l}s

-2[pr.(Q t+Q2) +i p2(a+b)]

et
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on: 4 [rpr(a-e)+ pr.Qr] lip2(b-g)+ pz.Qzl s'

- 4 { p t pr(a+b-g) +g pz.pr -i[p pz.Qz+ pz pr.Q r] ]s - 2 lpz p r- pz.prl,

avec les quantités

Pr= ke+xltu - lkAB ; Pz: k4 + lks ;

Qr: Pr - {r i Qz= Pz- \z ;

a :a+p (x )  ;  b : b  e t  f : - 6+ i t kes .

La dexième intégrale de la relation (10) n'est autre que {1+ (o2+ tpp)l(os+ tp1)\-iû ,
donc

,F (s): tI(;æ)f(1-lryu)l'tjro,rr dtrtri'tB'r1I- t1)-iw(os+ rror)-t{ l+ (o2+ tpn)l(os+ tror)}''û.

(1  1 )

A I'aide des substitutions

A: o1o1 ; B:(os+o2)/(oûon) et x:Bt(B+IXlr-t-1)

I'intégrale (10)

F1(s) =[r(r rt1)r1-irt1.)]-t i. dx x'B (t+x;-"tu {t+ xAB-r(r+B)(1+,4f1}'t+'i'tt . (D)

Le contour C désigne l'espace complexe décrit par x: (lr-t-l) Bl(B+l) quand /1 parcourt
I'intervale [0,1], c'est-à-dire C : [0 , +æ[x Bl(B+l).A I'aide du théorème de Cauchy, cet
espace sera réduit au demi-axe réel positif [0,+oo[ lorsque xs, solution de l'équation du
premier degré l+ xoAB-r(l+B)(l+24)'t : g, est à I'extérieur de C. En utilisant la
représentation intégrale de la fonction hypergéomètrique

,Fr(o, F; I ;t-z) : [ITé)4r- /)]-'iro*r ù t f 
-t(r+ 

t)"-t(l+z t)'"

avec la condition I > Rel(p\ > 0, et à l'aide de la relation

zFr(a, B , | ;l-z) = (I-z)r- F'" 2F1(I-a, L-B; | ; z) ,

L'équation (12) peut se réduire à

F1(s) =60-t1o0/q)'æ(oo/o)'nozFr{ir}s,ir7t ;l ; os/oe}. (13)

Donc l'équation (9) devient

F (t): (4iù'zçdlôôôrrôô)110.-1ds os-t(o/q)'B(oo/o+)'aozFr{iqs,ir1e,;l; o5/o6\, (14)

où
03 :os *61  ,  od=ao+62  ,  os : ( o toz -ooon )  e t c ,e :a to t .

A I'aide des équations (5b, 6a, 6b et 9), I'expression de ftr devient

hF ZnAn@n1' r''r''sinh(-æa)(ô 
olaeôaôran)lto,tfup-'{iro,tdr /n' (l- t)''a [1o*tdsF (s)}.
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