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ntroduction

Introduction

L’ionisation des atomes ou des molécules par impact électronique est un processus trés
important en physique atomique. Elle permet |’observation et I’analyse par des moyens
macroscopiques (détecteurs ou émetteurs d’électrons) des phénoménes microscopiques comme
les mécanismes réactionnels conduisant a I’ionisation, ceci peut avoir un grand intérét
théorique et expérimental dans I’analyse structurale de la matiére. Son application se trouve

dans différents domaines comme I’astrophysique et la physique des plasmas.

Le développement expérimental d’un tel processus a débuté par les expériences de Langmuir J
J et Jones T (1928) puis Rudberg E (1930), qui ont analysé la dépendance en énergie incidente
des sections efficaces totales. Hughes A L et McMillan J H (1932) de leur c6té ont mesuré les
distributions en énergies et en angles des électrons diffusés. Parallélement, un développement
théorique considérable a été enregistré a partir des travaux de Bohr N (1913 et 1915) dans le

cadre d’une théorie classique, puis par Bethe H (1930) dans un cadre quantique.

Dans une période plus récente ce domaine a connu une évolution rapide due a la réussite des
expériences de Erhardt et al (1969) et Amaldi et al (1969), qui ont pu donner les premiéres
mesures des sections efficaces triplement différentielles de la simple ionisation (e,2e) de
’atome d’hélium et d’un film mince de carbone, respectivement dans des géométries
asymétriques et symétriques. Dans leurs expériences ils ont réussi a utiliser les techniques
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d’observation par coincidence des deux électrons émergeants. Cette réussite a ouvert la voie a
de nombreuses expériences du méme type sur d’autres cibles atomiques qui ont pu servir de
test a de multiples modéles théoriques. Les premiers calculs quantiques des sections efficaces
ont été effectués par Bethe H (1930) et par Massey et Mohr (1933) dans le cadre de la

premiére approximation de Born.

La particularité d’un processus de simple ionisation (e,2¢) est la présence de deux électrons
apres la collision, I'un est le diffusé et I’autre est ’éjecté qui sont détectés en coincidence, en
prenant en compte leur temps du trajet vers leurs détecteurs. Les expériences (e,2¢) se font
genéralement suivant deux géométries, la premiére dite asymétrique dans laquelle les deux
électrons sortent avec des énergies différentes, elle peut étre coplanaire ou non. Elle a été
étudiée par Ehrardt et collaborateurs (réf 41). La seconde dite géométrie symétrique ou les
electrons diffusé et éjecté ont la méme énergie, le moment de transfert est grand et les angles
de diffusion et d’éjection sont égaux. Elle a été initialement proposée par Amaldi et

collaborateurs (réf 4).

Une approche relativiste au probléme de I’ionisation en général, et Iionisation simple (e,2e) en
particulier est nécessaire quand les électrons de la cible (atomes lourds) et I’électron projectile
atteignent des vitesses relativistes. Les difficultés majeurs qui sont crées dans ce genre d’étude
sont dues a la non conservation du spin total du systéme et aux approximations nécessaires
pour la construction des fonctions d’onde pour la description relativiste du double continuum
crée par les deux électrons émergeants par exemple, ainsi que la nature relativiste des

interactions électron-électron.

Les premiers travaux théoriques sur I’ionisation par impact d’électrons relativistes ont débuté
avec les travaux de Moller C (1931) et ceux de Bethe H (1932), dans lesquels ils ont donné
I’expression de la section efficace de diffusion des électrons relativistes par des électrons libres
en fonction de I’énergie incidente et de I’énergie détectée. Ces travaux ont permis a Fano U
(1956), Ford G W et Mullin C J (1958), d’aller plus loin et étudier la distribution en énergie et
en angle de la diffusion inélastique par des électrons relativistes en utilisant I’expression de la

section efficace de Moller, et en décrivant les électrons par des solutions relativistes de




Jnteoduction

I’équation de Dirac. La méme description a été utilisée par Arthurs A M et Moiseiwitsch B L
(1958) pour étudier I'ionisation de la couche K d’un atome lourd par des électrons trés

énergétiques.

Ces travaux théoriques ont été suivi par des résultats expérimentaux. Plusieurs auteurs (Rester
D H et Dance W E (1966), Middleman L M et al (1970), Li-Scholz A et al (1973) et Anholt R
(1979)), ont présenté des mesures de la section efficace doublement différentielle. Missoni G et
al (1970) et Quarles C A et Faulk J D en (1973), ont présenté des mesures expérimentales de
la section efficace doublement différentielle sur I’atome de cuivre. Plus tard les mémes mesures
sur les atomes d’argent et d’or ont été données par (Komma M (1978), Komma M et Nakel W
(1979 et 1982) et Komma M et Ruoff H (1981)).

Dans la méme période, des résultats de plusieurs travaux théoriques ont été comparés a ces
mesures. En (1967) la section efficace totale de I’ionisation de la couche K de I’atome de
cuivre a été calculée par Kobenstvedt. Notons également les travaux de (Glassgold A E et
lalongo G (1968), Cooper J et Kolbenstvedt (1972), Cary Y et Sohrab R (1975) et Davidovic
D M et Moiseiwitsch B L (1975)) sur la diffusion relativiste. Das J N (1972-a, 1972-b et 1974)
et Das J N et Konar A N (1974-a et 1974-b), ont utilisé dans leurs travaux des fonctions
d’onde semi-relativistes de Sommerfeld-Maue pour décrire un des électrons sortants abrés une
collision ionisante a trés haute énergie. Ces mémes fonctions d’onde ont été utilisées plus tard
par Jonescu et Eichler J (1993). En (1978) Davidovic D M et al ont étudié I'ionisation de la
couche K par des protons relativistes. Moiseiwitsch B L (1980) de son c6té a introduit la

contribution du changement de spin sur la section efficace différentielle triple d’ionisation.

Une autre vague de résultats expérimentaux a été créée dans les années 80. Elle a débuté par
les mesures de la section efficace doublement différentielle d’ionisation par Komma M et Nakel
W (1982), puis par Marht et al (1987) et Stahl et al (1988). Tous ces résultats ont été
comparés aux travaux de Das J N (1972-a, 1972-b et 1974), Das J N et Konar A N (1974-a et
1974-b) et Moiseiwitsch B L et Norrigton P H (1979). Les expériences les plus récentes sont
de (Schiile I et Nakel W (1982), Ruoff H et Nakel W (1987), Ruoff H et al (1989), Bonfert J
et al (1991), Mergel E et al (1991), Walters H R J et al (1992) et Schréter C D et al (1993 et
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1994)). Elles ont été effectuées sur plusieurs atomes lourds, spécifiquement sur les atomes de
cuivre, d’argent et d’or dans différents conditions énergétiques et dans des géométries
symétriques et asymétriques. Ces travaux ont suscité le développement de nombreux modéles
théoriques pour calculer la section efficace triplement différentielle en étudiant toutes les
modifications sur la premiére approximation de Born et en se basant sur plusieurs
approximations relativistes et semi-relativistes. Fuss I et al (1982), Bell F (1989) et Cavalli A
et Avaldi L (1994) ont utilisé le modele PWIA (plane wave impulse approximation)
’approximation impulsionnelle pour la détermination de la section efficace triplement
différentielle d’ionisation relativiste, en décrivant tous les électrons non liés par des ondes
planes relativistes, et en négligeant la contribution de ’interaction électron-noyau . Jakubassa-
Amundsen D H (1989 et 1992) et Popov Y V et Kuzmina N M (1993) ont étudié I’influence du
choix de différentes approximations semi-relativistes pour décrire les électrons diffusé et éjecté.
Jakubassa-Amundsen décrit dans ses travaux les électrons non liés par des ondes
coulombiennes non relativistes multipliées par un spineur constant de Dirac. Walters H R J et
al (1992) ont montré I'importance de l'introduction du changement de spin dans des
géométries symétriques coplanaires. Keller S et Whelan C T (1994-b) ont présenté des
résultats sur différentes cibles et dans des conditions physiques variées avec le modéele rPWBA
(relativistic plane wave Born approximation), modéle qui décrit tous les électrons non liés par

des ondes planes relativistes et qui considére la cible comme un systéme monoélectronique.

Tous ces travaux ne font qu’estimer la section efficace triplement différentielle en donnant un
bon accord dans des situations particuliéres. Nous constatons également leurs difficultés a
donner le bon comportement de la section efficace dans les régions de faibles angles d’éjection.
L’excellent accord entre la théorie et ’expérience obtenu par le modéle des ondes distordues
dans le cadre de la premiére approximation de Born DWBA sur les atomes de néon et d’argon
pour des énergies incidentes non relativistes présenté par Zhang X et al (1990 et 1992) et par
Whelan C T et al (1992), ainsi que I'utilisation de ce modéle pour des énergies relativistes par
Pindzola M § et collaborateurs (1988, 1989, 1990-a, 1990-b et 1992) a poussé un groupe de
théoriciens & développer ce modéle rDWBA (relativistic distorted-wave Born approximation)
d’une fagon trés rigoureuse dans le cadre de la simple ionisation de la couche K des atomes
lourds. Ast H et al (1994), Keller S et al (1994) et Whelan C T et al (1995) ont réussi a donner

une série de résultats théoriques sur plusieurs cibles en étudiant tous les effets relativistes dans




nteoduction

le cadre de leur modéle qui sont en trés bon accord avec les expériences les plus récentes du
groupe Tiibingen. Plus récemment (4st H et al (1996), Keller S et al (1996-a), Whelan C T et
al (1996), Dreizler R M et al (1997) et Ancarani L U et al (1998)) ont présenté des résultats
concernant la méthode rDWBA en étudiant les différents effets relativistes de la distorsion soit
dans I’état initial seul ou dans I’état final seul, en étudiant aussi I'influence des conditions

limites de coulomb Born dans 1’état final et 1’état initial.

Dans ce travail nous développons une procédure relativiste basée sur I’approximation de Born
de premier ordre, dans laquelle I’introduction de I’effet des autres électrons de la cible devient
possible contrairement a la procédure rDWBA. Nous introduisons la corrélation dans I’état
initial 4 I’aide du deuxiéme électron de la couche K. Notre méthode nous donne également
’avantage de pouvoir introduire I'interaction électron-électron relativiste sous forme du

potentiel de Breit entre I’électron projectile et les électrons de la cible.

Pour présenter les idées de base sur lesquelles se construit notre travail, et pour présenter notre
procédure et nos résultats, nous partageons ce mémoire en quatre chapitres et sept annexes.
Les résultats de nos travaux seront étudiés dans le cadre de géométrie coplanaire. Les
cinématiques (e,2e) que nous considérons correspondent a des situations asymétriques
coplanaires et a des situations symétriques coplanaires. Dans ces derniéres on détecte
expérimentalement les deux électrons sortants avec la méme énergie et sous des angles
d’émergence égaux de part et d’autre de la direction d’incidence, nous comparons avec les

expériences les plus récentes et avec les résultats de nombreux modéles théoriques.

Dans le premier chapitre nous présentons un bref rappel de la théorie relativiste de I’électron
qui découle de I’équation d’onde monoélectronique de Dirac. Nous présentons aussi le
formalisme des propagateurs relativistes basé sur le propagateur de Green, afin de définir les
expressions relativistes de la matrice de diffusion S et de la matrice de transition T, ainsi que la
probabilité de transition dans le cadre de I’approximation de Born du premier ordre. Tous ces

concepts nous seront utiles par la suite pour la description des processus de collisions

ionisantes a trés haute énergie .
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Dans le but de donner une description relativiste au systéme cible-projectile avant la collision,
et aux électrons émergeants aprés la collision, le deuxiéme chapitre sera consacré a la
détermination des solutions de I’équation de Dirac pour un électron du continuum (ondes
planes relativistes et ondes coulombiennes) d’une part, et aux électrons liés (électrons de la
couche K) d’autre part. Nous étudions aussi la diffusion élastique par un potentiel coulombien,
et nous donnons la description de I’état fondamental d’une cible atomique contenant deux

électrons relativistes en se basant sur le principe variationnel de Ritz.

Dans le troisiéme chapitre, nous analysons en détail le probléme d’ionisation simple (e,2¢) d’un
électron de la couche K d’un atome lourd. Pour cela, nous commengons par la présentation de
notre traitement relativiste conduisant a P’expression de la section efficace triplement
différentielle relativiste caractérisant les processus d’ionisation (simple ou multiple) par impact
électronique relativiste, qui constitue le test direct entre les expériences et les théories utilisées.
Nous étudions pour la premiére fois I'importance de la corrélation dans 1’état initial introduite
par le deuxiéme électron de la couche K. Nous présentons en détail sa description a I’aide des
solutions de P’équation de Dirac présentées au deuxiéme chapitre. Nous décrivons tous les
électrons non liés par des ondes planes relativistes. A cause de la non conservation du spin
total du systéme au cours du processus de collision, nous étudions toutes les poésibilités
d’obtention de I’état final pour décrire les deux électrons sortants et I’électron atomique restant
de la couche K. Finalement nous comparons les résultats obtenus par nos travaux d’une part
avec le modéle d’ondes planes rPWBA qui donne a la couche K de la cible une structure
hydrogenoide, et d’autre part avec les mesures expérimentales. Nos résultats seront également

confrontés aux résultats d’autres modeéles théoriques, tel que le modéle IDWBA.

Dans le quatriéme et le dernier chapitre nous étudions les effets des interactions relativistes du
potentiel de Breit sur la section efficace triplement différentielle. Nous signalons que le
potentiel de Breit contient deux termes correspondant aux interactions magnétique électron-
électron et ceux de retard. Nous commengons ce chapitre par présenter I’expression du
potentiel de Breit qui découle de la théorie des perturbations relativiste. Nous gardons la méme

description présentée au troisiéme chapitre du systéme cible-projectile avant la collision, et du
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systéme des trois électrons aprés la collision en présentant tous les changements sur le calcul
de la section efficace triplement différentielle introduits par le potentiel de Breit. Nous
comparons ensuite les résultats de cette étude avec nos premiers résultats du troisiéme chapitre
et les autres résultats de la littérature.

Nous présentons a la fin de ce mémoire sept annexes contenants les détails des calculs, que

nous jugeons utiles aux lecteurs.




Eaquation de Divac et éléments de la théovie des collisions

Chapitre 1

Equation de Dirac et éléments de la théorie des

collisions

1-1 Introduction

Satisfaire les propriétés d’invariance exigées par le principe de la relativité, ainsi que décrire
Pévolution d’un électron dans un champ électromagnétique, nécessite ’introduction de
I’équation d’onde monoélectronique de Dirac. La théorie relativiste de 1’électron qui découle
de I’équation de Dirac est exposée dans plusieurs ouvrages de la mécanique quantique cités
dans la bibliographie. Nous allons cependant en faire un bref rappel dans le but de définir les
outils nécessaires pour une description des processus de collisions ionisantes a trés hautes
énergies. Nous nous basons pour cela sur le formalisme des propagateurs relativistes. Nous
définissons également les approximations et les principes fondamentaux pour la description

relativiste des cibles et des électrons projectiles.
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1-2 L’équation de Dirac

a- Equation de Dirac pour un électron libre

Dirac a établi (1926) une équation linéaire de premier ordre tant par rapport au temps que par
rapport aux variables d’espaces, en partant de 1’équation d’évolution de Schrédinger comme
équation de base de la mécanique quantique relativiste et en introduisant I’énergie totale
relativiste. Cette équation posséde ’avantage de prévoir I’existence d’un continuum d’énergie
négative, donc des antiparticules et de mettre en évidence de fagon claire le spin de 1’électron.
En I’absence d’un champ électromagnétique I’équation d’onde monoélectronique de Dirac

s’écrit sous la forme suivante : (voir les références 3, 83 et 102)

inLy (7.i)=H, v (71) (L1)
ot
Avec :
Hy=cap+pBm,c’ (1.2)

ou m, désigne la masse au repos de la particule.
H,, représente I’hamiltonien de Dirac. Notons que H,, est un opérateur hermitique, qui doit

étre invariant par translation donc indépendant de 7. La substitution de I’équation (1.2) dans

I’équation (1.1), permet une autre écriture de 1’équation de Dirac, sous la forme :

(ih%+ihc&§—ﬂmoc’)t//(F,t)=0 (1.3)

qui comporte quatre opérateurs hermitiques, a,,a,,a, et B agissant seulement sur les
variables de spin indépendamment des coordonnées spatio-temporelles, car les seules quantités
apparaissant dans I’hamiltonien H, dépendant des coordonnées spatio-temporelles 7 et t

correspondent a I’énergie totale £ et le moment p.

g e ——
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Pour déterminer les opérateurs o, ,a,,, et B, nous utilisons la relation suivante :
2 _ 2.2 2 4 :
E*=cp* +mlc : (1.4)

pour que I'égalité H; = E* soit réalisée, nous trouvons que les opérateurse, , @, ,a, et f

anticommutent et que leur carré est égal a 1. Ce qui nous permet d’écrire les relations

suivantes :

a,a,+ta,a, =26,
a, f+Ba, =0 k,l=x,y,z (1.5)
p =

Notons que les seules matrices qui peuvent satisfaire ces conditions sont des matrices carrées

de dimension quatre qui s’écrivent sous la forme suivante :

0 o} . (1 0
ai:[a,” 0) i=x,y,z 'H_(O —I) (1.6)

ou 0 est la matrice nulle d’ordre 2 ; I est la matrice unité d’ordre 2 et o7 sont les matrices de

Pauli qui caractérisent le spin données par :

I S O B
= o = . = .

* 1 0 ¢ i O i 0 -

Les composantes cartésiennes des opérateurs de spin de Dirac o sont définies par :

o,=-i0, 0, (1.8)

ou les indices (i, k, I) représentent toutes les permutations paires ou impaires des coordonnées

cartésiennes (X, y, z).
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A I'aide de ces représentations des matrices a et £ nous pouvons réécrire I’équation (1.3)

sous la forme d’un systéme linéaire en donnant a la fonction d’onde solution une forme

spinorielle de quatre composantes donnée par :

% (F.1)
_|#:F.0
#:7.0)
8,G.1)

w(7,1) (1.9

La solution de I’équation de Dirac pour un électron libre va nous permettre comme nous allons
voir plus loin de décrire les électrons des faisceaux électroniques de spin polarisés qui servent

comme projectiles dans les processus de collisions.

b- Equation de Dirac pour un électron dans un champ électromagnétique

L’équation d’un électron soumis & un champ électromagnétique représenté par un potentiel

scalaire V et un potentiel vecteur 4, est obtenue en faisant appel aux substitutions formelles

suivantes dans I’équation de Dirac pour I’électron libre :

E>E+eV

-~ - €= (1.10)
pPo>r=p+—A4

c
Dans ce cas I’équation de Dirac (1.3) devient :
. a — — — e - 2 oy
zhgt—\y(r,t)= cu(Pp+—A)+Pmyc* —eVI|y(F,1) (1.11)
. c

ou I est la matrice unité de dimension quatre. Nous avons pour le cas des états stationnaires :

wF =y F)er (1.12)
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Ce qui nous permet la séparation de I’équation de Dirac sous la forme suivante :

[c&(ﬁ+%fl)+ﬁmo cz_—eVI:l\y(F)=E\|/(F) ' (1.13)

Nous allons faire appel plus loin a cette équation pour la description des électrons atomiques et

les électrons du continuum positif se trouvant dans le champ des cibles diffusantes.
c- Interprétation physique
La densité de probabilité de présence et la densité de courant sont définies par les solutions de

I’équation de Dirac qui obéissent & une équation dite de continuité. En écrivant les deux

équations suivantes :

i%‘”(?”)z'icwa v F)-a Ay Fn+c’ By (1) (1.14)

-i%«//‘(r”,t)ﬂcV W' FEna)y-y'ad+ciy'F0p (1.15)

ou y'(F,f) est solution de I’équation hermitique conjuguée de I’équation (1.14). En
multipliant I’équation (1.14) & gauche par y" (¥,7) et ’équation (1.15) a droite par y(7,1), et

en faisant la différence des deux équations, nous obtenons I’équation de conservation suivante :

Z (v w)+T @ cay)=0 (1.16)

qui a la forme de I’équation de conservation de charge :

op -
—+div j=0 1.17
5 J (1.17)
avec p : désignant la densité de charge
et J : désignant la densité de courant
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Nous définissons donc une densité de charge relativiste par :

PF.O=y"y | (1.18)
et une densité de courant relativiste par :

j=y'cay (1.19)

Nous représentons ] par les composantes suivantes :

W ayyayy ay (1.20)
d- Forme covariante de I’équation de Dirac

Pour écrire la forme covariante de I’équation de Dirac, nous partons de la définition d’un point

de I’espace temps définie par :

Fr=0r*)y=@°r',r*r?) £=0,123 (1.21)
tel que :
r’=ct
L 02)
r’=z

et le tenseur métrique g, par :

1 0 0 0
0 -1 0 0
= 1.23
Ew=lo 0 -1 0 (1.23)
00 0 -

Le vecteur 7# est appelé vecteur contravariant.

Le vecteur 7, est appelé vecteur covariant.

Le vecteur covariant 7, se déduit du vecteur contravariant 7 par I’application du tenseur

métrique selon la relation suivante :

...................................................................................................................................................................
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Fo=D8u T o | (1.24)

Ce qui nous donne :  F, =F° et 7, =-r* | (1.25)

Nous conservons également les notations habituelles du vecteur gradient définies par :

%:(—é,i,ﬁ) et A=V.V (1.26)
ox 0y 0Oz

Ainsi que les quatre opérateurs de dérivation partielle 27 formant un vecteur covariant que
7

nous représentons par le symbole &, selon la relation suivante :

d 0 0 0 0 0 =
a = = = ’V ]..27
oox® (ax0 “ox'’ ax? ’6x3j [5(01) ) (1.27)

Nous avons également :

k= ghvp, :(a(‘zt),-\?) (1.28)

Ainsi que le d’Alembertien défini par :

L & # 1.29
D:?W—AZ'ﬁﬂa ( )

Nous utilisons aussi I’opérateur quadrivectoriel D, défini par :

- K - -
D =0, ,+ie A = +ie g;V—-ie A 1.30
tel que : A* = (p; A) désigne le potentiel électromagnétique qui est composé d’un terme
vectoriel A (7,¢) et un potentiel scalaire ¢ (7,¢) formant le quadrivecteur 4*.

Nous pouvons a partir de ces définitions passer a la forme covariante de 1’équation de Dirac en
P

multipliant I’équation (1.11) par la matrice £, nous obtenons ainsi I’équation suivante :
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[iﬁ%—Becp+i‘B&§+eB&Z-mo:|w=O (1.31)

qui peut étre écrite sous la forme de produits de deux quadrivecteurs selon :

[(B BOL)(—6—+Ie(p V—IeAJ o}\uzo (1.32)

Nous définissons maintenant 1’écriture matricielle suivante

r°=p 133
Ve (-

Ainsi que le quadrivecteur y* défini par :

=ty =0"7) (1.34)

En utilisant les deux équations (1.30) et (1.34), nous écrivons I’équation de Dirac sous sa

forme covariante définie par :

[iy“D“—mo]\uzo (1.35-a)
ou

[y“(i&u —eAp)—mO]\yzo (1.35.b)
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1-3 Elément de la théorie relativiste des collisions

Nous commengons dans cette partie par un rappel de la théorie des propagateurs non
relativiste qui nous permet de passer a la théorie des propagateurs relativiste voir ( les
références 17, 92 et 106). Nous développons ensuite la méthode pour la détermination de la
matrice de diffusion S et la matrice de transition T qui permettent de passer a I’expression de la
section efficace de diffusion relativiste et a la section efficace différentielle d’ionisation qui sont

liées directement aux observations expérimentales.

1-3-1 Propagateur non relativiste et fonction de Green

Considérons un systéme isolé décrit par un vecteur d’état (7,¢| x), I’évolution au cours du

temps de ce systéme est décrite par I’équation de Schrddinger :

ih—é%z(?,t):[Ho +V(F,0] x F.t)=H(F 1)  F,1) - (1.36)

ou yx (7,t) représente la fonction d’onde du systéme.

r les positions des particules qui le composent.
Il est clair que la connaissance des valeurs de y (7,7), pour tout 7 et pour un temps t donné,
suffit pour déterminer y (¥,f) pour toutes les valeurs de 7 et det.

Pour cela y (F,7) doit satisfaire I’équation intégrale homogéne de la forme :

2F 1) =i [GE I F ) yFOdF (1.37)

ou I'intégrale porte sur tout I’espace. La fonction G(F',¢',7,t) est connue sous le nom de

fonction de Green . Notons que I’équation (1.37) ne distingue pas entre la propagation en

avantde y(7,f) dansuntemps ¢’ >t et la propagation en arriére dans un temps ¢’ <¢.
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Il est convenable d’avoir une nette séparation entre les deux cas :
Pour la propagation en avant, on définit la fonction de Green retardée ou la propagation

retardée par :

{G F',t',F.t)=GF",,F,1) t'>t (138)
=0 <t

Maintenant, nous introduisons la fonction échelon 8 (r) définie par :

f(r)=1 0
(@) e (1.39)

6(r)=0 7<0

A Iaide des équations (1.38) et (1.39), nous écrivons I’équation (1.37) sous la forme :
6?(t'—t)x(r"’,t')=iIG+(F’,t',F,t) yF0dF (1.40)

Pour la propagation en arriére dans le temps, nous définissons d’une fagon similaire la fonction

de Green avancée G~ (F',t',7,t) par I’équation suivante :
O -ty (F' 1) =i [G~ (71" F,1) yFH)d 7 (1.41)

En divisant I'intervalle de temps (#'—¢) en n parties ¢, ,¢, ,..... t,,....,t, et en permettant

LIRS |

au potentiel d’agir en un temps court, A¢, entre #,,, et #,, nous pouvons exprimer le terme a

gauche de I’équation (1.40) en terme de G, (F',t',F,t) fonction de Green libre dont

I’expression est connue exactement. Ainsi on peut écrire pour 7 — o
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@' -ty (F',t')=iIG§(F’,t',F,t)z(F,t) dar
i e . Lo
+—fdi[[G ¢ VEAY Et) GGt 2 Py d Fd P

I ' R - . -
+Fjdt,jdt,jdr,drj S E LTV GG Gt F o ) VE L) G ot 1) 2F D) +....

(1.42)

la relation (1.42) peut étre écrite sous la forme :
04’ -y (Ft)=i Gy (F',t'F,0) xF,0)d F

1 Y (1 41 1 ¥
+Ejdz,.jGo ('t F )V (7 ,t,)dF,

[J’G*(,, 1, 7.0) 2 (F, t)dr+—J‘dt [ GGt 7t )V Fot) Gy Gt Fot) 2(Fot) d Fd Fr.. ]
(1.43)

Nous constatons que dans la relation (1.43) la série entre les crochets converge et nous

obtenons finalement une équation intégrale pour la fonction d’onde ¥ qui contient seulement le

propagateur libre G sous la forme suivante :

O -nx 1) =i [Gy F.t',F.0) y(F. 1)y d F

+%J‘df,-J.GJ(F',t,”')V(,,')z(”')dr (144)

tel que l'intégration se fait entre les instants ¢ et t'. Cette équation détermine la fonction
d’onde d’une particule lors d’une propagation libre ou d’une propagation avec un potentiel

diffuseur dans I’espace-temps.

En comparant les équations (1.40) et (1.44), nous obtenons une équation intégrale pour le

propagateur de Green qu’on écrit sous la forme suivante :

G* (7't F,0)=G; (F',t'",F, 1)+ — HG F' ' F )V F )G (ot F 0 dt, dF,
(1.45)
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1-3-2 Equation différentielle de la fonction de Green

La fonction de Green satisfait une équation différentielle analogue a I’équation de Schrédinger
(1.36). Pour déterminer cette équation nous prenons 1’équation (1.40) et nous appliquons sur

les deux membres de celle-ci I’opérateur suivant :
( j———l—H’) (1.46)
ot'" h

ou I’hamiltonien H', est seulement ’hamiltonien H exprimé en variable r’' et #’. Nous

obtenons donc la relation suivante :

[%——H}[G(z’—t)x(r 1] = (1———H][ jG*(r JLE (A TF

(1.47)

En utilisant la relation dérivée de la fonction échelon suivante :
d
—0(7)=6(7) (1.48)
drt

ou 6 est la fonction de Dirac. Pour la partie gauche de la relation (1.47), nous obtenons :

x (7' t)z {6(t’—t)+0(t’—t)1—z(r ) - H’O(t'—t)x(F’,t'):l
(1.49)

En utilisant les relations (1.39) et (1.48), la relation (1.49) se réduit a la quantité suivante :
io(t'-t)x(F',t")

Et par conséquent I’équation (1.47) devient :

id(t' - )x(F',t")=i J. [i%—%ﬂ'} G *(F' 1, F,OxF OdF (1.50)
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Ce qui montre que la partie droite de cette égalité doit étre proportionnelle & §° (7 - 7).

On aura donc finalement :

0 1 + 'y 3 7! ’r_
(IW-ZH)G( A F ) =8 (F -F) (' - 1) (1.51)

qui représente I’équation différentielle a laquelle doit satisfaire le propagateur de Green.

1-3-3 Théorie des propagateurs relativiste

a- Construction de la fonction de Green relativiste

Le propagateur de Green relativiste GF (7',7) est défini d’'une maniére analogue au

propagateur non relativiste vérifiant I’équation (1.45). Nous choisissons la forme covariante de

Phamiltonien de Dirac donnée par :

H,=y"({0,-¢eAd,)-m, (1.52)

Par analogie avec I’équation (1.51) et en utilisant I’hamiltonien donné par I’équation (1.52),

nous écrivons I’équation différentielle du propagateur de Green relativiste sous la forme :

{y" (ig%—eAu(r’)) -m

§'(F' -F)=8(F' -F)S(t' - 1) (1.54)

G, (7', F)=8*(F' - F) (1.53)

ou

Notons que le propagateur relativiste G, (F',F) est une matrice 4x4, correspondant a la
dimension de la matrice ¥ . Nous pouvons écrire l’équation (1.53) sous une autre forme plus

simple. Nous définissons pour cela le potentiel électromagnétique A4 par :

A=y*4, (1.55)
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En utilisant les quadrivecteurs y* et A4, définis respectivement par les équations (1.34) et
(1.30), le potentiel électromagnétique A défini par la relation (1.55) devient :
A=y A° -7 4 ‘ (1.56)

tel que: y°=p y' =Ba, i=123 (1.57)
En écrivant également le gradient V sous la forme :

Vayt ==L _Z 13V (1.58)

En utilisant ces relations nous pouvons écrire I’équation différentielle du propagateur relativiste

sous la forme suivante :

~

(V' —ed' -m) G, (F',F)=8(F' - F) (1.59)
b- Propagateur relativiste pour une particule libre

D’aprés I’équation (1.59), nous écrivons I’équation du propagateur pour une particule libre

sous la forme suivante :
(V' -m)GL(F',F)=8°(F' - F) (1.60)

La transformée de Fourier du propagateur relativiste libre est donnée par :

d'p

_(21t)4 e PN GO (p) (1.61)

G2 ¢ 7)=Gr ' -)= |

En insérant cette expression dans I’équation (1.60), nous avons :

e~ d4 -i p(P'-F) /3 d4 ~ -i p(F'-7)
(IV ~m°)j(2_7.§t.e B ?)Gg(p):.[ 275’4 (p—mo)e B ?)Gg(p)

(1.62)

(

Nous écrivons d’autre part §* (7' - F) sous sa forme intégrale donnée par :

..................................................................................................................................................................
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4 .
8*(F' —7)= J' (‘;—‘)”T e~ PP (1.63)
T

En comparant les équations (1.62) et (1.63), nous trouvons que :

~ 1 D+m
Gr (P)= =55
p—-m, p —m

pour p® #m} (1.64)

Il est clair qu’il y a une singularité au point p* =m |, c’est-a-dire a la valeur :

Po=%yp* +m) =+E (1.65)

En intégrant la transformée de Fourier de 52 (F' —7) donnée par les équations (1.61) et
(1.64) sur le plan complexe p, (voir annexe A), nous trouvons deux expressions de
G;’. (F'—F), une pour la propagation en avant, c’est-a-dire n’incluant que les fréquences

positives donnée par :

Go ' —F) =i J' d’p P PP p-iEW-D) Evy, - py +m, ' ¢
"’ (27)° 2E
(1.66)
Et I'autre donnant lieu au propagateur contenant seulement les fréquences négatives donnée
par .
Ge (F' —F)=—i I daP ! PP GHEW-D ~-Ev, - py +m, <t
i (2n)? 2E
(1.67)

c- Equation intégrale des fonctions d’onde relativistes

Soit y* (') la fonction d’onde qui décrit la solution d’énergie positive de I’électron, ou sa

propagation se fait en avant dans le temps, et y~ (') la fonction d’onde qui décrit la solution
d’énergie négative de I’électron ou sa propagation se fait en arriére dans le temps. Par analogie
avec I’équation (1.44), nous définissons les quantités y*(F') et y (F') par les deux

équations suivantes :

................................................................................................................................................................
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0@ -0y (F)=i[Gy(F'-F) y,x" (F)dF - (1.68)
et |
04 -0 (r)=-i[Gy (F' -F)y, 2" (F)dF (1.69)

5,2 (7' = F) est défini comme étant le propagateur libre de Feynman (1949).

A partir du propagateur libre Gﬁ (7' —F) nous pouvons construire de maniére formelle la

fonction de Green compléte, ainsi que 1’élément de matrice de diffusion S désignant

I’amplitude de différents processus de diffusions des électrons relativistes.

d- Fonction de Green compléte a partir de la fonction de Green libre
Comme dans le cas non relativiste (voir I’équation (1.45)) nous pouvons construire le

propagateur complet de Feynman en fonction du propagateur libre relativiste. Nous partons de

I’équation différentielle que vérifie le propagateur de Feynman donnée par :
(V' -ed -m) G, (F',F)=8*(F' - F) (1.70)

Nous commengons par faire passer le potentiel électromagnétique de la partie gauche de

I’équation (1.70), vers la droite de la méme équation :
(V' =m) G, (F',F)=8*(F' -F)+e A'(F") G, (F',F) (1.71)

En utilisant les deux propriétés suivantes de la fonction § de Dirac :

5 (' ~F)=[d'7, 5*(F' - 7,) 6* F, - F) (1.72)
e A'(F") G, (F',F) =j d‘7, 8 (F' - 7)G, (F,,F)e A'(F,) (1.73)

Nous pouvons écrire la relation (1.71) sous la forme suivante :

40
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GV’ ~my) Gp (7', F) = [d* 7, 8°(F - )| 8*(F, - F) + e ') Gy (5, 7)]
(1.74)
Il est évident que nous avons exprimé le terme de droite comme une superposition de sources

de fonctions & de Dirac, ainsi une intégration sur ces sources et & I’aide de I’équation (1.60),

nous obtenons une superposition du propagateur libre de Feynman selon la relation suivante :
P, F)=[d' 7, Gy (F B[ 8° (F ~ F) + e A'(7,) Gy (7, 7)) (1.75)
qui peut étre écrite sous une autre forme en utilisant encore les propriétés de la fonction § :

G, F',F) =G (7' —r)+ejd P, Gy (F' -F)A'() G, (7, F) (1.76)
qui représente le propagateur complet de Feynman en terme du propagateur libre.

1-3-4 Elément de matrice de dijfusibn

a- Description d’un processus de diffusion

Comme application du formalisme des propagateurs relativiste nous allons développer en
premier lieu la procédure de détermination de la section efficace différentielle qui caractérise
les problémes de diffusion. Considérons un systéme physique isolé (absence de forces
extérieures), formé d’un électron incident et d’un atome cible. Les processus de diffusion et
d’ionisation se traduisent par le passage d’un systéme préparé dans un état initial, 4 un autre
état appelé état final, tel que :

L’état initial, comporte les deux corps séparés, I’électron incident et ’atome cible, leur
interaction étant nulle. Aprés I’interaction, dans le cas de I'ionisation I’état final comporte
I’électron diffusé, I’atome ionisé et I’électron éjecté.

Ce processus de diffusion inélastique est simplifié par le schéma suivant :
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t — ~o0 0 t = +o0
_|t0| , |t l
t=0
Etats initiaux Etats de mé langes Etals‘]inaux
région d’avant ’interaction région de I'interaction région d’aprés I’interaction

Figure 1.1 : Schéma simplifié d’un processus collisionnel au cours du temps entre deux systémes.

Le schéma sépare le processus en trois régions. Une premiére région sans [’interaction a
t — —o, une deuxiéme région ou interaction se produit entre les instants —| 7,| et |£,|, et

finalement une troisiéme région également sans interaction & ¢ — +o .

b- Préparation de ’état initial

Dans I’état initial, lorsque # — —o0, les deux corps sont indépendant et le systéme est régi par
un état propre @, (7,t), tel que @, (7,¢) est le paquet d’onde représentant le systéme dans la
région ou il n’y a pas d’interaction, alors ¢, (¥,7) est solution de I’équation de Dirac pour une
particule libre. Au fur et a mesure que le temps t augmente et que nous nous approchons de la
région d’interaction, la fonction d’onde représentant le systéme change et se propage dans
’espace temps. Par la suite cette fonction d’onde est transformée dans 1’espace-temps en

Yy, (F',t") par la relation (1.76), ce qui nous donne :

v, (7L = lim o, (7, 0)+e[d'7, G2 (F-F) AT v, (R.)  (LTT)
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c- Description de l’état final

Dans la troisiéme région, c’est-a-dire la région aprés ’interaction, les deux systémes décrits

précédemment seront détectés dans des états ¢ . (7, ) aprés avoir interagi. Le systéme émerge

de la région d’interaction et les particules qui le constituent sont supposées €tre assez séparées
dans 'espace-temps de telle sorte que leur interaction mutuelle devient pratiquement nulle.
L’hamiltonien de Dirac associé aux nouvelles particules lorsque I’interaction est supprimée se

réduit & K, de telle sorte que ’ensemble des états ¢, (7,f) vérifient I’équation de Dirac

suivante :

K, Py (F’1)=Ef @ (F,1) (1.78)

L’hamiltonien Hp du systéme complet dans le cas limite entre la deuxiéme et la troisiéme

région est donné par :

~

Hy, =K, —ed’ (1.79)

tel que A’ décrit I'interaction des particules juste avant qu’elles ne soient décrites par les

fonctions ¢, (7,7), (voies de sortie du processus de diffusion). L’hamiltonien Kp est donné

par I’équation suivante :
K,=iV'—-m (1.80)
d- Matrice de diffusion et matrice de transition

d- a- Matrice de diffusion S

Le but de définir une matrice de diffusion, est d’une part d’évaluer la probabilité de trouver les

états finals ¢, (F,7), et d’autre part de rechercher toutes les informations relatives aux

particules constituant le systéme qui sont obtenues a partir de I’amplitude de probabilité pour
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que les particules aboutissent aux différents états finals. L’amplitude de probabilité de passage
d’un état initial |i) 4 un état final | f) est donnée par I'élément de matrice S, appelé aussi
matrice de diffusion, & noter que l’opératéur S a été introduit par Heisenberg (1946).

L’élément de matrice S est donné par : -

S, ='!L111mj(p;. F' 1)y, (F 1) dF’ (1.81)

En remplagant y, (7',¢') par son expression donnée par I’équation (1.77) I’élément de

matrice §,, devient :

S,, = lim [dF' g} (7', ’)[(o,. (F'.t')+e[d 7 G (F = F)A(F)y, (F.1)

t'—to
(1.82)
En développant cette équation, nous avons :
Sy, = lim  [dF g (7,1, (F',1")
+[a'FdF o}, (F,t)Go(F' ~F)e AF )y, (F.t) (1.83)

Etant donné que ¢, (7',t") et ¢, (F',¢") sont des solutions libres de Dirac, S/, devient :

Sy1= 6" (K, ~k)+ lim e [dF'd'F g} (F') Gy (F ~F) A(F) ., (7.1)

(1.84)
Notons que lorsque t — -0, y, (7,t) dés;igne I’état initial @, (7,7) de moment E,.
Nous avons donc :
Jim dr'Go(F' =F) o, (Fit)=-iy, (F,1) (1.85)
Finalement la combinaison des équatibns (1.84) et (1.85) nous donne :
S, =68 (k, -1?,)+iejd‘f¢', (F,t) A7) @, (F.1) (1.86)
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En remplagant A par son expression donnée par I’équation (1.55) nous obtenons I’expression

finale de la matrice de diffusion S, donnée par :

S, =8(k, -1?,)+iejd‘f o (F,)y" A, 0, (F,1) (1.87)
d-f- Matrice de transition T

Du fait qu’il est impossible d’observer chacune des interactions individuelles entre une
particule incidente et une cible au cours du choc, une description probabiliste du processus de
diffusion est exigée. Par conséquent, comme nous avons défini précédemment la matrice de
diffusion S, il est nécessaire de définir une matrice de transition d’un état initial Iz) a un état
final | f ) , de telle sorte que cette matrice est appelée matrice de transition T. Les matrices S et

T sont liées par la relation suivante :

Sy =(o,|Sl0)=6(f.0)-2718(E, - E)8(B, - B) T, (1.88)

Notons aussi :
T, ={o,|T|0:) (189)

La conservation des énergies et des quantités de mouvement totales entre les états |i)et | f)

sont assurées par la fonction § de Dirac.
Les propriétés de la matrice de transition T découlent directement des propriétés

caractéristiques de I’hamiltonien H qui contréle la collision.
On définit aussi la probabilité de transition du systéme de 1’état initial Iz) a I’état final | f ) aun

instant ¢’ que I’on notera par P;, :

P, = lim B, (1) =| (o, |S|0,)| (1.90)

Pour des transitions inélastiques de la cible (| f) #|i)), les équations (1.87), (1.88) et (1.90) se

réduisent aux équations suivantes :
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S, =iejd‘r"¢; (F,1)y* A, (F)o, (F,1) | (1.91)

et :

(/|Sle,)=-27i8(E, -E)6(B, - B){o,|T|0.) (1.92)

Ainsi que la probabilité de transition :
Py =Q@n) 6(E, ~E)6(b, - P) T, Ty, (1.93)

La probabilité de transition, est une quantité directement liée au calcul de la section efficace.

1-3-5 Développement de Born

Le calcul des sections efficaces différentielles de diffusion que nous définissons par la suite
s’effectue a partir de I'opérateur de transition T. Ce calcul présente un certain nombre de
difficultés que I’on évitera par un traitement perturbatif.

Dans I’approximation de Born (1926), I’électron incident d’une part, et I’atome cible d’autre
part sont considérés comme deux sous-systémes indépendants avant et aprés la collision. En
effet cette séparation est justifiée a haute énergie ou la vitesse de I’électron incident est
supérieure comparée a celle des électrons de la cible qui subissent le choc. La collision est donc
considérée comme un probléme stationnaire ou chaque sous-systéme passe de I’un de ces états
propres a d’autres, et ou la fonction d’onde du systéme projectile-cible se réduit au simple
produit des deux fonctions d’onde du projectile et de la cible que se soit avant ou aprés la
collision.

La formulation de Born consiste a développer T selon la série suivante :

T=V+VGV+VG VG V+...... (1.94)

e T e —
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ou bien:

T=V+[Z (VG°)"]V | | (1.95)

n=1

V étant le potentiel d’interaction entre les deux sous-systéme qui pourra étre considérée
comme une perturbation & haute énergie. G° étant ’opérateur ou le propagateur de Green
pour I’électron libre.

La premiére approximation de Born consiste a retenir que le premier terme de ce
développement, en négligeant les contributions des termes qui contiennent des puissances
supérieures a celle de V.

Dans la théorie de Dirac relativiste, le potentiel V s’identifie au potentiel électromagnétique
A, de méme que la fonction de Green libre G° s’idéntiﬁe a la fonction de Green libre

relativiste G2 .

1-4 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons présenté briévement les principes de base d’un traitement
relativiste du probléme des collisions électron-atome. Pour cela nous avons tout d’abord
présenté d’une part quelques propriétés de 1’équation de Dirac, puis briévement abordé la
théorie des propagateurs relativiste et leurs utilités dans la détermination des probabilités de
transitions dans les processus de collisions ionisantes a trés haute énergie, le calcul de ces

derniéres est simplifié en considérant la premiére approximation de Born.




Chapitre 2

Description relativiste du systéme cible-projectile et

des électrons du continuum

2-1 Introduction

D’aprés I’expression de la matrice de transition donnée dans le chapitre précédent par
I’équation (1.89), il est clair que la description des états liés et des états du continuum d’un
systéme cible-projectile par des fonctions d’onde solutions de I’équation de Dirac est
nécessaire pour résoudre un probléme de collision ionisante a trés haute énergie.

C’est dans ce but que nous donnons dans ce chapitre les solutions des états stationnaires de
I’équation de Dirac concernant d’une part I’électron libre sous forme d’ondes planes

relativistes, et d’autre part la forme explicite des fonctions d’onde relativistes pour I’électron

dans un champ coulombien, qu’il soit dans un état lié (0< E<m ,c?) ou du continuum

(E>m ,c*). Ces solutions serviront pour décrire respectivement les électrons liés de la cible

et les électrons diffusé et éjecté. Pour compléter notre étude nous présentons la description
relativiste de I’état fondamental d’un systéme a deux électrons relativistes en se basant sur le

principe variationnel de Ritz.

................................................................................................................................................................



2-2 Electron libre et ondes planes

a- Fonction de spin d’un électron

L’état dynamique d’un électron relativiste est représenté par une fonction d’onde y (F,¢) &
quatre composantes. Dans cette représentation, chaque composante correspond a une
orientation donnée du spin et 4 un signe donné de I’énergie.

Nous commengons par écrire le spineur de Dirac donné par 1’équation (1.9) sous la forme

_suivante : (voir ref 92 et 102)

1)

v F) = [" (?”)]

p(F,1)

ou x (F,7) et @(F,?) définissent la grande et la petite composante du spineur. Elles sont

données par :

2.2)

LGt = [¢1 (r“,t)]

4,60
6, 7.0) o ‘”"”"[ }

. (7,1)

Dans le cas d’un électron d’énergie positive les fonctions y (F,7) et ¢(7,t) peuvent étre
interprétées comme des vecteurs de l’espéce des états de la théorie non relativiste a3 deux
composantes. Pour examiner les solutions de I’équation de Dirac soit en I’absence de champ
soit dans un potentiel coulombien, nous sommes amenés a définir la direction de la composante
de spin § dans laquelle on polarise. Nous commengons donc par quelques rappels sur le
moment cinétique de spin S dans I’espace des états & deux dimensions.

D’aprés I’écriture des matrices de Pauli ¢ donnée par les relations (1.7) et (1.8), nous avons:

Qi

Ly
]

(2.3)

N | —

.........................................................



Notons que les deux opérateurs S, et o, sont diagonaux et que S* et S, commutent avec

I’hamiltonien non relativiste, ils doivent donc satisfaire les équations suivantes :

S§* y, =s(s+D) g, (2.4)

S, X =M I avec m= :I:% (2.5)

Nous avons donc deux fonctions d’onde y,,, représentants la base de I’espace des états. Elles

sont exprimées 4 partir des matrices de S, et de S par les expressions suivantes :

X (F,0) = |:(1):| n(r,r) et Y. (Fst)=l:1] n(,1) (2.6)

ou la fonction d’onde n (7,t) est la solution décrivant 1’état physique de la particule.

Toute fonction d’onde décrivant un électron dans la représentation de Pauli s’écrit comme une

superposition linéaire de ces deux états selon :

rFD)=ay,,F.0)+by,,F,1) 2.7

ou a et b désignent respectivement les probabilités de présence pour que I’électron soit polarisé

dans I’état y,,,, oudanslétat y_, .

Considérons maintenant un électron dont le spin est polarisé dans une certaine direction
quelconque & définie par les angles polaires (®, @), notons que x doit étre état propre de
Popérateur §,, tel que S, est la composante de spin S dans la direction &. Pour cela nous
cherchons a représenter les matrices de Pauli o de fagon que o soit de direction 7, ou 7 a
pour coordonnées (n,.,n,,n,) dans un référentiel donhé. Nous voulons maintenant trouver

expression de y(¥,t) dans ce référentiel, nous écrivons alors :

+1/2

2= D0y Xn (2.8)

m=-1/2

................................................................................................................................................................



et nous imposons la condition suivante :

(GA)y=Ay | (2.9)
car (o 7i) est diagonale.
De plus, a I’'aide de la relation vectorielle suivante :

(6A) (6B)=AB+i5(AAB) (2.10)
Nous avons :

(6 A) =1 (2.11)

A==l (2.12)

Puis en substituant 1’équation (2.8) dans 1’équation (2.9), nous obtenons :

+1/2 +1/2
(:Ei ii ) :E: ‘lm )("’ = A’ :E: czln )("1 (:Z'l:;)
m=-1/2 m=-1/2

Une écriture linéaire de cette équation nous raméne au systéme suivant :

{(ns —A)a,,+n_a ;=0 (2.14)
n,a,,+(n;—21)a_,,=0
avec : n,=ntin, ' (2.15)
En posant le déterminant de ce systéme égal a zéro, nous obtenons :
-n. -2 v
a2 = :1 a2 (2.16)

A Paide de la représentation des vecteurs 7 et des angles polaires (©, ®)ainsi que la

condition de normalisation suivante :

|a1/2 |2 +|a—1/2 |2 =1 2.17)

T I Ty



nous trouvons que :

= -1 ®/2 2

Pour 2=1 dp=e " c0s(0/2) (2.18-3)
a,,=e"""sin(@/2)
- _ -1®/2 2

Pour 1=-1 %z eiw sin (©/2) (2.18-b)
a,,=¢"""cos(®/2)

Finalement, dans une direction 77 quelconque nous obtenons deux représentations de la

fonction de spin exprimées par :

. e"' ®2 cos(©/2) ’
= N . 2.19-a
1 [e'm sin(@/Z)]n(r’ ) ( )

et

-2 5in(®/2
x¢=[ (©/2)

€% 003 (©/2) ]n(f‘,t) (2.19-b)

Lorsque les angles © et @ tendent vers zéro, nous retrouvons les premiéres représentations
Y.z € X_,,. Cette derniére décomposition exprimée 4 I'aide des équations (2.19-a) et

(2.19-b) représente la base générale d’une fonction de spin dans I’espace des états de spin.

b- Ondes planes relativistes

Nous cherchons & déterminer les solutions de I’équation de Dirac pour un électron libre
représentants des ondes planes relativistes ayant une polarisation donnée. Dans le cas des états

stationnaires les équations (1.2), (1.9) et (2.2) donnent le systéme suivant :

{(E -E) x=co,po 2.20)

(E+E)o=c5,p 2

................................................................................................................................................................



X | 2.:21)

Il est clair que les solutions de ce systéme sont des états propres avec la valeur propre h k,

donc le spineur ¢ devient :

ch -
= ko 222
@ E+Eo( ) X | (222)
tel que : E,=m,c* et E*=E! +(hk)’

Nous remarquons que d’aprés I’équation (2.22), une solution compléte du systéme est obtenue

a partir du spineur de Pauli y, grande composante du spineur total. Cette derniére nous
conduit & trouver la représentation des ondes planes relativistes qui dépendent de la valeur et
de la direction de & . Par conséquent, pour une valeur et une direction fixe de k , le spineur y
s’écrit comme une superposition des deux spineurs linéairement indépendants donnés par les
équations (2.19-a) et (2.19-b), qui sont fonctions propres de |’opérateur (E o, ). Donc pour
avoir les solutions exactes de I’équation de Dirac pour une particule libre, nous avons besoin
non seulement de connaitre la valeur et la direction du moment k mais aussi son état de

polarisation, ¢’est-a-dire la direction de la composante de spin S dans laquelle on polarise.

Par la suite nous présenterons les expressions des ondes planes relativistes qui sont solutions
pour le cas particulier oi I’axe de polarisation est dirigé suivant I’axe (0z), c’est-a-dire aussi
lorsque les angles polaires ® et @ tendent vers zéro.

Nous considérons I’équation (1.2) ot ’hamiltonien se définit seulement a partir des matrices de
Dirac a et B. La solution de cette équation est équivalente a la recherche des solutions
propres de ’hamiltonien H,, . ' lv

Du fait que :
[Hp.J]=0 (2.23-a)

[#,.P]=0 (2.23-b)




................................................................................................................................................................

Supposons alors que ¥ est une fonction propre commune a J?, J, et P, et nous désignons

z

par (J M) les nombres quantiques fixant le moment cinétique, tel que :

J? [7‘] = J(J+ 1)["} ot J ["} - M["] (2.24)
¢ ¢ | @ ¢

Avec ¢ et y des fonctions de la composante radiale 7 et de la composante de spin s suivant

I’axe (0z), elles sont tout a fait analogues aux fonctions d’onde de la théorie de Pauli.

o,
Signalons que, d’aprés I’expression de H,, donnée par I’équation (1.2) la composante ?p_ du

spin § suivant la direction de I'impulsion commute avec H),, nous sommes donc amenés a

op

chercher les solutions propres communes & H, et . Nous proposons de former des

solutions propres & H,, correspondant a une valeur bien déterminée de I'impulsion p, ce sont

des ondes planes c’est-a-dire des fonctions d’onde de la forme :

\uj(?',t)=ujexpi(l?i"—%) j=1,2,3.4 - (2.25)

En substituant I’équation (2.25) dans I’équation de Dirac donnée par (1.1), nous obtenons une

équation sous la forme :

Ey,F)=Hpy, () (2.26)

Cette équation nous conduit a un systéme d’équation & quatre composantes en %; qui admet
des solutions en fonction du signe de I’énergie.

Les seules valeurs propres possibles de H,, sont deux valeurs opposées tel que :

E, = &\c*p* +m*c* £=*1 (2.27)




En conclusion, pour chaque énergie nous avons deux solutions indépendantes normalisées a

I’unité. Dans le cas particulier simple ou p est dirigé suivant ’axe des z nous donnons ici, les

deux solutions possibles pour la valeur de ’énergie E ou £=+/.
. op 1
Pour E = E, = +y/c’p* +m*c* et un spin: —;2 =50
P

Les solutions possibles représentant I’ensemble des états stationnaires pour un électron libre de

Dirac dans les deux états de polarisation z,,, et x_,, sont données par :

ck P
% Syl GOSN

+

pour : +1/2 V., (B,E,F)=(2m)™"

. E c(k,—ik,))| .
pour : -1/2 V., (k,EF)=02nr)™"? —iZ—-l%ﬂ ﬁ e'*’ (2.28-b)
+ 0

+

2-3 Etat lié et état du continuum

a- Séparation de I’équation de Dirac
Nous nous proposons de chercher les solutions propres d’une particule dans un champ
coulombien voir (réf 16), pour cela reprenons I’équation de Dirac en présence d’un champ

électromagnétique définit au premier chapitre par I’équation (1.35-b), ¢’est-a-dire :

[y“(iap—-eAu)—mo]\y“=0 (2.29)

T



Signalons que le potentiel vecteur A du quadrivecteur A , est nul et que son potentiel scalaire

V est donné par :

V= | (2.30)

Ainsi la fonction d’onde y, décrivant I’état dynamique de 1’électron dans un tel potentiel est

solution de I’équation d’onde stationnaire suivante :

., O
HDy/ﬂ=1h57y/”=Ey/F (2.31)

En utilisant la forme du spineur w, donnée par I’équation (1.9) nous obtenons un systéme de
quatre équations différentielles du premier ordre pour les composantes y , avec u=1,2,3,4.

Il est utile de chercher & séparer la solution en produit de fonction radiale et de fonction

angulaire. Rappelons que le moment angulaire total est défini par :
J=L+§ », (2.32)

tel que, S désigne I’opérateur de spin et L I’opérateur moment orbital. Notons que pour une

fonction propre w des opérateurs J,5,J? et L nous avons :

Jy=Mhy | | (2.33-a)
Sty=s(s+Dhy (2.33-b)
Jry=j+Dhy (2.33-c)
L= hl?: FAP | (2.33-d)

Nous avons donc M =K + 5, et d’aprés la relation (2.32) nous déduisons que :

2RS=M’-K*-8§? (2.34)

................................................................................................................................................................



Du fait que I'opérateur H,, commute avec J° et avec K S, par conséquent I’état stationnaire
solution de I’équation (2.31) qui est un état propre de M, K*, S? et M, et aussi un état

propre de ’opérateur K'§. A chacun de ces opérateurs nous lui faisons correspondre sa valeur

propre tel que :

K >l(l+1) (2.35-a)
M?Sj(j+1) (2.35-b)
S? os(s+1) (2.35-c)

Et finalement 4 I'opérateur 2K S nous associons le nouveau nombre quantique que I’on

notera par q tel Que :
g=j(J+D-1(+1)-s(s+1) (2.36)

Le moment angulaire total j peut prendre les deux valeurs suivantes : j = I+-;- ou j= l-é

choisissons a cet effet un état fixe représenté par les nombres quantiques n et 7, la fonction

d’onde solution dans I’espace des états 4 deux dimensions a la forme suivante :

U, (F)= [ Y ;B’q’j] Ryu (7) (237)
ou fetp désignent les angles polaires dans les coordonnées sphériques de I’électron et la
fonction R, , (r) fixe la dépendance radiale.

a et b sont deux constantes de normalisation, m, et m] sont deux nombres quantiques
prenant les valeurs ~/,— I+ 1,...............,+ 1.

Du fait que P’hamiltonien total commute avec M’ =K, +S,, composante du moment

angulaire total dans la direction (0z), la fonction d’onde donnée par (2.37) est une fonction

propre de M, avec la valeur propre m. En utilisant également le fait que U, , est une fonction

...................................
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propre de 2K S avec la valeur propre q, nous trouvons les solutions suivantes qui sont

caractérisées par le nouveau nombre quantique q.

Danslecasou g=1/ et j= I+-;- nous avons :

l+m+1/2

Y, m-12(6,9)

0q
—
~
~
L]
T~
+
[

l-m+1/2

|

0q
)

~x

=
I
N
[
~
+ + +
w w —

"y Y, mi12(6,9)
(2.38-a)

. l-m+3/2
-if(r) "y Yii1, m-12(6,9)

l+m+3/2

=i f(r) Y1, me2(6,9)

Ainsi que dansle casou g=—(/+1) et j= l—é, nous trouvons d’une fagon similaire que :

l-m+1/2
g(r) Y, m-12(6,9)
2141
l+m+1/2
-g(r i Y;, me12(6,9)
v, = M (2.38-b)
# ) l+m-1/2
—i f(r) _Yz_l,m_1/2(0,¢)
21-1
l-=m=-1/2
=i f(r) "T Y1, m12(6:9)

tel que, les fonctions f (r) et g(r) fixent la dépendance radiale des composantes du spineur

et Y, ,, (8,9) sont les harmoniques sphériques fixant la dépendance angulaire.
Pour déterminer les fonctions radiales f (r) et g(r) nous remplagons le spineur y, par son

expression donnée par les équations (2.38-a) et (2.38-b) dans les quatre équations

différentielles de Dirac et nous obtenons ainsi que dans le cas ou le nombre quantique q est
donné par : q=—(j+%)=—(l+ .

Les fonctions f (r) et g(r) vérifient le systéme d’équations différentielles suivant :




LEe2 i) -EErarp® =0

hc r dr r

. so? df 7 (2.39)
—(E+—~E)g+ L+ (-9 =0

c r dr r

En résolvant ce systéme d’équation nous déterminons d’une fagon exacte les solutions de

I’équation de Dirac.

b- Solution dans lecasoit: 0 <E <m,c’

En utilisant un traitement asymptotique semblable 4 celui de ’atome d’hydrogéne dans la

théorie de Schrodinger, plus la condition de normalisation des fonctions d’onde f (r) et

g (r), nous obtenons les expressions des fonctions d’onde radiales données par :

f(r)=CA,(r)B(r) (2.40-a)

g(r)=C A,(r)B(r) ! (2.40-b)

tel que la constante C est donnée par :

_ JF(27+n’+l) 1

r2y+)Jn'l JAN(N-9)

et les fonctions A4, (r), 4, (r)et B(r) sont données par :

(2.41)

Zr

A(r)= (%—E) e Vo JI-¢ (;zar ) (2.42-a3)

A, (r)=( 22 ) e V% flxz (;") - (2.42-b)

Na, a,

et finalement :

B(r)=[—n'F(—n'+l,27+1, 227y (N=x)F(=n' 2y +1, 2")]
N a, N

e



Nous définissons ici tous les paramétres qui interviennent dans les expressions des fonctions
radiales f (r) et g(r). |
q est le nombre quantique défini a partir de la relation (2.36).

Le paramétre y est défini par :

= qu - (12 zz (2.43-&)

tel que a désigne la constante de structure fine de Sommerfeld donnée par :

a=t -1 (2.43-b)
hc 137,037
¢ est donné par :
£= £ (2.44)
E,

tel que £ désigne I’énergie relativiste et £, =m, c* 1’énergie au repos.
Aussi la quantité n’ est exprimée en fonction de ¢ et de ¥ par les relations suivantes :

aze¢g

Vi-¢?

ou bien en remplagant ¥ par sa valeur nous avons :

n' = \/?2_82 -Vt -a? 2 (2.45-b)
-€ ’

Notons aussi que :

n'=

—y (2.45-a)

n=n'+k et k=|q|=j+% (2.46-3)

et finalement N est défini comme un nombre quantique principal par :

= an —21' (k- k* - a* ) (2.46-b)

Connaissant n’ et ¥ nous redéfinissons & par :

................................................................................................................................................................



(2.47-a)
ou bien :
s=L_ | ! 2.47-b)
B 2z )?
n—k+,k*-a* 7

Nous signalons finalement que, a, désigne le rayon de Bohr, T (x) désigne la fonction gamma
et F (x,y,z) désigne la fonction hypergéométrique confluente.
Nous donnons également la forme explicite des fonctions radiales f () et g(r) pour un

électron li€ 4 la couche K ou a la couche L d’un atome donné, solutions qui nous serons utiles

par la suite.

Pour un électron lié a la couche K, c’est-a-dire un électron dans I’état 1s, ces nombres

quantiques sont définis par :

n=1,1=0e j=

[Ny

Et ces fonctions d’onde radiales f () et g(r) sont données par les expressions suivantes:

3/2
22 1+£1 —% y,-1
= 22— . 2.48-
g(r) (ao) \/2I‘(2y1+l)e P (2.48-a)
1-¢, :
e g (2.48-b)
1

Pour un électron dans I’état 2s possédant les nombres quantiques suivants :

et

fr)=

1
n=2,1=0, j=—
J 2

Ces fonctions d’onde radiales sont données par :
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3/2
2z 2y, +1 1+¢, — |
7) = ‘ e * R 2.49-a
&) (Nzaoj \/r(272+1) \/4N2(N2+1) (p2) (2.49-)
N, +1
tel R =| N, pht -2~ 5 2.49-b
elque (p2) |: 2 P2 272+1p2 :| ( )

et

=6, 27, +DWV, + )=V, + D p,

J)=- lve, (7, +DN,-(N, +1)p,

g(r) (2.49-c)

Les paramétres ¥, ,¥, ,N,,N, ,&,,&, et p, sont donnés par les relations suivantes :

- _.2.2
{7" i 2z (2.50-a)
Va=44-a 2z
N =1 (2.50-b)
N,=y2(y,+1) .
£ =(1+ (21"
7y (2.50-c)

Z  av-12
=1+

2
et finalement :

2z
N, a,

P = r (i=1,2) (2.50-d)
En remplagant les nombres quantiques par leurs expressions et en insérant les solutions radiales
données par les équations (2.48-a) et (2.48-b) dans les relations (2.38-a) et (2.38-b), nous
donnons les expressions des fonctions d’onde totales représentant un électron lié a la couche K
d’un atome donné par le champ coulombieh de cet atome. Nous notons ces fonctions d’onde
par 1s,,,, (z, F) pourun spinup, et 1s_,, (z, 7) pour un spin down, leurs expressions sont

données par les deux relations suivantes :

I I T —



Y; (6,¢)
0
~ i [1-¢ Y°(8 :
Is,,, (z,F) = 7 Iz, 1 (6,9) | g(z,r) (2.51-a)
2 [1-¢ ,
- 7
! 3 1+ : l( ’ )_
et
_ 0 -
~Y, (6,9)
1-¢ :
1, (z,7) = \f ,/ - Y, (6,9)| g(z,r) (2.51-b)
i |1-¢
\/_ 1 Y, ' (6,9)
tel que :
2
=7, =(1- )”2 (2.52-a)

et la fonction radiale g (r) est donnée par :

g(z,r)=N(z)e? rm (2.52-b)

N(z)=(Q2z)"" ’ﬁ—l(_;}}"l_-l—l) (2.52-c)

Y (8, @) définissent les harmoniques sphériques qui caractérisent la dépendance angulaire.

Les relations (2.51-a) et (2.51-b) avec la relation (2.52-b) constituent les solutions simplifiées

d’un électron 1s de la couche K d’un atome dans un champ coulombien, solutions que nous
utiliserons par la suite.




c- Solution dans le cas ot : E > m,c*

La solution dans ce cas est un spectre continu d’état stationnaire dans le nuage électronique

E>mc* et ces fonctions d’onde correspondantes sont également fonctions propres du
moment éngulaire total J* et J, correspondant aux nombres quantiques j et m. Donc pour des

valeurs fixes de E > m, ¢’ et de j et m nous avons toujours deux solutions indépendantes, la

dépendance angulaire et de spin de la premiére solution est fixée par j = 1+§ , elle est donnée

par I’équation (2.38-a) et I’autre solution est fixée par j =1—%, elle est donnée par I’équation

(2.38-b). Les fonctions radiales g(7) et f (r) satisfont au systéme d’équations différentielles

(2.39) et asymptotiquement oscillent comme des ondes sphériques. Les expressions analytiques
exactes de ces fonctions radiales dans un champ de potentiel coulombien en termes de

fonctions hypergeométriques ont été données pour la premiére fois par Darwin en (1928).

Dans le cas ou j = 1-% , nous trouvons que :
g=8.1y =N, 2kr)" e A(r) (2:53)
tel que la fonction A(r) est donnée par :

A(M)=(y,-in)F(y, +in,2y, +1,2ik7) - (I -in')F(y, +1+in,2y, +1,2ik F)
(2.54)

Le facteur de normalisation N_,_, est donné par la relation suivante :

zn
=1|I‘(;f,+1+i17)| exP(T)
ST F'Qy,+1 \/(1'77'_[)(71._”7)

(2.55)

Et les paramétres y, , 77 et 17’ sont donnés par les expressions suivantes :

yi=F-a* 7 (2.56-a)




Za €

n=\/£2—1
= za

(2.56-b)

i

&~
Ici & désigne le rapport entre I’énergie totale et I’énergie au repos, tel que :

E
2
m, c

£= (2.56-c)

La forme asymptotique de la fonction radiale g est donnée par :
a1 nl
g=8g,,~r sm(kr—7+o_,_,) 2.57
Le coefficient o_,_, étant une constante de déphasage qui se détermine par la condition a la

limite, lorsque 7 - 0 g_,_, est finie, elle est donnée par I’équation suivante :

I-in' I'(y,+1-in)

exp(-2io =
P i Ty, + 1+ im)

exp(ri(l-y,)) (2.58)

Dans le cas ou j=l+%, la fonction radiale g, a la méme expression que g_,_,, et son

comportement asymptotique est donné par :
L nl
g=g =r sm(kr——2—+o,) (2.59)

La phase o, est donnée par :

l+1+in' I'(y,,—in)
Vi TiN I'(y,, +in)

exp(-2io,)= exp(rmi(l+1-y,,,) (2.60)

En utilisant d’une part les expressions de g, et de g, , données respectivement par les
équations (2.59) et (2.57) et d’autre part ’équation exprimant les grandes composantes en
fonction des petites composantes du spineur donnée par I’équation (2.21), nous pourrons

déterminer complétement le comportement asymptotique des quatre composantes de la

fonction d’onde totale y, qui représente la solution dans le continuum voir (ref 16).




2-4 Diffusion élastique des électrons relativistes

a- Forme asymptotique de 'onde diffusée

Yennie D R et al (1954) et Louis K et Acheson J R (1951) ont traité en détail le probléme de
diffusion élastique des électrons relativistes, nous allons en exposer briévement les résultats.
Cette étude nous permet de décrire I’état d’un électron s’approchant ou quittant le champ d’un
noyau atomique, les solutions sont données sous forme d’ondes partielles relativistes que nous
allons dans un premier temps assimiler a des ondes planes relativistes pour tester notre modéle.
Le probléme de la diffusion élastique se raméne a celui de la diffusion d’un électron par un
potentiel central ¢(7) sans transmutations des particules ou sans changement de leur état
interne. Considérons un électron libre se déplagant sur I’axe d’incidence (Oz), nous le

décrivons par une onde plane relativiste de la forme :

v,=u,e* u=1,2,34 (2.61)

La fonction d’onde exacte solution de I’équation de Dirac en présence du champ central

@(r), doit avoir aux grandes distances la forme asymptotique suivante :

ik?

ikz e
Y, mu e +—r—vIu (6,(_p) (2.62)

Rappelons que pour une énergie E > m,c’ et k donné, la base des états de spin paraliéle et

antiparalléle est définie par :

(2.63)

' sin(@/2)'®

_ [ cos(®/2) jl
cos(®/2)

-sin(®/2)e”®
etV =[ in ) }
ou (©,®) désignent les angles polaires caractérisant la direction du polarisation.
Notons alors qu’en présence du potentiel central ¢(7), les deux premiéres composantes du

spineur total des états diffusés ont la forme asymptotique suivante :




¢

2

1 ikz -1 1 ik? :
{OJe +r~ £,(6,9) [tg(@/Z)e‘°]e (2.64-3)

(2.64-b)

sz o 0.0) [—tg(@/z)e""]e,-n

1

Dans ce cas signalons que la section efficace de diffusion dans I’angle solide d £2 est donnée

par :

|7 @.0f d0=[|1.6.0f +1,0.9)[']40 (2.65)

Par conséquent la diffusion d’un électron incident est décrite complétement par les deux
fonctions f, (8,¢) et f, (6,9). Nous avons vu que dans le cas de Dirac, nous avons besoin
de spécifier non seulement la valeur et la direction du moment de I’électron incident mais aussi

son état de polarisation, nous nous plagons donc dans le cas ou I’électron incident est dans la

direction (Oz) avec un moment A% etun spin up.

b- Décomposition en onde partielle relativiste

L’onde plane incidente solution de I’équation de Dirac libre peut étre décomposée en onde

partielle caractérisée par le moment angulaire total et sa composante selon (Oz) :

o= > > a0, ' (2.66)
m=t1/2 j
avec toujours :
S m=i(i+ )W ¢, E (2.67-3)
. bm=mho,, (2.67-b)
tel que : .7=F/\f)+%6 h (2.67-¢c)




Pour I’onde plane incidente dans la direction (Oz), nous avons :

Il
J, ! RV L P , (2.68)
0 2|0

Notre étude se limitera aux états ¢ ,,.
La partie angulaire de spin de ces états a la forme suivante (voir Louis K et Acheson J R

(1951)) :

.1 o1
1 U+3) P,y (cos®/2) 2 (J+"') P12 (cos©/2)

X = 2 o o X = 0
—P,,(cos®/2)e’ P, (cos®/2)e
(2.69)
avec P,_,,, et P, ,,, des polyndmes de Legendre.
L’onde partielle ¢, ,,, solution a la forme suivante :
b1 =1"[ G, (r) ) +iF; (r) x]] (2.70)

tel que les fonctions radiales F; et G, vérifient le systéme suivant (voir Acheson L K (1951)).

(o G+
4G, Y73 6+ EVp _y
J
) dr r1 he 2.71)
dr. (J+3) -
PR Ff_(Eth)G’=0

A des grandes distances du noyau, nous trouvons une solution avec la forme asymptotique

suivante :

1 ik ()] -1 ik 6
r cos +r k 0 ikrcos(8)
¢~ [o] A tg(®/2)e'° (2.72)
= Pipe T+ ¢dw' »
En utilisant maintenant le développement de ’onde plane incidente en expression de somme

d’ondes pattielles nous avons : (voir Watson G N, Theory of Bessel Functions p 128, 1946).

................................................................................................................................................................



-, T2 .ym . -
b 35 VIS 4 0] ] 2.73)

j-12

ou J; et J,,, sont des fonctions de Bessel

La décomposition de I’onde totale est semblable a celle de I’onde incidente :

O ® D, 7 i [Gj X, +iF ] ] (2.74)

j-112

La phase 77, est déterminée en comparant les formes asymptotiques données par les relations

(2.73) et (2.74) et en insérant les équations suivantes :

.7 P e 1.1 .
(7) J;(r)=sin(kr 2(] 2)1t) (2.75-a)

et
. 1.1
sz51n(kr—5(j—5)1r+nj) (2.75-b)
Nous retrouvons ainsi I’équation (2.60) qui détermine la phase 7, .

Maintenant en combinant les formes asymptotiques données par les équations (2.72), (2.73) et

(2.74) et en faisant la différence suivante :

Pt =~ Pina = ¢dw‘ (2.76)

nous trouvons que I’amplitude de diffusion f (6) est donnée par I’équation suivante :

1 m 2iy, . _l_
fi (@)= ik -Z/ (e -D(U+ 2)(Pj-|/z +Pn) (2.77)

j-12

Notons que la méme étude est valable pour un état de spin down.
A T'aide de P'expression de I’amplitude de diffusion nous remontons au calcul de la section

efficace de diffusion a partir de la relation (2.65).
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2-5 Systéme a deux électrons relativistes

Contrairement aux solutions de I’équation de Dirac monoélectronique données plus haut, les
solutions pour un systéme a deux électrons relativistes ne peuvent étre formulées qu’avec des
méthodes approchées. La construction des fonctions propres ¢(7,7,) d’un hamiltonien
relativiste obtenu par une somme de hamiltoniens de Dirac et la détermination des énergies
propres correspondantes sont effectuées par des méthodes d’approximations comme la
méthode variationnelle de Ritz. Cette méthode consiste & résoudre de maniére approchée
I’équation de Dirac a deux électrons en choisissant la fonction d’onde de ces derniers en

fonction d’un paramétre variationnel.
a- Application au probléme de deux électrons de la couche K d’un atome lourd

La détermination de la fonction d’onde des deux électrons de la couche K d’un atome lourd,

nécessite la résolution de I’équation de Dirac suivante :

L’hamiltonien de Dirac H(1,2) est donné par : ( Swirles B (1935))

H,(1,2)=H, +H2+i ' (2.79)
ha
ou H, =-icd,V, +B, mc? -z (2.80)

i
avec i=1,2

et ¢(7,7) est la fonction d’onde solution de I’équation de Dirac a deux électrons écrite

comme somme de deux équations de Dirac monoélectronique d’une fagon séparée. D’aprés les
solutions données par les équations (2.51-a) et (2.51-b) et 4 I’aide du principe d’exclusion de

Pauli nous avons :




- - 1 ~ - _ -
@(F,5)= f[ 15,1, () 15, (F3) — 18,1, (55) 15,2 (7)) ] » (2.81)

avec ls,,,(7) et 1s_, (F,) désignant les solutions de I’équation de Dirac monoélectronique
des états liés données par les équations (2.51-a) et (2.51-b) respectivement pouf un spin up et
un spin down.
L’idée de base consiste a appliquer la méthode variationnelle en introduisant un paramétre
variationnel z,. Nous écrivons I’hamiltonien de Dirac de chacun des deux électrons de la
couche K sous la forme :

z-z

H,(i)=G,p, +Pmyc’ ~ ==, p, +Pmyct - 2= -2 (2.82)
r'. r. r.

avec i=1,2

L’équation d’onde variationnelle de Dirac décrivant les deux électrons atomiques dans leurs

états liés est donnée par 1’équation suivante :
Hy(1,2)0 (2,,7,5)=E(1,2)0 (z,, 7 ,F,) (2.83)

ou ¢ (z,, 7 ,F,) estlafonction d’onde variationnelle qui représente I’état physique des deux

électrons; d’aprés le principe de Pauli cette fonction s’écrit :

¢ (z,,R,%)=1s,,(z, ,F)1s_, (z,,F,) (2.84)

et ’hamiltonien de Dirac H,, (1,2) est donné par :

HD(1,2)=HD(1)+HD(2)+—1— (2.85)
. 12
En respectant la condition de normalisation suivante :
(15, (2,.%) | 1s,, (z,,%) ) =1 (2.86)

Et en utilisant les deux expressions (2.83) et (2.85), Iénergie totale E(1,2) des deux

électrons est donnée par I’équation suivante :

E(1,2)=(p (2.5.5) | Hy(1,2) | ¢ (z,.7.5)) (2.87)




En substituant d’une part I’équation (2.82) dans I’équation (2.85), et d’autre part en
remplagant la fonction ¢(z,,7 ,7,) par la relation (2.84) dans I’équation (2.87), I’énergie

E(z,) des deux électrons relativistes est donnée par 1’équation suivante :

E(z)= 255,,,, (z,) "( Is,., (2,7

+1/2(zn;‘1.)>_(ls—1/2( r)l |151/2( ))

+<ls+1/2(zu'-'1.)ls-1/2( r)l I iz (2, rx)ls—x/z(zu’-';))

(2.88)

Donc aprés avoir minimisé 1’énergie nous trouvons le paramétre variationnel z,. Nous

remplagons dans I’équation (2.82), et la fonction d’onde décrivant I’état fondamental des deux

électrons de la couche K est donnée par :

- - 1 - - - -
¢(z,,5,K) = ﬁ[ 18,,(2,, F) 18,5 (2,, ;) — 18,,(2,,55) 15, 5 (2,, 7)) ]

(2.89)
Nous signalons ici que notre méthode permet d’éviter la chute dans la région des énergies

négatives.
¢c- Calcul des éléments de matrice de E (z,)

L’application du principe variationnel nécessite dans un premier temps la vérification de la

normalisation de la fonction d’onde choisie, ¢’est-a-dire la vérification de la relation suivante :
(0,7 B)| 0,7 7)) =1 (2.90)

Cette relation étant bien vérifiée, le calcul de I’énergie E (z,) nous raméne au calcul des deux

éléments de matrice de base suivants :

M, (131/2(znr1)ls 1/2(za’rz)l ; |lsv2(zur1)ls 1/2(zc’rz)) (2.91)
]
et

................................................................................................................................................................



M, = (15,,(2,,7) 1s.y/2 (2., "2)| I 18,2(2,, 7)) 15,2 (2, 7)) ' (2.92)

ha

En calculant ces éléments de matrice (voir Annexe B), nous trouvons :

M, =2z, (z—z,)% (2.93)

avec y; n'est que y,(z,) donnée a I’aide de la relation (2.52-a)

M, =2z, 1. _”47‘“2 zzFl(1,4y;+1,2y:+2,1/2)
241 Qy, +1)(I'@2y,+D)

(2.94)

ou ,F,(a,b,c,d) désigne la fonction hypérgéométrique a quatre parameétres.

Nous trouvons finalement I’énergie £ (z,) en fonction du parameétre variationnel z, :

e

z,(z-z )+ z C@y, +1)
71 2771257 + 1) (T 27, +1)

E(z,)=2E;(z,)-—

- F L4y +1,2y] +2,1/2)

(2.95)

avec E,; (z,) désignant I’énergie de liaison d’un électron a la couche K, en considérant cette
derniere comme un hydrogénoide, E,; (z, ) est donnée par les relations (2.47-a) et (2.47-b).

En minimisant cette expression, nous donnons ici les résultats trouvés pour les atomes de
cuivre, d’argent et d’or en les comparant avec les énergies trouvées en considérant la couche K
comme un hydrogénoide, nous donnons aussi les valeurs de z, correspondants aux mémes
atomes, qui nous seront utiles pour la construction des fonctions d’onde totales pour la

description du systéme cible-projectile lors d’une collision ionisante a trés haute énergie.(voir
Joulakian B et El Messaoudi A (1997)).




Description velativiste du systéme cible-projectile et des électvons du continuum

Cu 29 -323,3 42532 | -406,38 -832,3 28,69
Ag 47 -937,6 11391 | -1000,1 | -2139,0 45,1
Au 79 29658 | 34348 | 33132 | -67480 76,5

tableau 2.1 : Comparaison entre les valeurs de 1’énergie héliumoide et hydrogénoide et les valeurs de

z, trouvées pour les atomes Cu, Ag et Au

2-6 Conclusion

Nous avons décrit dans ce chapitre les solutions de I’équation de Dirac pour un électron libre

sous forme d’ondes planes relativistes avec un spin polarisé. Nous avons également donné les

solutions dans le continuum lorsque E > m, c?, ainsi que les solutions des états liés dans le

domaine d’énergie 0<E <m,c?, et enfin nous avons déterminé la fonction d’onde décrivant

I’état fondamental de deux électrons relativistes liés a la couche K respectivement des atomes
de cuivre, d’argent et d’or. Dans les chapitres trois et quatre, nous utiliserons toutes ces
solutions pour la description du systéme cible-projectile avant la collision et des électrons dans
le continuum aprés la collision pour 1’étude d’un probiéme de simple ionisation des atomes

lourds a trés haute énergie.

................................................................................................................................................................



Chapitre 3

Ionisation simple (e,2¢) d’un électron de la couche K

d’un atome lourd

3-1 Introduction

L’étude de I'ionisation simple (e,2e), nécessite la détermination de la section efficace
différentielle triple notée (SEDT) dont le calcul constitue un test direct entre les théories
utilisées et les expériences. Aprés avoir donné une description du dispositif expérimental nous
allons présenter notre traitement relativiste pour I’obtention de la SEDT. L’étude des solutions
de I’équation de Dirac dans le continuum et dans un champ coulombien développées au
deuxiéme chapitre ainsi que I’état fondamental d’un systéme a deux €lectrons relativistes seront
utilisés pour décrire le systéme cible-projectile avant et apreés la collision a ’aide d’un mode¢le
d’ondes planes a trois électrons relativistes qui introduit la corrélation dans I’état initial en
considérant le deuxiéme électron de la coubhe K. Finalement nous comparons I’étude proposée
aux résultats expérimentaux et au modéle d’ondes planes relativistes (rPWBA) ainsi qu’aux

autres modéles théoriques proposés.




3-2 Cinématique de la simple ionisation (e,2¢)

a- Description d’une réaction (e,2e)

Nous étudions la section efficace relativiste triplement différentielle lors d’une simple ionisation
de la couche K d’atomes lourds par des électrons trés énergétiques (300, 500 keV). Les
expériences sont effectuées par bombardement de couches fines de I’ordre de 50 uglcm

assimilées a un gaz de telle sorte d’avoir un seul choc par particule. Les techniques utilisées

dans ce genre d’expériences sont exposées dans les premiers travaux de Schiile et Nakel
(1982), Ruoff et Nakel (1987) et Bonfert et al (1991).

Dans une expérience (e,2¢) on réalise la réaction suivante :
ek, E) + A(1s*) - A*(Is') + e(k,,E,) + e(k,,E,) (3.1)

ou A(ls®) désigne La cible; dont 1s* représente la configuration électronique de la couche
interne K. Dans la voie d’entrée nous sommes en présence d’un électron incident de vecteur
d’onde £ et d’énergie E; qui heurte une cible lourde supposée immobile dans le repére du

laboratoire. Aprés la collision dans la voie de sortie, nous sommes en présence de deux

électrons qui émergent de la réaction et qui sont détectés en coincidence. Le diffusé est désigné

’

par un vecteur d’onde k, et d’énergie E, et I'éjecté par le vecteur d’onde k, et d’énergie E,
et finalement ’atome ionisé possédant un seul électron lié & la couche K est désigné par
A*(1s'). Lors de la collision toutes les lois de conservation des énergies totales et des
quantités de mouvements totales sont respectées.

Nous pouvons classer I’étude de cette réaction de collision ionisante en deux cinématiques, la

géomeétrie asymétrique et la géométrie symétrique qui feront I’ objectif principal de notre étude

dans cette partie.
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b- Géométrie symétrique coplanaire

Notons qu’en général les trois vecteurs l?, , I?l et l?z ne se trouvent pas dans le méme plan, sauf
dans le cas ou I’angle azimutal relatif aux deux électrons émergeants, défini par ¢ = ¢, - ¢,,
prend les valeurs 0 ou 7. Cette géométrie de la réaction est appelée géométrie coplanaire, qui
correspond généralement aux montages expérimentaux actuels.

Dans le cas d’une géométrie coplanaire symétrique les deux électrons sortent avec les mémes
énergies (E, = E,) et sont détectés en coincidence sous des angles égaux (8, = @, = 8) de
part et d’autre de la direction d’incidence voir (figure 3.1). Ces conditions simplifient la

détection en coincidence au niveau expérimental. Dans cette géométrie le moment de transfert
I k |déﬁni par k =k, — k, est grand. On parle d’une collision binaire, ou I’électron incident est
dévié suivant un grand angle de diffusion et avec une grande perte d’énergie, dans ce cas nous

pouvons utiliser I’approximation impulsionnelle qui consiste a décrire I’électron éjecté avec une

onde plane et a négliger la contribution du potentiel nucléaire dans la section efficace.

Figure 3.1: Figure désignant une cinématique d’une réaction de collision (¢,2¢) dans une géométrie

coplanaire symétrique.




c- Géométrie asymétrique coplanaire

Dans cette géométrie, aprés la collision les deux électrons émergeants sont détectés en
coincidence dans des directions différentes et avec des vitesses différentes (voir Figure 3.2),

I'un est rapide et il est diffusé dans une direction de petit angle de diffusion, l’autre est lent.
Dans cette géométrie on parle de domaine a petit transfert d’impulsion | k | = | k -k | et de
régime dipolaire. On note I’existence de deux directions préférentielles d’éjection, 'une est

appelée binaire dans la direction du transfert & et la seconde est appelée direction de recul qui
est due au noyau phénomeéne qui persiste lors d’une collision & une trés grande énergie

incidente.

Figure 3.2: Figure simplifiée d’une réaction de collision (e,2¢) dans une géométrie coplanaire

asymétrique

3-3 Calcul de la section efficace

Le processus d’ionisation que nous traitons dans cette thése est un processus inélastique, de ce
fait il n’existe pas de relation univoque entre I’énergie et ’angle d’éjection de I’électron. En
effet, pour une valeur donnée de I’énergie d’éjection I’angle d’éjection peut prendre des valeurs

comprises entre 0" et 180", mais chacune d’elles est engendrée par une probabilité qui dépend

e



de I’énergie d’éjection considérée. En fait, le processus de collision ou d’ionisation est

caractérisé par la section efficace.

a- Section efficace de diffusion ou section efficace totale

Dans la théorie des collisions, la section efficace est une quantité directement mesurable. Par
conséquent on présente les mesures expérimentales d’un tel processus sous forme d’une
section efficace, appelée section efficace de diffusion ou section efficace totale.

Considérons un flux F de particules incidentes, monoénergitiques et homogenes qui rentrent
en collision avec une cible constituée deN, particules identiques, et soit N le nombre de

particules diffusées par unité de temps.

La section efficace totale est donnée par la relation suivante :

c=—— (3.2)

Elle est aussi reliée a la probabilité de transition par unité de temps par la relation suivante :

Pi—)f
Oisy 27 ‘ (33)

Cette quantité est mesurée en m” et elle est relative a tous les états de la voie de sortie ] f )

Aprés avoir défini la section efficace totale par la relation (3.3), qui est reliée a la probabilité de
transition, ou encore a I’élément de matrice de transition 7, . qui caractérise en général la
transition entre deux états quantiques |i) et | f). Il est clair que la probabilité de transition
P, dépend de son coté de I’état final et de I’état initial, elle est donc reliée & la matrice de

transition T par la relation suivante :

E

P, =(21)*8(E, ~E;)6(B, -b)| T, [ (3.4)

| ¥,

1

v, désigne la vitesse incidente dans le repére du laboratoire.
Notons que les seules transitions permises sont celles qui satisfont les relations de conservation
de I’énergie et de la quantité de mouvement totale décrites par la fonction § de Dirac. Nous

pouvons également exprimer la vitesse incidente ¥, en fonction de k, et E,, I'impulsion et




I’énergie de la particule incidente. Par conséquent, nous reprenons la relation qui exprime

I’énergie totale relativiste E, en fonction de la quantité de mouvement donnée par 1’équation

suivante :

E =\pic*+m?c* ‘ (3.5)

Sachant que la quantité de mouvement | p, | est donnée par :

==

| B, |=m|¥, |= v, (3.6)

tel que : v, =|V, |

i

En substituant la relation (3.6) dans I’équation (3.5), nous avons :

E=PF€ (3.7

L - (3.8)

D’aprés I’équation (3.8), ’équation (3.4) devient :

py =80 5,5, 5 -5)| 7 [ FE, (3.9

En utilisant les équations (3.3) et (3.9) la section efficace de transition devient:

=2nr)*

- T, | (3.10)

En tenant compte de la dégénérescence sur I’orientation de la particule diffusée ou éjectée, la

section efficace est donnée par :

(271') jdk S(E,-E,)5(p, - B,)| H,] (3.11)

ou 1?1 désigne I’impulsion de I’électron diffusé ou éjecté.

.................................................................................................................................................................
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b- Section efficace simplement différentielle

A partir de I’expression de la section efficace d’ionisation exprimée par la relation (3.11) nous

pouvons définir la section efficace simplement différentielle en angle. Elle est associée a la
probabilité de détecter des particules d’impulsion &, diffusées ou éjectées sous un angle solide
dQ, pour une énergie incidente £, donnée. Compte tenu de la relation entre I’angle solide et

'impulsion, nous écrivons :

di,=k?dk dQ, (3.12)

Or d’aprés la relation (3.5) nous avons :

E dE
kydk,=——— (3.13)
c
La relation (3.12) permet d’écrire la relation (3.13) sous la forme suivante :
dk, =M‘191 (3.14)
c .

Finalement en utilisant la relation (3.14), la section efficace simplement différentielle par unité

d’angle solide de la particule diffusée ou éjectée s’écrit :

s _omt B (1 EdE 5(E —EN6G - )| T, | 3.15
26 - @n TE K EAESE -G -p)| T, [ G19)

c- Section efficace doublement différentielle

La section efficace doublement différentielle représente la distribution en énergie et en angle de
la particule éjectée ou diffusée apreés la collision (dans notre cas les électrons).

Elle est donnée a partir de la relation (3.15) par :




d2

d—Qd—E—(z myt & 'k k, 5(E ~E)| 1, | | (3.16)

Cette quantité est une fonction de I’énergie incidente, de I’énergie et de l’angle de sortie de
I'une des deux particules. Expérimentalement, on fixe deux paramétres et on mesure la section
efficace doublement différentielle en fonction du troisiéme. A ce niveau on peut mesurer deux
sections efficaces doublement différentielles, c’est-a-dire, séparer celle qui détecte la particule
éjectée de celle qui détecte la particule diffusée c’est le mode de non-coincidence qui est
valable dans une situation a haute énergie. Pour réaliser les mesures expérimentales, on place
deux détecteurs séparés de fagon a obtenir les deux sections efficaces doublement
d’c d’c

différentielles, et
dQ,dE, dQ,dE,

et on aura une distinction entre la particule éjectée et

la particule diffusée, par contre a basse énergie incidente un seul détecteur est suffisant, sans

distinguer la particule éjectée de celle diffusée.

d- Section efficace triplement différenticelle

La section efficace triplement différentielle correspond & la probabilité de détection de deux
électrons aprés un processus de simple ionisation. Elle est une fonction de tous les paramétres
cinématiques de la collision. Elle donne la description détaillée d’une telle collision que nous
appelons collision (e,2€). La section efficace triplement différentielle dans le cas d’une collision

par impact électronique d’énergie relativiste est donnée par :

d’oc _(@n)*
dQ dQ,dE, ¢

E E E,k klef| (3.17)

La détection en coincidence des deux électrons émergeants est la technique expérimentale
utilisée pour la mesure de la section efficace triplement différentielle, cette derniére qui
constitue actuellement le test direct entre les théories et les expériences décrivant les problémes

d’ionisation simples.
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3-4 Calcul de la section efficace différentielle triple

Nous avons vu que lors d’une collision ionisante la détection en coincidence des deux électrons
émergeants permet de déterminer la section efficace triplement différentielle que I’on notera

par SEDT, cette derniére est donnée par la relation (3.17), dont 7;,, représente 'amplitude

de transition entre I’état initial |1> et I’état final | f ) en tenant compte de tous les effets,

tels que I’effet d’échange et I’effet de polarisation du spin de I’électron. 1l est clair qu’un calcul
plus ou moins rigoureux de la SEDT nécessite un calcul détaillé de I’amplitude de diffusion

T.,, . Pour calculer cette amplitude nous sommes amenés a définir d’une part la fonction

d’onde totale décrivant I’état initial c’est-a-dire le systéme cible-projectile avant la collision, et
d’autre part la fonction d’onde totale décrivant I’état final aprés la collision constitué de

I’atome ionisé et les deux électrons diffusé et éjecté.

a- Construction de la fonction d’onde initiale

Dans le cas d’un probléme de simple ionisation (e,2e) que nous traitons dans cette partie, la
réaction (3.1) s’assimile a I’ionisation sur des couches minces d’un atome lourd (Cu, Ag ou
Au) par un électron relativiste suffisamment énergétique (300, 500 keV) pour éjecter un
électron de la couche interne K. Les travaux théoriques cités précédemment ont traité le
probléme d’ionisation de la couche K d’un atome lourd comme un probléme d’ionisation d’un
atome de type hydrogénoide relativiste, c’est-a-dire en considérant la cible comme un systéme
monoélectronique.

La particularité de notre travail est que nous traitons pour la premiére fois le probléme
d’ionisation d’un atome lourd par un électron relativiste comme le probléme d’un systéme
héliumoide en introduisant la contribution du deuxiéme électron de la couche K, ¢’est-a-dire,

en introduisant I’effet de la corrélation dans la fonction d’onde décrivant I’état initial.
Nous considérons ainsi un systéme a trois particules, 1’électron incident de vecteur d’onde £,

et d’énergie incidente E, et les deux électrons atomiques de la couche K de I’atome considéré
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qui ont pour structure électronique d’apreés le principe d’exclusion de Pauli 1s,,, et 1s_,,, (voir

la voie d’entrée de la réaction (3.1)).

Nous écrivons donc I’hamiltonien total du systéme comme la somme des différents
hamiltoniens de Dirac. Le premier est celui de I’électron incident considéré comme un
hamiltonien de Dirac libre, et le second est celui des deux électrons atomiques considéré
comme un hamiltonien de Dirac a deux électrons dans un champ coulombien, aux quels nous
ajoutons les interactions entre I’électron incident et les différents éléments de I’atome. Nous
précisons qu’on ne tient compte que de la contribution des électrons de la couche K et nous
négligeons la contribution des électrons des autres couches, nous justifions cette approximation
par le fait que les orbites des autres couches sont supposées suffisamment éloignées.

L’hamiltonien total du systéme s’écrit alors :

HD =H(O’172)+V(r0’rol’r02) (318)
avec .
H(0,1,2)=HO+H,+H2+i (3.19)
ha

H, est ’hamiltonien de Dirac libre décrivant I’électron incident indicé par O et il est donné par:

H,=cd,p,+Ppm,c’ - (3.20)
et H, étant I’hamiltonien des électrons atomiques (i = 1,2) est donné par :

H

H =cd, p, +B, mec? -= , (3.21)
r

Le potentiel vu par I’électron incident est donné par :

2 1 1
V(ry,ty tpy)=——+—+— (3.22)

I T Toz
avec F,,7 ,F, désignent respectivement les positions de I’électron incident et des deux

électrons atomiques liés 4 la cible, les quantités 7, =|r,.—rj| tel que (i #j=0,1,2)

représentent les distances interatomiques.
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La fonction d’onde vy, (7,7 ,%,) décrivant le systéme complet des trois particules dans sa voie

d’entrée est solution de 1’équation de Dirac suivante :

Hyy, (7,h,5)=Ey, (7 ,F ,F,) | (3.23)

La solution de I’équation (3.23) est séparable, et nous conduit & une solution compléte
v, (%7, ,'Fz) qui s’écrit comme produit des fonctions d’onde décrivant respectivement le

mouvement de I’électron projectile et les mouvements des électrons atomiques de la cible, ainsi

nous obtenons I’équation suivante :

!//i(rO’rl”-:2)=¢(ki’;:0)¢(ze”_:| ’Fz) (3.24)

tel que (p(l?,. I, ) et ®(z,,7 %) sont respectivement les solutions approchées pour I’électron
projectile et les électrons atomiques.

Pour I’électron incident le flux incident est non polarisé, nous pouvons I’assimiler a un flux ou
les électrons ont une chance égale d’avoir un spin up +1/2 ou un spin down -1/2, ces
électrons sont décrits par des ondes planes relativistes de Dirac données par les deux équations
(2.28-a) et (2.28-b).

Maintenant pour décrire les deux électrons atomiques de la couche K nous utilisons la
procédure variationnelle développée au deuxiéme chapitre. Donc d’aprés le principe
d’exclusion de Pauli, la fonction d’onde décrivant les deux électrons de la couche K est

donnée par :

O A ROR PIEOR SR INOR SEIOR)
(3.25)
ou z, est le paramétre variationnel donné par le tableau (2.1) pour les atomes Cu, Ag, et Au,
Is,,, (z,,7,) et 1s_,,, (2, ,F) désigﬁent respectivement les solutions de Darwin pour les états
de spin +1/2 et de spin -1/2 et qui sont données au deuxiéme chapitre par les relations (2.51-
a) et (2.51-b) en remplagant la charge z par la charge effective z, .
Puisque nous avons considéré un flux d’électron incident non polarisé, et comme le systéme

des trois particules est constitué de 1’électron incident et des deux électrons atomiques alors ce




dernier a une chance égale d’avoir un spin total qui prend les deux valeurs suivantes
(§=1/2,M;=+1/2) ou (§=1/2, M, =-1/2) et on peut écrire la fonction d’onde

initiale comme suite :

Vi (S =1/2, M, =i1/2)=L[

V2

9k 7) B (2,7, F,)| -

TRCRALIRES |
(3.26)

La fonction ®(z,,7,7;) est donnée par la relation (3.25) et |q)jt k, ,F)®(z, ,F, ,F2)|

désigne le déterminant de Slater qui caractérise tous les échanges entre le flux incident et les

électrons de coeur dans I’état initial, ce déterminant est donné par :

- . 1 - .o = - - - =
ECRALERES B | (XRALCR AR X AL AR RCEAL IR AD)
(3.27)

I est évident, puisque nous avons le méme paramétre variationnel z, dans les deux états ls;,,
et Is_,,, les deux déterminants de I’équation (3.26) sont identiques mais de signe opposés,

dans ce cas nous pouvons écrire :

W, (§=1/2, Mg =+1/2) = (011/2(12' I 1s,(2, 7)) 1s, (2, ,Fz)| (3.28)

qui désigne la fonction d’onde décrivant le systéme dans son état initial avant la collision (voir

voie d’entrée de la réaction (3.1)).

b- Construction de la fonction d’onde finale

L’ionisation simple (e,2¢) d’un atome lourd par impact électronique donne lieu a un état final
du systéme constitué par I’atome ionisé et deux électrons émergeants, le diffusé et 1’éjecté
(voie de sortie de la réaction (3.1)) qui sont détectés en coincidence. Dans le cas ou I'un des
deux électrons est plus rapide que I’autre, I’effet d’échange lié a I’indiscernabilité des électrons

est trés faible. Dans ce cas I’électron le plus rapide est I’électron diffusé, d’énergie E, et de




quantité de mouvement k,, il est émis dans une direction d),. Le second électron est &jecté

dans une direction dQQ, avec une énergie K, et une quantité de mouvement k,. Cette

premiére situation de la voie de sortie de la réaction (3.1) est la situation asymétrique qui sera
analysée par la suite. Nous faisons également I’étude de la situation symétrique ou les énergies
des deux électrons sortants sont égales et avec un effet d’échange important.

La fonction d’onde totale décrivant le systéme dans son état final est solution de 1’équation de

Dirac suivante :

HDfo(?'Oa’-‘;’Fz):Ef '//f(i:()ri';a;;) (329)

ou H,, désigne I’hamiltonien de Dirac de I’état final décrivant les deux électrons dans le
continuum et P’électron de I'ion résiduel et £, son énergie totale. L’indice i = 0,1,2 repére

respectivement I’électron diffusé, éjecté et I’électron atomique de I’ion résiduel.

Du fait qu’en théorie relativiste le spin total du systéme n’est pas conservé, nous sommes
amenés a considérer tous les états de spin possibles qui seront désignés par le couple (S, M).
Ceci est explicité dans I’annexe C1, suivant la méthode utilisée par Schulz M (1973).
Finalement pour décrire I’état final de la réaction (3.1) nous utilisons toutes les combinaisons
des produits de trois fonctions de Dirac décrivants respectivement 1’électron diffusé, éjecté et
I’électron atomique restant lié a la couche K de I’atome (Cu, Ag ou Au). Nous adoptons les

notations suivantes pour les fonctions d’onde décrivant I’état individuel de chaque électron :

Xk, 2an(ky) et 1s,, (z,) désignent respectivement les fonctions d’onde

individuelles de I’électron diffusé de vecteur d’onde k,, de ’éjecté de vecteur d’onde k, et de

celui atomique, dans les deux états de spin up désigné par I'indice +1/2 et de spin down

désigné par I'indice -1/2. Les fonctions d’onde représentants 1’électron atomique ls,,,, (z 7)

dans les deux états de spin sont données par les solutions de Dirac exprimées a P'aide des
relations (2.51-a) et (2.51-b). Nous avons choisi de décrire les deux électrons émergeants pour
tester notre modéle par des ondes planes relativistes données par les relations (2.28-a et b).

Nous obtenons pour un systéme a trois électrons huit états possibles représentés par huit
fonctions d’onde qui s’écrivent en fonction des déterminants de Slater, elles sont données par

les équations suivantes :




v (S=3/2,M, -i3/2)-lxm k) Loz k)15 ()| (330)

|Zﬂ/2 (k )y (k )lsxl/Z(zf)|
"'lZn/z (k ) Xan (k Msy,(z f)|

y A (k ) Xan (k s, l/2(zf)|
l//”i(S 3/2,M; :|:1/2)——
(3.31)

Pour les états (§ = 1/2,M; = £1/2) deux combinaisons sont considérées Schulz M (1973) :

|Zﬂ/2(k)xi|/z(k )lsxl/z(zf)l llﬂlz(k )Z:]n(k )s l/2(zf)l

l//”i(S 1/2,M; =%1/2) =
J_ +2| Xan (kl ) Xan (kz s, (z,) |

(3.32)

et finalement

'//f4t §=1/2,M;=%1/2)= \/_[ zﬂ/z(k )Z’ﬂ/z(k )1S=F1/2(zf)| |Zﬂ/2(k )Z:}/z(k )]s 1/2(21)”

- (3.33)

ou k, et k, désignent respectivement les vecteurs d’ondes de I’électron diffusé et éjecté et z,

la charge vue par I’électron atomique 1s.

c- Calcul de I’élément de matrice T,,

D’aprés I’équation (3.17), le calcul de la section efficace différentielle triple nécessite le calcul

de ’amplitude de diffusion 7;;. En appliquant les résultats du précédent paragraphe, c’est-a-

dire en tenant compte de tous les états de spin possibles qui sont désignés par le couple
(8,M;), nous écrivons le carré de I’élément de matrice de diffusion a I’aide de I’expression

suivante :




) 8 2 2
1T =2 2| (T (3.34)
n=1 v=1
ou (7;,),,, désigne I'élément de matrice suivant :
(L) e =(Wrme |V (o Tor o702 | Wios) (3.35)

ou V(r,,r, ,r,) est donné par I’équation (3.22), y, décrit I’état initial du systéme avant la
collision et y décrit le systéme dans son état final aprés la collision. v désigne les deux

valeurs de spin total de I’état initial (S = 1/2,M; = £1/2) et 5 toutes les valeurs de spin de

I’état final. La relation (3.34) peut s’écrire sous une autre forme donnée par :

2

:++ +i |T,, | (3.36)
n-=1

n--

4
=211,
4=

D’autre part, nous avons I’égalité suivante :

4
2|7

4=

fm = élr ,. |f] - (337)

Finalement la relation (3.34) devient :

(3.38)

2
n++

7. [=2 3 |7,

n+=1
Pour établir I’élément de matrice donné par I’équation (3.38), il va falloir multiplier la fonction
d’onde initiale par toutes les fonctions d’onde finales définies auparavant. Nous remarquons
que seules les combinaisons ou il y a conservation du spin de chaque état individuel contribuent
au calcul de I’élément de matrice de transition, dans ce cas les seuls éléments de matrice non

nuls sont donnés par :
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(s ®o )t B 715 @R[V | % B B 1500 P15 20 )| )+

Tridse. = :}_5 <| XVZ(E,%)X-UZ(EZ’ﬁ)lsyz(z’g)l ’V’ I XV2(I-C.1”-3)131/2(24;,;';)IS.yz(zu’—';)D+

(AR CRATICR AR ([ PARCRAITHER A IR ER )

e -

(3.39)
et

—<| 2’1/2(];1 7o) Xan (Ez J1sy (Z,Fz)| | v | | Xin (];; R85 (2, ,7)18.,,,(2,,15) l > -]

(7, i) . - - -
rila N <I Xk 7o) 212 (ks ) sy (2’72)| I 4 | | Xin (ki) 18,5 (2, ,8) 1,5 (2, "E)D

(3.40)

En calculant ces éléments de matrice (voir annexe C2), nous trouvons les résultats suivants :

(T s ={ w5 | V] \v{)=\g FECRARIGRS) (3.41)
. - _ 1 - = -~ o -

Ty )ans =(¥5a [V v >=—E[2f(k| ) - g (kK )=k, ) | (3.42)

ou:

f(El aic.z )= < X (El 7o) Xin (Ez F) sy, (2,7) | V l y4Y) (Ex T sy, (2,,7)1s (2, "72)>

(3.43)

désigne ’amplitude de diffusion directe ou I'indice de I’électron incident est le méme que celui
du diffusé et,
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g(i‘.l ’Ez )= < Xin (El ) X (Ez Jo)ls_y, (2,7F,) I V I X2 (i‘., o) 18y, (zu'_‘;)ls-vz(zc 7 )>
(3.44)

désigne I’amplitude d’échange ou I'indice de I’électron incident est le méme que celui de
I’éjecté. Nous pouvons vérifier que I"amplitude de diffusion directe et celle d’échange sont

reliées paf la relation de Peterkop (1962) suivante :

gk k) = f (ky k) (3.45)
et finalement ;

h(i;l ,Ez )= < X2 (El ) X1 (Ez )1, (2,7,) I 4 | yAT?S (I;:; T s, (2,,7) 18, (2, T, )>
(3.46)

qui désigne I’amplitude dite de capture électronique ou I’indice de I’électron incident est le
méme que celui de la couche atomique aprés la collision.

Il convient de noter que lorsque nous opérons dans un domaine d’énergie ou le projectile
posséde une vitesse supérieure a celle des particules de la cible, tout phénoméne d’échange
entre le projectile et les €lectrons atomiques est peu probable. Vu notre domaine d’énergie

d’incidence relativiste, nous signalons que dans nos calculs on tient compte seulement de

I’amplitude directe f (k,,k,) et de celle d’échange g(k, ,k,) par contre le terme de capture

électronique A(k,,k,) est négligé, en effet la probabilité de la capture de I’électron incident
trés énergétique par I’atome est faible.
En remplagant les différents termes par leurs expressions dans I’expression de la section

efficace triplement différentielle SEDT, cette derniére est donnée par :

SEDT =(2m) k' k, k, E, E, —E"L"II[sz_g_hlz'*':;lg_hIz] (3.47)
c

. » 1 I3 7 h] e b H
Nous multiplions par le facteur 2 étant donné que nous avons a I’état final I’occupation de

quatre états équiprobables.




d- Calcul de Uamplitude de diffusion directe f (k, ,k,)

En remplagant le potentiel ¥ (7, ,r,,,r,,) par 'équation (3.22) nous écrivons I’amplitude de

diffusion directe f (k,,k,) sous la forme d’une somme de trois termes

ACRAEFACNAETACRAEIAUNS (3.48)
avec

f,<1?,,1?2>=(w;(ﬁ,,f.,fz)l—r—?wi(af.fz)) (3.49-3)

ACRARIUACY "’)Ill |Iw,( ) Fo5)) (3".49-b)

f,(k',,l?z>=(w;(fo,ﬁfz)||—{{-ﬂ|w,-m,ﬁ,m) (3.49-c)

En remplagant les fonctions d’onde par leurs expressions ces termes s’écrivent :

I - 2 -
fi (kn»kz)=<X1/2 (k,,7,) l"‘;‘| X1 (ki’r0)> Jo(z,2,)J, (kz’ z,) (3.50-a)
0

- - - I 1 o : B
fZ(kl’k2)=<xll2(kl’rO)X«IIZ(kZ’rl)lmlXl/2(ki’r0)1sl/2(zn’rl)>‘10(z’z¢)
1~ ,
(3.50-b)
- - - ~ 1 . _ -
f(k, :k2)=<X1/2 (k,, 7)) 1s,, (z,7,) |F:—__"_?T| Xz (ki ) 18,5 (2, arz))Jl (ky,2,)
2~
(3.50-c)

Les quantités J,(z,2,) et J, (k2 ,Z,) désignent respectivement les produits scalaires donnés

‘par les deux équations suivantes :




................................................................................................................................................................

Jo(z,2,) = (ls_,,2 (z,7) [ Is_, (z, .5, )) (3.51-a)

S (ks o2,y = (10 (B3 7)) 151, (20, 7) ) (3.51-b)

Le calcul de ces différents éléments de matrice est détaillé dans I’annexe D1.

Nous obtenons finalement :

£ ) = —Zﬁkiz G(F,) (3.52)
XA (2) SGE-B (3.53)
1 T(~vr) ;7 _
[yl k)= (2) P I1(k,z; v, -3,0) (3.54)
ou G(§) est donné par

G@)=1G.z,,7r,-1,00+BI(G,z,.,7.-1,)) (3.55)

G(g) est exprimé en fonction de Vintégrale générale que nous présentons sous la forme

suivante :

I(q,a,a,n)=j rP e 7% cos(0)" d 7 (3.56)

avec [ un parameétre non entier.

Les deux intégrales I(G,a,$,0) et I(§,a,B,1) sont déterminées analytiquement (voir

annexe E), nous obtenons :

1G,a,B,0)=2% Im[ r(p+2ﬁ)+2} (3.57-a)
q (a-iq) |




4_71' rg+1 I'(p+2) )
1q.a.p.)= qi [ qul:(a Iq)ﬁﬂ} Rel:(a—iq)ﬂ+z] } G570)

A et B sont deux constantes données par les relations suivantes :

A=\/(E‘ +E)(E, +Eo) (£, +E,) [1+ ¢ kK, ][1+ I-¢ |I-¢, ]N(Z)Nz(z.)
E E, E, (E, +E,)(E, +E,) \f1+e\/1+e,

(3.58)

- ck
B=i 1-¢, 2z (3.59)
l+e, E, +E, :

le vecteur & = k, - 1?1 désigne le transfert d’impulsion et z, et 7, sont deux paramétres définis

pour simplification, ils sont donnés par :

z, =z+2, (3.60-a)

Yr=r+y,+1 (3.60-b)

Finalement I’amplitude de diffusion directe f (%, , I?z ) du processus est donnée par :

(A L[ L) .
B = [ [-26(R)+G(k, -B) |+ G (k) 1(K 27 v, -3 0)}
(3.61)
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3-5 Résultats et discussions

Nous présentons dans ce qui suit les résultats que nous avons obtenus sur différentes situations
symétriques et asymétriques coplanaires, en utilisant notre modéle de trois particules
relativistes qui introduit la corrélation dans I’état initial 4 I’aide de la contribution du deuxiéme
électron de la couche K, nous comparons ensuite les résultats de nos calculs aux résultats

expérimentaux et aux résultats obtenus par autres modéles théoriques.
a- cinématiques asymétriques

La distribution angulaire de la section efficace différentielle triple d’ionisation relativiste
(SEDT) pour une valeur d’énergie incidente déterminée dépend des deux angles polaires 6, et
0, et de I’énergie d’éjection E,. L’étude de la SEDT peut étre faite en variant un ou plusieurs

de ces paramétres. Les courbes représentants la variation de la SEDT en fonction de ’angle

d’éjection révelent I’existence de deux lobes, le premier maximum est environ dans la direction

du transfert & = Ei -k , appelé pic binaire et le second est dans la direction opposée appelé pic
de recul.

Dans les problémes de collisions ionisantes & trés hautes énergies, ces effets ont été observés
expérimentalement. Théoriquement le seul modéle capable de reproduire ces deux effets est le
rDWBA (travaux de Ast H et al (1994), Keller S et al (1994-a) et Whelan C T et al (1995)) et
actuellement notre modele d’ondes planes a trois particules relativistes introduisant la
corrélation des deux électrons de la couche K dans I’état initial. Par contre dans les autres
modeles théoriques nous notons I’absence de la structure de recul.

Nous signalons que nous représentons trois types de résultats de la section efficace triplement
différentielle. Le premier consiste & considérer I’interaction coulombienne entre les trois
€lectrons, telle type d’interaction étant absent dans le traitement de I’électrodynamique

quantique. Le second type en négligeant cette interaction, c’est-a-dire en posant I’amplitude de

diffusion £, (k, ,k,)=0, dans ce cas I’amplitude de diffusion totale est donnée par :




f(k, ke, )=f,(k, k,)+f,(k, .k,) ’ | (3.62)

Le troisiéme type de résultat, en orthogonaliéant la fonction d’onde finale décrivant les deux
électrons dans le continuum par rapport 4 la fonction d’onde initiale décrivant les deux
électrons de la cible, c’est la procédure d’oﬁhogonalisation de Schmidt. Comme il a été montré
dans plusieurs travaux (par exemple Dal Cappello et Le Rouzo (1991) et Joulakian et Dal
Cappello (1993)) le probléme se réduit a la détermination de I’amplitude de diffusion

f (1}'l ,I?z ) pour une charge effective Z (%), ce qui consiste tout simplement a remplacer le
potentiel (—-2/r,) par le potentiel perturbatif (-Z(. k )/ ry),ouZ( k ) est donnée par :
Z(k)={p, (7.7,)| ¥ +e*" | o, (F 7)) (3.63)

ou ?; (i; ”-';) = 151/2 (ﬁ) 1S—l/2 (’-';) (3-64)

Dans ce cas I’amplitude de diffusion directe est donnée par :

S By K2)=D[ (07 By 7o 7) |- 2(B)4 ™ w0, (77)) | 369)
ot 07 ks 77 = 20 )15, () - (3.66)
Il est facile de vérifier que la quantité : <¢} (k, 7, ,F,) l ¥ v e'"h | g, (7, ,F,)) estcelle

. . 1 1 .
donnée par les deux potentiels —+—. Le nouveau terme & calculer est
For 7oz

( @ (I?, 7\ F,) l ~Z(k) | @, (F,,F,) ) , pour tous les détails de calcul (voir annexe D2).

Dans ce cas des fonctions d’onde orthogonales I’amplitude de diffusion d’échange obéit

toujours a la relation de Peterkop, donc elie est donnée par :
8on (k)06 )=D( 05 (k)7 5) | —Z(K")+ &7 47 | g, (7, F,)) (3.67)

avec k' qui désigne le vecteur transfert d’échange défini par k' =k, - k,
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Dans la figure (3.3), nous représentons la distribution angulaire de la SEDT d’ionisation de la
couche K de I’atome d’or (Au) calculée en premiére approximation de Born. Cette distribution
permet une comparaison entre les mesures expérimentales de (Bonfert et al (1991)) et le
modele d’ondes planes relativistes a deux électrons actifs FPWBA (travaux de Keller S et
Whelan C T (1994-b)) ainsi que les résultats de nos calculs effectués a I’aide des fonctions
d’onde afomiques de Dirac (définies au chapitre 2) décrivant les deux électrons de la cible et
des ondes planes relativistes décrivant 1’électron diffusé et I’électron éjecté dans la voie de

sortie.

e, S GhkeAuK E;=50keV E=319keV E=I00keV 6 =-15°
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Figure 3.3 La SEDT d’ionisation de I'atome Au en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. nos résultats, — — — — nos résultats en utilisant 1’orthogonalisation de
Schmidt, — - - - - nos résultats sans le terme de I’interaction coulombienne. I les mesures expérimentales de

Bonfert et al (1991). Résultats du modele -PWBA Keller et Whelan (1994) avec et sans orthogonalisation sont
désignés respectivement par ............. et o= =




Les données qui correspondent aux conditions expérimentales sont, des énergies d’incidence

E,=500keV , diffusée E, = 319 keV et celle d’éjection E, = 100keV , I’angle de diffusion
est fix¢ & 6,=-15". La comparaison faite 4 I'aide de cette figure montre une nette

amélioration du modéle rPWBA hydrogenoide a deux électrons actifs, en effet nous
remarquons I’apparition du pic de recul dans nos calculs comme le prévoit la théorie de
collision non relativiste. Par contre cette structure est absente dans le modéle rPWBA (travaux
de Keller S et Whelan C T (1994-b)). Ainsi que I’amélioration de I’amplitude de probabilité
dans ce dernier modéle. Notons une légére différence dans la direction du maximum binaire par
rapport aux mesures expérimentales, ceci est due & plusieurs effets relativistes qu’on a négligé

dans nos calculs et que I’on introduira par la suite.

Dans la figure (3.4), on représente la méme situation physique de la SEDT pour I’ionisation de
la couche K de I’atome d’or (Au), nous comparons dans cette figure les résultats obtenus par
nos calculs aux différents modéles théoriques utilisés auparavant, tels que les travaux de
Jakubassa-Amundsen (1989) et (1992), qui étudie I'influence de toutes les approximations
semi-relativistes des fonctions d’onde décrivant les électrons de la cible et I’électron diffusé,
dans cette approximation elle décrit les électrons non liés par des ondes coulombiennes non
relativistes multipliées par un spineur constant de Dirac. Nous comparons également avec les
travaux de (Walters H R J et al (1992)) ou ils utilisent une onde coulombienne semi-relativiste
pour décrire I’électron éjecté et deux ondes planes relativistes pour décrire 1’électron incident
et le diffusé en introduisant la contribution du changement de spin, toujours en assimilant la
couche K de ’atome d’or a un hydrogenoide relativiste. Nous comparons aussi avec le modéle
rDWBA (travaux de Ast H et al (1994), Keller S et al (1994-a) et Whelan C T (1995)), modéle
délicat basé sur I'utilisation des ondes distordues relativistes dans les voies d’entrée et de sortie
et du propagateur photonique total. Nous remarquons que le seul accord quasiment parfait est
celui donné par le modéle rDWBA. Les résultats de nos calculs décrivent d’une fagon
approchée cette structure ou nous remarquons I’existence des deux structures, la structure
binaire et celle de recul comme le prévoit la théorie de collision ionisante non relativiste, mis &
part le petit décalage dans la direction des deux lobes par rapport aux mesures expérimentales.

Notons I’absence de la structure de recul dans les autres modéles.
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FIG 3.4 La SEDT d’ionisation de ’atome Au en fonction de I'angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon
identique 2 la figure (3.3), -~ - - - - — résultats de calcul Jakubassa-Amudsen (1989). ......... résultats de
IDWBA Keller et al (1994) et~ — « — - —résultats de Walters et al (1992).

La figure (3.5), représente également la section efficace différentielle triple d’ionisation de la
couche K de I’atome d’argent (Ag) en fonction de I’angle d’éjection 8, dans une géométrie
coplanaire asymétrique calculée en premiére approximation de Born, dans cette situation
physique I’énergie incidente est E, = 500 keV , I’énergie diffusée est E, = 375keV et celle
éjectée est E, = 100keV, I'angle de diffusion est fixé 4 @, =-7°. Nous comparons nos

calculs aux mesures expérimentales de Bonfert et al (1991), ainsi qu’aux résultats du modéle
rPWBA hydrogénoide (travaux de Keller S et Whelan C T (1994-b)). Nous remarquons que

les deux lobes binaire et de recul sont présents dans les résultats de nos calculs et I’absence de

................................................................................................................................................................



la structure de recul dans le modéle rPWBA, ainsi que la correction sur I’amplitude de
probabilité. En conclusion un accord entre nos résultats et les mesures expérimentales avec le
méme décalage que pour les figures (3.4) et (3.5), et une nette amélioration du modéle d’ondes
planes relativistes & deux électrons actifs PWBA. Ceci montre I'importance de I’introduction

de la corrélation a I’état initial et du potentiel électron-noyau.
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Figure 3.5 La SEDT d’ionisation de I'atome Ag en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notdes sur la figure. nos résultats, — — — —nos résultats en utilisant 1’orthogonalisation de
Schmidt, —---- nos résultats sans le terme de I’interaction coulombienne. I les mesures expérimentales de
Bonfert et al (1991). Résultats du modele rPWBA Keller et Whelan (1994) avec et sans orthogonalisation sont
désignés respectivement par ............. et v — e — e
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FIG 3.6 La SEDT d’ionisation de 1'atome Ag en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions

cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon

identique a la figure (3.5), - — - — - — résultats de calcul Jakubassa-Amudsen (1989). .........résultats de
rDWBA Keller et al (1994) et » — « —- —résultats de Walters et al (1992).

Dans la figure (3.6), nous nous plagons dans les mémes conditions expérimentales que pour la

figure (3.5), a l'aide d’une comparaison entre nos calculs et les autres modéles cités

précédemment, nous notons toujours I’apparition de la structure de recul absente dans les

autres modéles sauf dans le modéle -IDWBA.
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FIG 3.7 La SEDT d’ionisation de I’atome Ag en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon
identique 4 la figure (3.6). Résultats de calcul de ......... rPWBA Keller and Whelan (1994). .........résultats de
rDWBA Keller et al (1994) et -+ — -+ - - —résultats de Walters et al (1992).

Dans la figure (3.7), on représente toujours la distribution angulaire de la SEDT en fonction de
I’angle d’éjection &, de la couche K de I’atome d’argent (Ag) avec les mémes conditions
expérimentales que pour la figure (3.5) mi§ a part qu’on fixe I’angle de diffusiona 6, = -15°.

Nous comparons toujours avec les résultats expérimentaux de Bonfert et al (1991) et avec le
calcul du modéle d’ondes planes relativistes & deux électrons actifs rPWBA (1994), nous
remarquons une nette amélioration de ce dernier. Nous comparons également avec les résultats

du calcul IDWBA Keller et al (1994) et avec les calculs de Walfers et al (1992) utilisant deux

ondes planes relativistes et une fonction d’onde coulombienne semi-relativiste, nous constatons




que seul le rIDWBA produit d’une fagon nette la structure expe'rimentale de la SEDT, et les

résultats de nos calculs sont proches de la structure expérimentale avec le méme décalage.
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FIG 3.8 La SEDT d’ionisation de I’atome Ag en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux de Prinz et al (1995) sont
représentés d’une fagon identique aux autres figures, + — - - - - résultats de calcul de rPWBA Keller and
Whelan (1994).

La figure (3.8), représente la distribution angulaire de la SEDT de la couche K de I’atome
d’argent (Ag) comparée aux mesures expérimentales faites dans les conditions suivantes,

énergie incidente E, =300 keV énergie diffusée E, =200keV et celle éjectée

E,=745keV et1'angle de diffusion est fixé & 6, = —10°. En comparant nos résultats avec les

mesures expérimentales de Prinz et al (1995) et le modéle rPWBA hydrogénoide, nous notons
toujours les mémes remarques, la présence des deux pics binaire et de recul et I’absence de ce
dernier dans le modéle rPWBA.

................................................................................................................................................................
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b- Cinématiques symétriques

Nous présentons dans ce paragraphe, la section efficace différentielle triple d’ionisation
relativiste dans une situation de double symétrie en énergies et en angles, les deux électrons

sortants sont détectés dans deux directions symétriques de part et d’autre de la direction

d’incidence (|6, |=|0, | ).

Si) él"llr'll'l[l]llllllll"l'lllllllllllllllllllIlllllrrlil'l'lllllllllIIIIIIII‘YIIE
50 _Cl)le QK symétrique  E=300keV E1=E2 _
Y
8 3 SN E
~ 350 £ S \
£ s \ 3
£ AN 3
E 30 3 /, 2 3
150 f
100 £
OE
0 paiddace
20 25 30 35 40 45 50 55 60
Ange déjectin®,, (deg)

FIG 3.9 La SEDT d’ionisation de I’atome Cu en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon
identique aux autres figures. ......... résultats de Jakubassa-Amundsen (1992). = - = = = €l veeuuues
désignent respectivement résultats de calcul de rPWBA de Keller and Whelan (1994) sans et avec
orthogonalisation.

Dans la figure (3.9), nous représentons la distribution angulaire de la SEDT d’ionisation de la
couche K de I’atome de cuivre (Cu) calculée en premiére approximation de Born a I'aide du

méme modéle dans une géométrie coplanaire symétrique ou nous signalons I'importance de
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effet d’échange. L’énergie incidente est £, = 300 keV', dans ce cas nous notons I’absence

des résultats avec le modéle rDWBA, nous comparons donc nos résultats aux mesures
expérimentales, et au niveau théorique nous comparons aux résultats donnés par le rPWBA et
aux résultats de Jakubassa-Amundsen. Cette comparaison montre que nos résultats sont
satisfaisants par une nette amélioration de I’amplitude de diffusion. On constate aussi le petit
décalage dans la direction du pic binaire de nos résultats par rapport a celui expérimental di
aux effets relativistes négligés dans nos calculs, tels que I’interactions magnétique électron-
électron et celle de retard. Ces deux effets que nous allons introduire par la suite dans nos
calculs sont représentés par I’opérateur de Breit voir (WalkerD W (1975), Carse G D et
Walker D W (1975) et Goldman S P (1988)).
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FIG 3.10 La SEDT d’ionisation de 1’atome Cu en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon
identique aux autres figures, -+ ~ - — - — résultats de calcul de PWBA de Keller and Whelan (1994).




Dans la figure (3.10), c’est la méme situation physique pour I’atome de cuivre (Cu) dans une
geométrie coplanaire symétrique mais avec une énergie incidente E, = 500 keV . Nous faisons

les mémes conclusions que pour la figure (3.9).

Dans la figure (3.11), nous représentons la SEDT d’ionisation de la couche K de I’atome
d’argent (Ag) dans une géométrie coplanaire symétrique avec une énergie incidente
E,= 3007keV . Nous comparons au -modéle rPWBA hydrogénoide, aux résultats
expérimentaux et au calcul IDWBA de Keller et al, nous avons les mémes interprétations que

pour les figures (3.9) et (3.10) pour I’atome de cuivre.
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FIG 3.11 La SEDT d’ionisation de ’atome Ag en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon
identique aux autres figures. - — - — - — résultats de calcul de 'PWBA Keller and Whelan (1994), .........
résultats de calcul de Walters et al (1992) et —-— - - résultats de calcul du modéle IDWBA.




Dans la figure (3.12), nous représentons toujours la SEDT d’ionisation de la couche K de

Patome d’argent (Ag) dans la méme géométrie avec une énergie incidente E, = 500keV .

Nous faisons les mémes comparaisons que pour la figure (3.11) et nous notons les mémes

conclusions.
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FIG 3.12 La SEDT d’ionisation de 1'atome Ag en fonction de I'angle d’¢jection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon
identique aux autres figures, + - - - - — résultats de calcul de rPWBA de Keller and Whelan (1994) et
......... résultats de calcul de Walters et al (1992).

On signale dans notre modele I’absence des résultats dans une géométrie coplanaire symétrique

pour I’atome d’or (Au).




3-6 Conclusion

Dans ce chapitre, aprés avoir rappelé I’expression de la section efficace différentielle triple
(SEDT) relativiste de la simple ionisation (e,2€) par impact électronique trés rapide, et apres
avoir étudié les résultats de notre modéle théorique nous sommes arrivés aux conclusions
suivantes

- Nous avons développé un modéle a trois électrons relativistes pour la détermination de la
SEDT d’ionisation de la couche K d’atomes lourds & I’aide d’une procédure perturbative basée
sur le développement de Born.

- Contrairement a tous les autres modéles théoriques qui considérent la cible comme un
systéme monoélectronique, nous avons introduit la corrélation entre les deux électrons de la
couche K en décrivant les électrons liés de la cible avec une fonction d’onde variationnelle de
Dirac a deux électrons.

- Pour tester ce modeéle, nous avons décrit tous les électrons non liés par des ondes planes
relativistes, nous avons montré pour la premiére fois I'importance de cette corrélation, en effet
nous avons amélioré le comportement de la SEDT dans la région de faible angle d’éjection par
rapport aux autres modéles théoriques, en faisant apparaitre les deux structures binaire et de
recul de la SEDT comme prévue par la théorie de collision, contrairement au modéle rPWBA
(modéle d’ondes planes relativistes hydrogénoide) ou nous signalons I’absence de la structure
de recul.

Nous avons également reproduit la structure de la SEDT dans les situations physiques
symétriques ou I'énergie de I’électron diffusé est égale & celle de I’électron éjecté pour les
atomes de cuivre et d’argent, nous signalons I’absence des résultats pour I’atome de cuivre
dans cette cinématique pour le modéle rDWBA.

- En ce qui concerne les difficultés rencontrées durant I’élaboration de notre modéle, nous
signalons essentiellement le décalage entre le maximum binaire dans nos résultats et les
résultats expérimentaux. Nous proboserons pour cela des corrections relativistes qui se
traduisent par I'introduction de I'interaction de Breit. Ce qui fera I’objectif du quatriéme
chapitre. Notons également I’absence des résultats pour I’atome d’or concernant la géométrie

symétrique coplanaire.
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Abstract. The effect of the correlation between the two
K shell electrons on the relativistic triple differential cross
section of the simple K shell ionisation of some heavy
atoms by very energetic electrons (300, 500 ke V) is studied.
A relativistic first Born procedure is developed which
permits the use of a variational relativistic helium-like
wave function for the description of the two K shell
electrons, and the introduction of the nuclear term in the
perturbation potential. The results obtained by the neglect
of the relativistic part of the electron-electron interaction,
and thus spin flip, show the effect of the initial state
correlation when compared to relativistic plane wave
Born calculations. This work is a first step for future
applications of many electrons relativistic models in the
heavy atom e, 2e calculations.

PACS: 34.80.Dp

1 Introduction

The study of the K shell ionisation of heavy atoms by very
energetic electrons is one of the particular branches of the
(e, 2¢) studies, which presents interesting unexplored phys-
ical situations, and where the relativistic quantum mech-
anical and the quantum electrodynamical models could
be tested. The inelastic scattering of relativistic charged
particles studied by Bethe, Fermi and Moller [1,2] was
pursued by U. Fano [3], who studied the angular distribu-
tion of the scattering of an electron by a bound electron.
Ford and Mullin [4], and later (1971) Cooper and Kolber-
nstvedt [S5] have calculated the differential cross sections
of the ionisation of atoms by relativistic electrons. The
later compare their results on gold to the experimental
ones given by G. Missoni et al. [6]. On the other hand Das
[7] has calculated the differential cross section by ap-
plying a semi-relativistic procedure including only'the
coulomb interactions and using the Schrodinger wave
functions for the atomic electrons. More recent experi-
ments concerning directly the K shell ionisation of heavy
atoms performed by the Tubingen group [8-10] have

created a growing interest on this subject. Many theoret-
ical models based on relativistic propagator theory have
been proposed. Bell [11] has performed an impulsive
treatment related to that of Cooper and Kolbernstvedt
[5]. Other procedures followed [12-16] which use simple
or sophisticated relativistic wave functions in the descrip-
tion of the primary or the secondary electrons. In all these
works the electronic structure of the heavy target is as-
similated to a one electron atomic centre. From this point
of view and in spite of the recent success of the relativistic
distorted Born approximation (fDWBA) method [16] in
reproducing some of the existing experimental results by
the use of an important computational effort, the mecha-
nism of the relativistic ionisation is still not well compre-
hended. The absence of an appropriate many electron
Dirac approximation, the roll of the different boundary
conditions for the initial and final state of the ionisation
process have still to be studied as well as the importance of
the retardation effects.

The principal aim of the present paper is to look in this
problem through the angle of relativistic perturbative
Born procedure in which the interactions of the incident
electron with the atomic nucleus as well as with the two
K shell electrons are taken into account. This approach
permits, in contrast to quantum field theoretical methods,
the use of a relativistic many electron description of the
electronic structure of the target, specially that of the two
K shell electrons, whose interaction is not negligible if we
compare the ionisation potential of a heavy hydrogen-like
system to that of a helium-like system as shown from the
bound state energy values shown on Table 1. We will
restrict ourselves as a first step to the plane wave repres-
entation of the continuum electrons, and compare our
results to those presented in [17].

2 Theory

We consider the ionisation of a heavy atom by high
energy electrons as a system of three particles, the incident
and the two atomic 1s_,,; and 1s,;,, bound electrons. We
write the total hamiltoman as the sum of the individual
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Table 1. The nuclear charges, the experimental jonisation poten-
tials, compared to the corresponding calculated ionisation potential
of hydrogen-like and the helium-like ionic systems, together with the

electronic energy values, and the corresponding variational para-
meters Z_ (16), for the atoms of Cu, Ag and Au

Atom  Nuclear charge  Experimental Calculated Calculated Electronic Variational

A zZ K shell ionization ionization ene‘r/gy of parameter
ionization potential of potential of ATV (g ) z,
potential (a.u) At%"N (qu) AT (g y)

C. 29 -3233 —425.32 — 406.88 — 8323 28.69

A, 47 - 9376 - 1139.1 - 1000.1 — 21390 45.1

A, 79 — 2965.8 — 34348 —3313.2 — 67480 76.5

Dirac hamiltonians of a free electron and two atomic
Coulomb clectrons to which we add the interactions be-
tween the incoming electron with the different elements of
the atom. r, designates the positions of the incoming
clectron, r; and r, those of the atomic ones. We consider
that, at the energy domains studied, the impact parameter
is very small and, as assumed in the preceding calcu-
lations, the electrons other than the K shell ones do not
participate to the ionisation process their orbit being
relatively very far from the K shell.

Following Walker [18], we write the three electron
hamiltonian in the following form:

H= H(Or l» 2) + V(rO’ To1, r01) (l)

with

H@O,1,2)=Hy, + H, +Hz+,_i (2)
12

Where

Ho = cagpo + pc? 3

and

Z
H,=ca,-p‘+ﬂ,c’—7‘- (i=1,2) @)

The potential «seen> by the incoming electron:

2 1 1
V(roros, ro2) = — — + —+— + B(0,1) + B(0,2) (5)
To Tot To2
represents the perturbation, with B(j, ) the relativistic part
of the electron-electron interaction, which is usually ap-
proximated cither by the Breit's operator [19-21] :

ru

in which the first term represents the magnetic interaction
and the second the retardation, or by the Moller operator
[21,22]

i

B(,j) = —°,—u"a.-a, )

With s the energy change of the electron j. Now it is
evident that these two terms should not give the same
results, as one neglects the energy transfer s in the deriva-
tion of the Breit's expression, which has, on the other
hand, the advantage of including the instantaneous

Coulomb interaction in the hamiltonian. It would be, in
any case, interesting to do comparative calculations with
these two operators to see the influence of each.

In a relativistic variant of the Born development [18],
we will consider that the solution of the relativistic equa-
tion:

H(Os l' 2)'#((01 lv 2) = EWI(O. lv 2) (8)

in the initial channel is known and is given by the product
of a Dirac plane wave for the incident electron and a rela-
tivistic Z-variational solution of helium-like system for
the two K shell electrons. Now considering an unpolarised
incident beam, which can be assimilated to a beam, where
the electrons have equal chance to have a spin up or down,
the incident electrons will be given by the following Dirac
plane wave:

‘- 1 =
-3y2 |[E+Eo 4., 0
et S S I T
E+ E,
c(ke +ik,)
for the spin up, and L E+E, U
= ) -
0
= E+Eg .
-l E)=Qn7 S22tk
' E + E,
ha ck,
. E+ E,_

(10)

Here E, represents the energy of the electron at rest, with
E and k its kinetic energy and the wave vector with the
components k,, k, and k..

To describe the two bound K-shell electrons we have
developed a variational procedure for the corresponding
Dirac equation, which avoids the minimisation instability
of the energy, due to the existence of negative energy
continuum. Another alternative was to use more elaborate
multiconfigurational relativistic wave functions given by
Grant [23], or the numerical wave functions given by
Desclaux [24], but we have preferred, as a first stage, to



construct the following one-configurational function.
1
Ze 1y T3) = 1502(Z ¢, 1) 15~ 1j2(Z o 1
$(Zpryy13) 75[ 12(Z o 11) 15-12(Z, 72)

—1812(Z 7)) 15— y)n (Zory)] (11

by Darwin wave functions [20]:

3 g(Z’ rl) Yg(ob ¢l) 7
0
1s12(Z,7) = —j-;f(Z, r) Y20, ¢) (12)
—i\/2/31(Z,r) Y10, )
and i k

0

, ol —g(Z,r) Y36, @) 13)
S-12l4,0) =
: —i/2/3f(Z,r) Y7 (6, )

I __\;_5. fZr) Yi6uo) |

with
02N =02 ot eyt g
and

f@ )= — /i—;—: A | (15)

Here p = 2Zr, y = /1 - Z%/c?

Now Z, is the variational parameter (11) is obtained
by minimizing the bound energy E, of the two electron
heavy atom system

dE, d
‘d—z“ - az <¢(Zo ry,ra)

1
H,+H, +_|¢(ch Iy, l'2)> =0
r2
(16)

The values obtained corresponding to copper, silver and
gold are given on Table 1.

As we consider an unpolarised incident electron beam,
the system constituted by the incident and the two atomic
electrons will have equal chance to be in one of the two
states, with total spin values (S = 1/2, M, = % 1/2) and
will be described by:

1 1
W:t(S-E;M.- :ti)

1
'\—/5 {lxt 1/2 k) lsn/z Is_ )l — |Ztuz k) 13-1/2 lSl/z”’
(17
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where
1
X312 (k) 1sy 215 yp0)l = ﬁ{x, 172 ki 1) H(Z,, 14, 73)

—L+172 (kb rl)¢(zll Yo, I'z)
+ 21172 ks 12)P(Z,, 7o, 1)} (18)

the usual Slater determinants. Now having only one varia-
tional parameter Z, (11) the two determinants (17) are
identical and we can write:

1 1
Vi (S = i; M= %+ '2') =1z 12(k) Is2 1s-yp2)l  (19)

In the description of the final state we will use the ad-
equate combinations of the products of the three Dirac
wave functions describing the scattered, ejected and the
remaining bound 1s electron having the same form as
those presented (9-12).

In contrast to the non-relativistic case the spin of the
system is not conserved, and we have to consider all
possible spin states, designated by (S, M,):

Virs (S =%, M,= ¢+ %) =xs12(K) X212 1544l
(20)
= 3 1 1
¢zft(S=§; M,= :ti)=7-;{|lt 12 (&) 14 y2 (k) 172l
+ 11412 13 12(K0) 15412
+ 152 K L2172 (K 15454521 }
@n

For the states (S = 1/2; M, = + 1/2), two combinations
should be considered: (see [25])

_ yus Sy
¢3It(s _'z'aM: = :tz)

1
=—\/_—6{ =t s 172 (ka) £ 2172 (k1S 7 1/2)

~ M2k A7 12 k) 1534521

+ x5 12k 1512k 1524721} 22)

which combines the spin of the scattered with the triplet of
the atomic electrons, and

- 1 1 1
¢4f:t(s=§;M- =t 5) = _E{IZgl/Z(k-)Z;tllz(k-) Isz 4l

=1z 2 (&) 17 172 (&) 1521720}
(23)

which combines the spin of the scattered electron with the
singlet of the atomic electrons. Here k, and k, represent
the wave vector of the scattered and ejected electrons
respectively.

In a first Born treatment of the ionisation problem we
can write the relativistic variant of the triple differential



cross section as:

d’s 2
30,d0,dE, ): | Tri 4l (24)

Where T, represents the transition matrix elements
given by:

Ty = ¥l V(ro, ro1, To2) V1) (25)

Here v designates the two spin values (S =1/2;
M, = + 1/2) of the initial state (19) and » the spin values
of the final state (20-23), and the index j, will designate all
possible couples (v,7n). The energy conservation in the
collision process demands that E; — E, = E; + E, where
the excess energy E; — E, can be shared between the
kinetic energies E, and E, of the two outgoing electrons
(E, is the binding energy). As we neglect the spm depen-
dent terms (5), only the following transmon matrices have
non zero values:

-(271)"(‘ lk k E;Ez

T = Wrs+lVIWis > = Yr3-IVIi-) = \@(g —h)
(26)

Ty =CUeslV Wied =CWra IVIVI-> == (3 — g — )

NG

27
where
Sk, k) = (2K o)1 /2(Ke ¥1) IS - 1/2(r2)l V'lez(kb ro)
x 181/2(ry) 18- 12(r2))> (28)

represents the direct term. Here the index of the incoming
electron is the same as that of the scattered one,

g(kp ko) = Cx1/2(Kn 11) %172 Ker Fo) 15— 1/2(E2)V [11/2(Ks, ¥o)

% 1sy0(r ) 1s—1/2(r2))> (29

the exchange term, where the index of the incoming elec-
tron is the same as that of the ejected electron, and which
can be determined by using the following property

g(kn k-) "'f (kn kl) (30)
and finally the capture term:
h(k,, ko) = {xt172(kn ¥1) 21/2(ker P2)15— 1 2(r)|V 1i01/2(k1, Fo)

% 1s4/5(ry)1s - 45(r2)) (€)V)

which is negligible, as the incident electron has very little
chance to replace the remaining bound electron at the
high energy domain considered.

Finally the differential cross section can be. expressed
as:

d’s s Eq1
a0 dndE, = @k kk EEs o g

x {(2f g~ WI* +3I(g - h)I*} (32)

where the term 1/4 comes from the fact that we are adding
four terms and the probability should be normalised. Now
performing the integration over r, using the Bethe trans-

formation:
efK L5 lK [
T w e )

and the other two space co-ordinates using the basic
integral:

I, o Bm) = rPe=""=(cos By dr (34)
we can write
(ZT)(") z
Sk, k) = W—,([m ) I, Zx, yr — 3,0) -2]
xG(k,) + G(K — K.)) (39)

where A is a constant, and K =k; — k, the momentum
transfer.

We have defined for simplification Zy = Z + Z, and
yr=7+7 +1and

G(k)y=I(k,Z,,y.— 1,0)+ BI(k, Z,,y, - 1, 1) (36)

where B is also a constant.

3 Results

The main interest of our approach, as we mentioned
above, is to put in evidence the importance of the intro-
duction of the electronic correlation in the initial state by
using a relativistic helium like variational wave function
and considering the coulomb interactions between the
three electrons, which are absent in the exact quantum
electrodynamical treatment as its applications meets huge
mathematical and conceptual difficulties. From this point
of view, our method appears as an acceptable compro-
mise. We have produced three types of results. One with
the procedure described above plotted in full lines, which
we will call (a), a second, with the same procedure but with
neglecting of the nuclear attraction potential ( — 2/ro) (5),
which we will call (b), and third, with the same as (a) but
with Schmidt orthogonalised final state wave function of
the atomic electrons, which we will call (c), and which is
equivalent as shown in the appendix to the introduction of
an effective charge Z(K) in the perturbing potential (i.c.
— Z(K)/ro instead of — 2/rq of Eq. 5).

We first show on Fig. 1 the variation of the triple
differential cross section (TDCS) in terms of the ejection
angle for the K-shell ionisation of gold in coplanar asym-
metric geometry at an impact energy of 500 keV. The
scattered outgoing electron having an energy of
E, =319keV and the ejected one having the relativistic
energy value of E; = 100 keV. The scattering angle is
fixed to — 15 degrees. It is seen that only the results of
Keller et al. [16] are in a fairly good agreement with the
experience. They arrive to this result by using a relativistic
distorted wave treatment in both the initial and final
channels and the full photon propagator. Walters et al.
[14] use a Darwin-Coulomb wave for the ejected electron,
and include spin-flip contributions, while Jakubassa-
Amundsen [12] uses non relativistic Coulomb functions
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Fig. 1. The triple differential cross section for the K-shell ionisation our result without the clectron nucleus term. -« - -- ~ -- —, represent

of gold by electron impact in terms of the ejection angle. The
scattering angle is fixed to — 15° with respect to the direction of
incidence. The energy of the incident electron is fixed to 500 keV the
scattered energy to 319 keV and that of the ejected electron,
100 keV. Present results are given by a continuous lines ——. The
curve with long dashes and small circles gives the results obtained by
orthogonalised final state wave functions. The dotted curve gives

multiplied by a free electron Dirac spinor for both outgo-
ing electrons. It is evident that our results should not be
compared to these results, which include interactions or
effects that we ignore. Nevertheless the effect of the first
order electron nucleus interaction can be seen by compatr-
ing the continuous curve which represents our results
obtained by the procedure (a) to the dotted one which
gives the results obtained by (b) and to the curve formed
by small squares, which represents the relativistic PWBA
results of Keller and Whelan [17] with pure Coulomb
interaction in which the nuclear term is also absent. Now
the common feature of these two curves is the absence of
the recoil structure, which is present in the results ob-
tained by (a). This shows that the recoil effect, which is
also present in the rDWBA results (the dashed curve) is
a scattering effect of the incoming electron by the nucleus
at these energy values. More if we replace the nuclear
charge by Z(K), which results, as we show in the appendix,
from our orthogonalisation procedure, the recoil effect
persists and the most probable ejection direction does not
change.

The effect of the correlation in the initial state bound
state electrons can be seen comparing the pure Coulomb
PWBA curve to our results of (b). The influence is princi-
pally in the magnitude of the TDCS, as the two curves
show nearly the same structure.

The effect of the relativistic electron—electron interac-
tion can be studied, in our case, by including the Breit
operator (6) in our potential. This will be the subject of
a following work. Now to our knowledge the influence of

this operator has never been determined in past K shell

ionisation calculation in its explicit form, but the PWBA

rPWBA results [17] with full photon propagator. The small squares
represent rPWBA with pure Coulomb interaction. ss, give the
experimental data of Bonfert et al. [10). — — — — represent
Dirac distorted waves results of Keller et al. [16). — + — - —~ 5
planc-wave Born results including spin-flip of Walters et al. [14].
....... represent Coulomb-Born results of Jakubassa-Amundsen

results of Keller and Whelan [17] using the full photon
propagator, shown on Fig. 1 by the dash dot dot curve,
show that the introduction of retardation increases the
magnitude of the TDCS and translates the maximum
towards the experimental one.

The same remarks can be repeated for the results of
Fig. 2, where we consider the variation of the TDCS of the
ionisation of silver by 500 keV electrons. We fix the scat-
tering angle to —7 degrees and the ecnergy values
E, =375keV and E, = 100 keV. Here also, the absence
of the nuclear term erases the recoil structure, retardation
increases the magnitude of the TDCS and translates the
curve towards the experimental ejection direction and the
correlation of the initial state decrcases the magnitude
TDCS.

For the coplanar symmetric gcometry case we con-
sider the ionisation of copper by 300 keV electrons. In this
case the two emerging electrons are detected in two sym-
metric directions with respect to the incidence direction
(1651 = 18,| = 0). In this case TDWBA results do not exist
to our knowledge, so we compare on Fig. 3, our results for
the variation of the TDCS in terms of detection of one of
the emerging electrons to experimental, the Coulomb
Born and rPWBA ones. In this geometry the exchange
effects become very important. This fact does not influ-
ence the observations done on the two preceding curves.
The introduction of the first order nuclear term improves
the results, but the introduction of the relativistic part of
the electron-electron interaction translates the curve
towards the exact experimental direction but increases
the magnitude of the TDCS, as in the two preceding
figures.



8

100 |

0f.

TDCS (mbanV srad %keV)

Fig. 2. Same as Fig 1, but for silver
with the scattering energy 375 keV and
scattering angle —7°
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Fig-3. The triple differential cross section
of the K-shell ionisation of copper at

300 keV impact energy in coplanar
symmetric geometry (|0, = |8,] = 6)
plotted against the detection direction of
one of the outgoing electron. , represent the
experimental data of Bonfert et sl [3].
..... .., Coulomb-Born Jakubassa-Amundsen
[13]. The two tPWBA results are given by
the same types of lines as on Fig 1. The
present results are given by the full line and
the curve with crosses gives the present
results without the electron nucleus term

4 Conclusion

We have developed a three particle model for the deter-
mination of the TDCS of the K-shell ionisation of heavy
targets using a helium-like relativistic bound state wave
function in a procedure which permits the introduction of
the electron nucleus interaction. We have as a first step
neglected the relativistic part of electron—electron interac-
tion and used only relativistic plane wave description of
the continuum electrons. The results for some heavy tar-
gets as gold and silver in coplanar asymmetric geometry
and for copper in a coplanar symmetric geometry at an
impact energy of 500 keV show the importance of the
initial bound state electron correlation and that of the first
order electron-nucleus interaction. The necessity of the
introduction of the relativistic electron—electron interac-
tion is also shown. The major advantage of our procedure

is in the possibility of applying a many clectron descrip-
tion in the relativistic treatment of the ionisation of heavy
atoms

We would like to thank Dr. Stefan Keller for fruitful discussions and
for having communicated his data obtained by rDWBA and
rPWBA in tabular form.

Appendix

Schmidt orthogonalisation of the final state wave function
of the atomic electrons

Let us consider the direct term in the transition matrix
element (27)



S &y, ko) = <Zl/1(kn ro) @5 (ke 11, 12) -;—;E + ;ll + ;—:—2

x 172 (K, 7o) @i (ry, I’z)> (A.1)
where
@i(ry, r2) = 1s1/2(r1)ls-1/2(r2) (A2)
and
o5 (Ko, 11, F2) = Y172(r1)1s-1/2(r2) (A3)

Now we can show that orthogonalising the final state
wave function of the atomic electrons is equivalent to
orthogonalising of ¢ (k, r1,r2) to @i(r1, r2) in f, g and h.
For that we write ¢y (kq, r1, r2) in the following ortho-
gonalised form:

{@fon| = {p5 (ke, 11, F2)
— {p5 ke T1,12)| @i(r1,72) D001, 12)| (A4)
Replacing @7 (r1, r2) by @ron(r1, r2) in (A.1) we obtain:

Jou(kp k) = <Zl/2(k- ro) @fonlke 11, 12) —:0—2 + ;%; + %
% 212(kn, ro) @u(rs, rz)> (A.5)

Now using the Bethe transformation (33) for ro with:

K=k -k,

Jorlke, ke) = D{@Fors (ke, T1, T2)| —2 + %" +€ % i (r1 12))
(A.6)

as {@fon (e, 11, 12)| — 2l@ory, 12)) =0

Son(kn ke) = D{@Fon ke, Iy, F2)|€™" + € (ry' 12))
(A7)

where D is a constant. Replacing ¢yon (K, F1, r2) by its
expression in (A.4) we can write:

foalky, k) =D |:(ga} (&, ry, ry)e™" + c""‘ltp,(rh r))

Defining

Z(K) = {@i(r1, r2)| ™" +e™ | odr1, r2)) (A9)

A8
— o5 (k,ry,ra)| @i(ry,r1)) @i (ry, 1) ™" + em'|¢i(1'1;l'2]>j| - )
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we can write finally
fon(k.n k') == D(‘P; (kn r, rZ)l e Z(x) + exn
+ ™| @i(ry, r2)) (A.10)

which has the same form as f in which the nuclear charge
is replaced by a given function depending on K. We can
similarly write for the exchange term:

gon(kn k,) = D<(Pfon(kb Iy, rZ)I =3 Z(K’)
+ ™ 4 e |y(ry, r2))
K =k; -k,

We do not present the orthogonalised form of the capture
term h, as we have neglected it in our calculations.

(A.11)
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Chapitre 4

L’interaction de Breit dans les processus de simple

ionisation (e,2¢) relativiste des atomes lourds

4-1 Introduction

Nous avons mentionné dans la partie résultats du troisiéme chapitre, que le décalage existant
pour les pics binaires et de recul entre les résultats de nos calculs et ceux des mesures
expérimentales d’une part, et d’autre part entre les résultats obtenus par le calcul du modéle
rDWBA et les calculs fait par notre modéle est di a la négligence de plusieurs effets relativistes
dans notre modéle, tel que I'effet des interactions magnétique électron-électron et ceux de
retard. Ces deux effets sont présent dans le potentiel de Breit. Ce potentiel a ét¢ introduit dans
les travaux de Breit G en (1929, 1930 et 1932) sous la forme d’un opérateur qui contient deux
termes d’interaction relativiste, un terme d’interaction magnétique entre deux électrons et un
terme d’interaction de retard. L’opérateur de Breit a été utilisé dans les travaux de Carse G D

et Walker D W en (1973) et dans les travaux de Walker D W en (1974 et 1975) dans les




problémes d’excitation d’un ion hydrogenoide par impact électronique relativiste, et également
dans les travaux de (Goldman S P (1988)). Dans ce chapitre, nous rappelons briévement
Porigine du potentiel de Breit. Ensuite nous I’introduisons dans nos calculs précédents en
étudiant tous les changements théoriques sur notre modéle proposé. Finalement nous
comparons les résultats de cette étude a nos résultats du méme modéle, mais sans
I’introduction de I’interaction de Breit. Ainsi qu’aux mesures expérimentales et aux résultats de
la littérature pour conclure a la fin les corrections apportées par I’introduction de ces effets sur

la section efficace différentielle triple de I’ionisation de la couche K des atomes lourds.
4-2 L’interaction de Breit

Mann et Johnson en (1971) ont présenté I’interaction de Breit sous trois formes différentes, la
premiére forme est celle proposée dans les travaux de Breit, ou cette interaction est présentée
comme une correction relativiste de I’interaction coulombienne, elle correspond & un
développement du premier ordre de la théorie des perturbations relativiste de I’émission d’un
photon virtuel par le premier électron, puis ce photon est absorbé par le deuxiéme électron.
Cette approximation a été utilisé dans les travaux de Kim Y K en (1967) et dans ceux de Grant
IPen (1961, 1965 et 1970). La seconde forme de cette interaction est une généralisation de la
premiére, elle est obtenue en utilisant un développement du deuxiéme ordre de la théorie des
perturbations. La derniére forme est la plus simple, elle est utilisée lorsque les électrons sont
décrits par des fonctions d’onde solutions de 1’hamiltonien local de Dirac, et lorsque le
transfert d’énergie entre les deux électrons de la couche K est supposé nul. Dans le cas
contraire ou le transfert d’énergie est supposé non nul, U'interaction de Breit est remplacée par
celle de Moller, (voir les travaux de Moller C (1931) et (1932)et Brown G E (1952)), donnée
par :
57,

-

HG,j)=-—4a,a, (4.1)

rx’j

ou szlE,.—Ejl désigne le transfert d’énergie entre I’électron i et DIélectron j, et

| T | = | T, —F I désigne la distance entre les deux électrons.




a- L’équation de Breit

La théorie relativiste exacte pour un systéme & deux électrons ne pouvant étre donnée sous une
forme simple, il s’agit donc de donner les corrections relativistes aux valeurs propres de
I’énergie d’un atome type I’hélium. L’équation de Breif est une équation différentielle pour une

fonction d’onde relativiste x (7,7 ) décrivant I’état d’un systtme a deux électrons

interagissant I’'un avec I'autre et avec un champ électromagnétique externe. Cette équation est
similaire a I’équation de Dirac pour un électron, mais contrairement a cette derniére elie n’est
pas invariante par une transformation de Lorentz.

Pour un état stationnaire I’équation de Breit est donnée par :

e’ oo e*| . . (a,R)(0,7;) I
E-H,()~Hp@)~— |1(F,F)=~—| & & +————— | 1(7.5)
4P 4P ha
(4.2)
H,, (i) désigne I’hamiltonien local de Dirac donné par :
H,(@)=-e0(F)+B,mc’ +&,(ch +eA()) (4.3)

La fonction d’onde y (7,7 ) dépend de la position des deux électrons. Le terme de droite de

P’équation (4.2) n’est qu’une approximation de I’interaction relativiste entre les deux électrons,

cette équation est compatible avec 1’équation de Dirac pour un électron et avec la théorie de

paire.
b- Expression de Uinteraction de Breit

Si nous négligeons les effets de I’électrodynamique quantique, 1’équation d’onde semi-
relativiste pour un systéme a deux électrons est donnée par 1’équation (4.2) dont le terme de

droite est nul, c’est-a-dire a I’aide de I’équation suivante :
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{E(l,z)—HD(D—H,)(z)—fz—]m,rz)=o (4.4)

Cette équation satisfait 4 deux conditions, la premiére si nous prenons la limite non relativiste

elle doit se réduire a I’équation de Schrodinger. La seconde si nous négligeons I'interaction

2 .

. e . . . :
coulombienne — les solutions de cette équation sont données par la fonction :

h

x(7L.5)=x,(%) 2, (%) 4.5)

telle que chaque fonction d’onde ¥, (7)) satisfait I’équation de Dirac monoélectronique.

Les corrections relativistes entre les deux électrons sont données par I'électrodynamique
quantique. Plusieurs méthodes sont proposées pour traiter ces interactions. Nous utilisons celle
qui est basée sur la théorie des perturbations. Nous supposons que tous les états propres
monoélectronique ¥, (7, ) et leurs énergies £ (n) sont connus et nous cherchons a évaluer les
changements d’énergie AE di & la perturbation. Selon la théorie de paire de Dirac nous
trouvons deux types de termes de perturbation. Le premier type désigne I’émission d’un
photon virtuel par le premier électron, puis ce photon est absorbé par le deuxiéme électron. Le
second type désigne I’émission et I’absorption du photon virtuel par le méme électron. Ce
terme est petit comparé au premier.

La correction d’énergie due a I’échange du photon virtuel entre les deux électrons est donnée
par la méthode des perturbations relativiste qui est similaire a la méthode des perturbations non

relativiste. En sommant sur toutes les directions de polarisation et en intégrant sur toutes les

directions de &, A E est donné a I'aide de I’équation suivante :

fe o+ dE < (0], e |n) (] ay, o)
AE = - 4.6
4RZZP:J k ; kc+ E(n) - E(0) (4.6)




@,, désignant la composante de la matrice de Dirac @ dans la direction de polarisation p,
(0| A| n) désignant I’élément de matrice de transition de 'opérateur A4 entre I’état initial

| 0) et I'état intermédiaire | n), la sommation sur n s’étend sur tous les états du spectre
discret et du continuum de I’équation (4.4). p est sommé sur deux directions de polarisations

perpendiculaires entre elles et au vecteur k, cette correction énergétique donnée par
I’équation (4.6) correspond au photon virtuel partant de I’électron 1 vers I’électron 2.

Il est difficile d’évaluer exactement I’équation (4.6), elle est simplifiée si nous négligeons la
différence E (n)—E (0) comparé a kc, cette approximation conduit a I’expression de
I’interaction de Breit.

En utilisant cette approximation, la sommation sur n dans la relation (4.6) est éliminée par la
regle de fermeture. En sommant également sur les deux directions de polarisations nous

obtenons I’équation suivante :

e? ¢dk 5| . - (G k)(a,k)
AE=(0]-— | =7 | &6, === ] 0) 4.7)
Nous posons aussi la relation suivante :
AE=(0|B(1,2)] 0) - (4.8)

En comparant les deux équations (4.7) et (4.8), nous avons :

B(1,2)=- Sazk) (4.9)

ez d]? ikRy | = = (&IIZ
27t —I?—e @

Nous allons utiliser les deux relations suivantes pour déterminer I’expression de B(1,2), a

partir de I’intégrale de Bethe nous avons I’équation suivante :

1 1 ¢dk ;.
1_ ak 4.10
r 2z kK ( )

nous avons également la relation gradient définie par :

4[6(V(F))]U(F)=[/?V(f)-V(f)ic']U(F) @.11)




En partant de la quantité définie par I’équation (4.10), et en utilisant la relation (4.11), nous

avons :

2:sz if e"“(a’.‘ifbk)%[ai}j dl?e”"{l?i}l:—z 4.12)

En utilisant la relation (4.11), nous avons :

1 Idl}'eis;(c?/?')(51?)=_1[~ 4 M,;;l} (4.13)
r

a__..
279 kP k? 2| OF

Donc finalement cette relation devient :

1 ¢dk ,(@k)(bk) 1| .. (ar)(bF)
27[21' E e B =5 ab————rz (4.14)

Maintenant, en substituant I’équation (4.14) dans I’expression de B(1,2), nous trouvons

finalement I’expression de I’interaction de Breit donnée par :

B(F.%)=-

2 { ) (a,zz)(azﬁz)} (4.15)

a,a,+ >
21, ha
Cette expression désigne I'opérateur de Breit conduisant a la correction relativiste de

I’interaction entre deux électrons, le premier terme désigne I’interaction magnétique électron-

électron et le second terme celle de retard.

4-3 Calcul de la section efficace différentielle triple (SEDT) en
introduisant I’interaction de Breit

a- Modéle théorique en introduisant Uinteraction de Breit

Nous rappelons que nous avons défini dans le troisiéme chapitre la section efficace triplement
différentielle (SEDT) d’un processus de collision ionisante d’un atome lourd a trés haute

énergie par la relation suivante :




3 4
sepr=—29 _ _(27) EEE k' b k| T, (4.16)
dQ2,d2,dE, ¢

L’expression de 1’élément de matrice de transition 7, entre I’état initial | i ) et ’état final

| Vi ) est donnée par la relation (3.34). Il est clair que le calcul de 7}, est basé a la fois sur la

description des états initiaux et finaux et sur le potentiel d’interaction entre le projectile et la
cible dans la voie d’entrée de I’équation (3.1). Pour établir ce calcul, nous rappelons en premier

lieu que le carré de I’élément de matrice 7, est donné par la relation suivante :

17, [ =3 3 (T

8
n=l v=l

(4.17)

T, désigne le nouvel élément de matrice de transition qui se traduit par I’équation suivante

(T3 ) =<\V}n | Vot ) l\Viv> (4.18)

Nous rappelons alors que I’état initial y, , est donné par la relation (3.28), et que les huit

possibilités définissant 1’état final sont données par les relations (3.30), (3.31), (3.32) et (3.33).

Le potentiel est exprimé a I’aide de la relation suivante :

V(ro,rm,roz):—£+i+l+B(0,1)+B(O,2) (4.19)
2

o T o2

ou 7, 7 ,F, désignent respectivement les positions de I’électron incident et des deux électrons
atomiques, ‘F, i |=| F,—F; | avec ( i#j ) désigne la distance entre les deux électrons et
B(i,j) représente la partie de I’interaction relativiste électron-électron donnée par la relation
(4.15).

Le couple d’indice (v,n) représente respectivement les deux possibilités de spin total de
I’état initial (S=1/2, Mg ==+1/2) données par I’équation (3.28), et les différentes possibilités
de spin total de I’état final définies en détail dans ’annexe C1. En remplagant le couple ('v,7n)

par leurs valeurs, la relation (4.17) devient :




) 4
+Z| T,
n=1

n-+

AL

2 4
+ |T|
n++ Zl !
= ":

+§l Tol, . (420)

Nous signalons que, si on considére I’électron incident dans un état de spin (-—) down nous
’ 2

A . . T .. . . 1
avons les méme résultats que si on considére I’électron incident dans un état de spin (;) up;

nous avons alors ’égalité suivante :

4 2 4 2 4 2 4 2
LA CAES A S w2
= 7= = n=
La relation (4.20) devient :
|Tf|2=2[i|7},-2 A } (4.22)
s n++ pu n-+

Il est clair que en comptant toutes les contributions avec les deux états initiaux définis par la
relation (3.28), nous avons alors a I’état final ’occupation de 16 états équiprobables, ce qui
nous permet d’écrire la section efficace différentielle triple relativiste en introduisant

I’interaction de Breit sous la forme suivante :

2

E,
3

c

SEDT =) k™ k, k, E, E
i 1 2 i 2

n-+
m

1 4 2 4
DA
(4.23)

Pour établir I’élément de matrice donné par I’équation (4.18) nous suivons la méme procédure
que celle développée au troisiéme chapitre. Nous combinons les huit fonctions d’onde finales
avec la fonction d’onde initiale. Contrairement a I’étude effectuée au troisiéme chapitre, le fait
d’introduire I’interaction de Breit dans cette étude rend les éléments de matrice entre les états

de spin différents non nuls. Dans cette partie 1’électron diffusé est désigné par le vecteur

d’onde k_ et celui éjecté par le vecteur d’onde £, . Les éléments de matrices s’écrivent :




Tpdse = (¥ 1e (S=3/2,M; =1312) | W |y, . (S=1/2,M; =+1/2))

(4.24-a)
En remplagant les fonctions d’onde finales et initiale par les relations (3.28) et (3.30), nous

avons :

(Tfi)l.h =< |Xil/2 (E:’FO)XH/Z (l—c.e7i;)1sil/2(zf a’-:z)” v I IXI/z (i‘: ”70)151/2(2.”71)ls—l/z(zn’-:z)l>
(4.24-b)

(T )2se = (W2 (S=3/2,M; = 41/2) | W |y, (S=1/2,M, =1/2))  (4.25-)

En remplagant les fonctions d’onde finales et initiale par les relations (3.28) et (3.31), nous

avons :

< | Xzv2 (i‘;,’%) L2 (En;‘;) Isy,(2, , ) || % l X2 (i‘: ) 1s)5(2,, 1) ls—llz(za’;;)l >+

1

(Tr )220 = ﬁ < I X112 (Es”—é) X (Enﬁ) Isy5(2, ,’_';)l v | X2 (i(.l ) 1812(2,,7) 15,4(2,.7) | >+

_< lX:l/z (E;’rb)x:l/z (En;‘;) 1Sil/2(zf s;.'z)” v ‘ Xl/:(i‘; 1) lsl/z(zn;';)ls-l/z(zu?‘z)|> |
(4.25-b)

T ) = (W3 (S=1/2, My =21/2) | W | w,, (S=1/2,M; =1/2)) (4.26-a)

En remplagant les fonctions d’onde finales et initiale par les relations (3.28) et (3.32), nous

avons :




—’< | X2 (i‘;:ﬁ)) X172 (i‘;’ﬁ) lS;,,z(zf ) || Y | | X2 (E: o) 182(2,, ) 15.,,(2,, 7)) | >j

1 -~ -~ - o o -
(7}:')3,“:% < IXiIIZ (ks 75) X2 (kn’i)lsﬂ/z(zf:rz)l YV ||X1/2(ki:’b)ls1/2(zn’i) ls—llz(znrz)|)+

&

Xz12 (i‘;:;b) X112 (i‘;,;{) 1s11/2(zf 5) || v ‘ | iz (Ex o) 18,2(2,, 1) ]s-llz(zn;;)l > |

(4.26-b)
et finalement :
T dasr =(Vyaa (S=1/2, M, =21/2) | W |y, (S=1/2,M; =1/2))  (427-a)

En remplagant les fonctions d’onde finales et initiale par les relations (3.28) et (3.33), nous

avons :

, < | X:12 (]-‘;’Fb) X112 (i‘.n;i.) 1sg5(2,, %) ll % | I Xi2 (i‘: ) 1s5(2,,F) 1s_,(2,, F) | >"

(T}i)4,i+ = 7—5
< | K2 (En'_f)) £V (Eﬂfl’) 1s,,(z I £) “ Y I | X2 (i‘: o) 18,,(2,, ) 15.,,(2,, ) | >
(4.27-b)

Etant donné que les fonctions d’onde qui constituent I’état final s’écrivent comme combinaison
linéaire des déterminants de Slafer définis dans I’annexe C1, nous donnons ici les résultats pour
chaque déterminant : (voir annexe F)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.1), nous avons :

< Xan (i‘.s To) Xan (I_C.c 1S, (Zf 1) | I R’ “ Xn (i‘: TS, (2, ,5) 15, (2, .5 )| >
:é[—ZS(l,ES,I};)+2G(1,Es,l—c;)]
(4.28)
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Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.2), nous avons :

<|2’-1/2 (Es Io) Xn (ic.c 1S, (zf 1) H vV ‘ |Z+1/2 (E, T )18, (2, ,7) 18, (2, .5 )l>

-2 [232. k) -26(2, K, R)]
| (4.29)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.3), nous avons :

(

=%[23(3,ES,I;.,)—ZG(3,I};,I?,)+6f(E £)-68(k, k)]

X an (Es o) X (ke ) 1sy (zf N )| | % l |Z+1/2 (ki )18, (2, 7)) 15, (2, .7 )|>

§27e

(4.30)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.4), nous avons :
(2o o) 2 (B TV, (2o B) || V2| (BB 150 (24P ) 100 (20, ] )
1

=—|-23(4, k, .K,) +2G(4, k k) -6 f (k. k,)]

6
(4.31)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.5), nous avons :

(ll-1/z(i‘.u’_'2))l+u2(];u;:| )1s+l/2(zf %) H vV “ZH/Z(Ei T80, (2, 7)1, (2,,7,) |>
=2 [-23(5, k. B)+26(5, K, F,) + 63(F, .K,) |
(4.32)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.6), nous avons :

—

| Aan (E;”—‘;))Z-l/z (Ea RSy, (zf o1 )| ' R % | |Z+1/2 (/;, o) s, (2,,7) s, (2, ’Fz)l >
%[23(6,1?,,1?,)-26(6, K, k)]

(4.33)




Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.7), nous avons :

<|Z—|/z (ks 7)) X (Ea )1, (2, »’-:2)| | % ' |Z+1/2 (l;, o) 18,0, (2,7, )15-1(2 (z..73) |>

_1 [23(7, k

== k) -26(7,k, k)|

(4.34)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.8), nous avons :

<’Z—1/2(EJ’;:O)Z—IIZ(IEaj';)lsH/Z (zf’?z)H % ’Il+l/2(Ei’7b)ls+l/2 (zu’—:l)ls-l/z(zn;z)l >

=2 [-25(8, %8, +26(8, K, .£,)]

(4.35)

ou f( I}; ,I?, )etg( IES ,l_c; ) sont les amplitudes de diffusion directe et d’échange définies au
troisiéme chapitre pour le potentiel électrostatique sans la partie du potentiel de Breit; elles

sont données par les relations (3.41) et (3.42). Egalement 3(M, /?, ,E,), GM, k

; ,E,) et
H(M, I;: ,l?,) désignent respectivement les amplitudes de diffusion directe, d’échange et de

capture du méme processus pour le potentiel de Breit, elles sont définies par I'écriture

matricielle suivante ;

S(M,k,,k.)=j( ’ ,k,,k,j
m,., m,, m,

=( 2, ko) 20, (R, TS, (27,5)| V2

Zme (B )1, (2, 7)1, (2,,5) )

(4.36)
LA ¢ L) m.y, me’ ma ;. . ’ . . . « .
L’écriture matricielle M = ” désigne les différents états de spin individuels
mim: 4 al > a2

de I’état final ( m, =+1/2 ) et de I’état initial ( m, =+//2 ) du systéme a trois électrons
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relativistes 0,1,2 avant et apreés la collision. Ce terme exprime 1’amplitude de diffusion directe,
ou I’indice de I’électron incident ( I?, ,F, ) est le méme que celui de I’électron diffusé ( I_c', 5 ),

.o m, m, . .
G(M,k,,k,)=G[m" ‘ )

k .k
m, mal maZ

27782 e
inc

= ( Zm k7Y 2, (R TS, (21 ) | W | 2, (KT8, (2P, (207) )

(4.37)

qui désigne I’amplitude de diffusion d’échange ou I’indice de I’électron incident ( IZ,, ,F, ) estle

méme que celui de I’électron éjecté (k,,7, ). Notons que cet élément de matrice est donné a

’aide de la relation de Peterkop selon :
G (MK, .k, )=3(M,E, k,) (4.38)

Et finalement nous définissons le terme dit de capture électronique ou 'indice de I’électron
incident ( I;,. ,F, ) est attribué a I’électron atomique restant dans la couche K aprés la collision.

Pour les mémes raisons citées au troisi€éme chapitre nous négligeons dans nos calculs ce terme

de capture, terme faible comparé aux amplitudes de diffusion directe et d’échange, par :

- - m:, m_, ma J,
H(M, k:,k.>=H( ,k,,k,,]
mim:; ma]’ maz

= m, (BesF) 2, e 218, (21,75) | V| i, (RPN, (2P, (2,0) )

| (4.39)
Finalement, en combinant tous ces résultats nous trouvons I’amplitude de transition

correspondant a chacun des états finals.

Pour I’état final v, nous avons :

T =3~ 3L ELE)+ G E, )] (4.40)




Pour Iétat final ;. , nous avons :

T, =232, )+ G2 B ) ] (@.41)
Pour Iétat final y; ,, nous avons :
3 3,1?,,1}', ~G(3,k, ,k,)-3(4,k, k, )+
(T}i)2,++= ( -) ( - - - (442)
3J’ G(4,k, ,k)-3(5,k k)+G(5,k, k)
Pour Iétat final ., nous avons :
1 | s 6,12”12', ~G(6,k, ,k,)-3(8,k, k,)+
(T,),., = ——| J(& Kk I=O(6 K, A ok (4.43)
3V3|G(8, k,,k,)+3(7,k,,k,)-G(7,k,,k,)

Pour I’état final ., nous avons :

Ty, =] -3(3, k,,k,)+G(3,k,,k,)+3(4, k, ,k,)-G(4, k, k, )]
f173 7306 ~23(5,k,,k,)+2G, (5, k, k) +9g(k, k)
(4.49)

Pour I’état final ., nous avons :

1 | 3(8,k,,k)-G(8,k, 1?) 3(7, ,,k )+
T.),_, = g 4.45
(Tyods, 3\/_{G(7, k, k)+23(6,k, k)-2G(6,k, i )} (342)

Pour I’état final y; ., nous avons :

-G(3,k,,k,)+3(4, :’k«)“} (4.46)
+6f(k,, k)-3g(k,,k,)

A
h
-
o
~ v

( )4 ++ \/’—
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Pour I’état final v, nous avons :

1 | —3(8, k” e)+G(8,k,, e)

T. =
(fl)4-‘+ 3‘/5 3(7’]( k )+G(7, ks, a)

(4.47)

b- Préséntation du calcul

Nous gardons la méme description du probléme avec notre modéle d’ondes planes a trois
électrons relativistes qui introduit la corrélation dans I’état initial a I’aide du deuxiéme électron
atomique de la couche K. Notons que la seule modification introduite dans cette partie porte
sur le potentiel d’interaction entre le projectile et la cible dans la voie d’entrée avant la

collision, voir (El Messaoudi A et al (1997)).

Pour calculer amplitude de diffusion directe F(M, &, ,k,) relative au processus nous le

sy 7e

décomposons en somme de trois termes selon 1’équation suivante :

F(M, k, k)=F M,k k)+F (MK k)+F M,k k) (448)

s27e s§2 e

(M, I?_, ,k,) désigne ’'amplitude de diffusion directe contenant le potentiel électrb'statique

seul, donnée par :

F (M, E, )= ( 2, 6, 7) 2, ) s, (z,,rz)l-—+i+i X (B ) 15, (27 15 (2,07) )

0I

(4.49)

F,(M, k, , ,) désigne I’amplitude de diffusion directe contenant la partie de |'interaction de

Breit entre I’électron incident et I’électron atomique 1 donnée par :

B (ML B )= 2y B ) i B B s (2 )| =5y + 20 L T0)

Ko ra

| X, (ki) 15, (2,,7) 15y, (2,,5))

(4.50)




et finalement F, (M, k ) désigne également I’amplitude de diffusion directe de la partie de

> Fd

Breit entre I’électron incident et I’électron atomique 2 donnée par :

I o - ~ 1 - - (a,B,)(a,Fy)
E(Ma k:.’kn)=<xm, (k.varo)xm, (ka ’rl)lsma (zj ’rZ)l _Foz(aan +——w;0§2—-2_02_)

| K (ki) 15y, (2,715, (2,07) )

(4.51)

Pour le calcul de F, (M, k,,k,) nous remarquons que d’aprés |’étude faite au troisiéme

s e

chapitre nous avons :

m, m, m, . _
F,( : ,ks,kcj =0, b O m O (4.52)
m m rna2 ¥ inc ¢ Mal a a2

inc > al»

et dans le cas contraire elle est donnée par I’équation (3.55).

D’apreés I’équation (4.36), nous avons :

m._m_m X (@, ) (@, 1)
E k .k ki kP a, +————————
z[minc mal ma2 s ) <Zm,( * O)x"l( )| 0] 0 l r02|
Zm,,, (El ’FO) lsmal (zc 7'_‘;)> 6m, Mgy
(4.53)
et finalement, d’aprés 1’équation (4.36), nous avons :
. CADICAN) - -
E(M, &, £,) = (i, (7)1, (2, B)| -5 L (&3, ) g (R ) s, (201F))
2 02
(x,,,<k.,r:)| 15,,(z7) )
(4.54)
Pour F; (M, k: , e)la méme régle de sélection n’intervient pas.




La forme générale de tous les éléments de matrice pour le potentiel B(0,1) désignant

Pinteraction de Breit entre I’électron incident et I’électron atomique 1 de la couche K est

donnée par les deux équations suivantes :

M, B = 2, (B ) 2, (BiF) | BOD | 20, (B )15, (7))

< Is, (z,,5)|1s, (2.5 )>

(4.55-a)

M, (k, k) = ( 2, (k,.7)1s,, (z,.7) | B, 1)];5," (k. 7)1s,, (ze,r)>

)=
(o, (R, |15,,, (2,,5))

(4.55-b)

Et pour le potentiel B(0,2) désignant I’interaction de Breit entre I’électron incident O et le

deuxieéme électron atomique 2 de la couche K; nous avons également les deux équations

suivantes :

M,k K) = 2, (6 5) 2, (B, ) | BO,2D)| 2, (R TS, (2,,7))
(15, (2 7| 1s,,, (2..7) )

(4.56-a)

M,y (K, ) = ( 2, (B TS, (2,5 | BO.2D)| 24, (7)1, (2,.5))
(x.,, (ke oF,) sm,.(z,,n)>

(4.56-b)

En détaillant les calculs (voir annexe G), nous allons ramener toutes ces expressions a la forme

intégrale générale 7 (§,a,,n) donnée par I’équation (3.56). Nous avons finalement deux




types de résultats pour ces amplitudes de diffusion directe F (M, k E,) donnés par les deux

IR}

relations suivantes :

F(M, k

K4

k)=A41(k,z,,y,-1,0)+B I(k,z,,y,-1,1) (4.57)

et :
F(M, E,,E,):C,J(/Z,,z, +2z,,y+7,+1,0)+ D, 1(k,,z, +2,,y +y, +1,1)

(4.58)

- - —

Le vecteur k exprime la différence suivante k =k —k k =k ~k, désigne le vecteur

¢ e
transfert et &, désigne le vecteur d’onde de I’électron éjecté. Les paramétres y .y, ,z, ef z,
sont définis au deuxiéme chapitre, et finalement 4, ,B,,C, et D, désignent des constantes de
calcul.

De méme pour les amplitudes de diffusion d’échange G, (£, ,k,) sont données par les mémes

équations en utilisant la relation de Peterkop (3.43).




4-4 Résultats et discussions

Nous présentons dans ce paragraphe les résultats que nous avons obtenu pour la section
efficace triplement différentielle relativiste en introduisant 'interaction de Breit correspondant
aux mémes situations physiques représentées au troisiéme chapitre dans des géométries
coplanaires asymétriques et symétriques. Pour étudier I’effet de Iintroduction de ces
corrections relativistes nous comparons les résultats de toutes ces situations avec nos premiers
résultats du méme modéle, mais sans I’effet de I’interaction de Breit. Ainsi nous faisons une
comparaison avec tous les résultats de la littérature pour conclure tous les changements sur la
section efficace différentielle triple (SEDT) d’ionisation causés par [’introduction de

’interaction de Breit.

a- Cinématiques asymétriques

Nous représentons la distribution angulaire de la SEDT d’ionisation (e,2e) de la couche K
calculée en premiére approximation de Born correspondant aux mémes situations représentées

au troisiéme chapitre dans une géométrie asymétrique coplanaire.

La figure (4.1) représente la SEDT de la couche K de I’atome d’or (Au) en fonction de I’angle
d’éjection 8, . Les conditions physiques sont : I’énergie incidente est fixée a E, = 500keV,
énergie diffusée a £, =319kel et celle d’éjection a £, = 100keV , ’angle de diffusion est
fix¢ & 6, =-15. La comparaison avec les résultats de nos premiers calculs montre bien la
translation du pic binaire et de celui de recul par effet de I’introduction des interactions
magnétique électron-électron et de retard. En comparant aussi avec le modeéle d’ondes planes
relativistes hydrogenoide rPWBA (travaux de Keller S et Whelan C T (1994-b)), et avec les
mesures expérimentales; nous remarquons une nette amélioration du modéle rPWBA. En effet
a I’'aide de notre modeéle d’ondes planes a trois électrons relativistes corrigé par I’introduction

des corrections relativistes de Breif, nous sommes arrivés a reproduire la méme structure de la




SEDT expérimentale en faisant apparaitre la région binaire et celle de recul comme prévue par
la théorie des collisions, rappelons que cette derniére structure est absente dans le modéle

rPWBA donnant a la cible une structure monoélectronique.
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Figure 4.1 La SEDT d’ionisation de I’atome Au en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure.

désigne nos résultats en introduisant I'effet de I’interaction de Breit,

nos premicr résultats sans 1'effet de Breit. I les mesures expérimentales de Bonfert ct al (1991). ...........

¢t — - — - — désignent respectivement les résultats avec et sans orthogonalisation du modéle rPWBA de
Keller and Whelan (1994).
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Figure 4.2 La SEDT d’ionisation de I’atome d’or (Au) en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats avec ou sans I’introduction de 1’effet de I’interaction de Breit ct
les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon identique que pour la figure (4.1). ........... désigne les
résultats de calcul de Jakubassa-Amundsen (1989 et 1992), - - - —- — représente les résultats de calcul de

Walters ct al (1992) et - - - - - - représente les résultats du modéle rDWBA calcul de Keller ct al (1994).

La figure (4.2) montre une comparaison de la méme situation physique de la section efficace
triplement différentielle relativiste (SEDT) en terme de ’angle d’éjection de I’ionisation de la
couche K de I’atome d’or (Au), entre les résultats de nos calculs avec I'introduction des effets
relativistes de Breif et les résultats des autres modéles théoriques décrits précédemment, tels
que les résultats des calculs utilisant des ondes coulombiennes semi-relativistes pour décrire
tous les électrons non liés (travaux de Jakubassa-amundsen (1989) et (1992)). Les résultats
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des calculs de Walters H R J et al (1992) introduisant Peffet du changement de spin et utilisant
une onde coulombienne semi-relativiste pour décrire I’électron éjecté et deux ondes planes
relativistes pour décrire I’électron incident et le diffusé. Finalement avec le modéle rDWBA
utilisant des ondes distordues relativistes pour décrire les voies d’entrée et de sortie de la
collision en utilisant le propagateur photonique total (travaux de Ast H et al (1994), Keller S et
al (1994-b) et Whelan C T et al (1995)). Nous remarquons d’aprés ces comparaisons que seul

le dernier modéle a été capable de reproduire nettement la structure expérimentale de la SEDT.

Notons aussi la réussite de notre modéle qui en bon accord avec les résultats expérimentaux,
donnant une approche simplifiée au probléme en utilisant des ondes planes relativistes pour
décrire I’état physique de tous les électrons non liés, en introduisant d’une part la corrélation
dans Pétat initial & I’aide des deux électrons atomiques de la couche K et la contribution du
potentiel électron-noyau, et d’autre part en incluant les corrections relativistes a I’aide des
interactions mégnétiques entre 1’électron incident et les deux électrons atomiques et ceux de
retard entre le méme systéme des trois électrons. A I’aide de cette description nous sommes
arrivés a reproduire les deux structures binaire et de recul contrairement aux autres modéles
cités ou on remarque I’absence de la région de recul. Nous remarquons une différence a
vérifier, c’est celle qui existe dans la direction de la région d’éjection interdite. Nous
constatons que tant dans nos premiers résultats de la précédente partie, tant dans nos résultats

qui introduisent I’interaction de Breit cette région est située vers une direction d’éjection

6, =100". Expérimentalement elle est vers une direction d’éjection @, = 70° et finalement

pour le modéle IDWBA vers 6, = 115°. Comme conclusion nous notons d’une part la réussite

de la description du probléme a I’aide du modéle d’ondes planes mais a trois particules
relativistes, et d’autre part les changements sur la SEDT d’ionisation a trés haute énergie
apportés par 'introduction des corrections relativistes, résultat que nous allons confirmer en

analysant les résultats des autres situations physiques sur les atomes d’argent et de cuivre.
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Figure 4.3 La SEDT d’ionisation de I’atome Ag en fonction de I’angle d’éjcction dans les conditions

cinématiques notées sur la figure. désigne nos résultats en introduisant ’effet de I’interaction de Breit,

————— nos premier résultats sans ’effet de Breit, I les mesures expérimentales de Bonfert et al (1991). ...........

et- — - — - — désignent respectivement les résultats avec ¢t sans orthogonalisation du modéle rPWBA dc
Keller and Whelan (1994).

La figure (4.3) représente de méme la SEDT d’ionisation de la couche K de I’atome d’argent

(Ag) en fonction de I’angle d’éjection 6,, dans une géométrie asymétrique coplanaire dans les
conditions physiques suivantes : énergie incidente est fixée a £, = 500kel, I’énergie diffusée
est fixée & E, = 375keV et celle éjectée est fixée a £, =100kelV , I'angle de diffusion est fixé
a @, =-7". Nous faisons les mémes comparaisons que pour la figure (4.1) et nous notons la

translation des pics binaire et de recul par rapport a nos anciens résultats, nous notons aussi la

nette amélioration de la description des électrons non liés a I’aide des ondes planes relativistes.
p
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Figure 4.4 La SEDT d’ionisation de I'atome Ag en fonction de ’angle d’éjection dans les conditions

cinématiques notées sur la figure. Nos résultats avec ou sans I’introduction de I’effet de I’interaction de Breit et

les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon identique que sur la figure (4.3). ........... désigne les
résultats de calcul de Jakubassa-Amundsen (1992). - - - —- — représente les résultats de calcul de Walters
ctal (1992) et------ représente les résultats du modéle rDWBA calcul de Keller et al (1994).

Dans la figure (4.4), nous nous plagons dans la méme situation physique que pour la figure
(4.3) et nous comparons avec les mémes modéles théoriques qu’auparavant. Nous arrivons aux
mémes conclusions c’est-a-dire la présence de la structure binaire et celle de recul prévue par
la théorie des collisions non relativistes. La direction d’éjection de recul dans nos résultats est

0, = —60°", c’est un résultat de la théorie des collisions relativistes. En effet c’est une direction

d’¢jection interdite dans la théorie d’ionisation non relativiste.
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La figure (4.5) représente la SEDT en fonction de I’angle d’éjection &, dans une situation

asymétrique coplanaire de I'ionisation simple de la couche K de I’atome d’argent dans les

mémes conditions énergétiques que pour la situation représentée dans les figures (4.3) et (4.4).
L’angle de diffusion est fixé & 8, = —15°, nous faisons les mémes comparaisons que pour les

autres figures et nous arrivons aux mémes conclusions, un trés bon accord avec les mesures

expérimentales dans cette situation ou on remarque seulement I’existence du pic binaire, étant

—

k
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donné que le vecteur d’onde est faible.
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FIG 4.5 La SEDT d’ionisation de I’atome Ag en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats avec et sans I’interaction de Breit et les résultats expérimentaux
sont représentés d’une fagon identique a 1a figure (4.4). - - - - - —résultats de Walters et al (1992). ..........
résultats de calcul du modéle rfPWBA de Keller and Whelan (1994) et .- - - - résultats de calcul du modele
rDWBA de Keller et al (1994). ' ‘




La figure (4.6) représente toujours la distribution angulaire de la SEDT de la couche K de

I’atome d’argent en fonction de ’angle d’éjection 6, calculée dans les conditions physiques

suivantes : énergie incidente E, =300keV , énergie diffusée E, = 200kel et celle d’éjection

E,=745keV, l'angle de diffusion est fixé a 6 =-10". A I’aide toujours des mémes
comparaisons nous remarquons la présence des deux structures binaire et celle de recul dans
les résultats de nos calculs qui sont translatées par I'effet de 'introduction des interactions
relativistes magnétiques électron-électron et ceux de retard de Breit, signalons que ce dernier

pic est absent dans le modéle d’ondes planes a deux électrons actifs rPWBA (travaux de Keller
S et Whelan C T (1994-b)).
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FIG 4.6 La SEDT d’ionisation de I’atome Ag en fonction de l'angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats avec et sans I'interaction de Breit et les résultats expérimentaux
de Prinz et al (1995) sont représentés d’une fagon identique aux autres figures et .......... désigne les résultats de
calcul du mod¢le rPWBA de Keller and Whelan (1994).
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b- Cinématiques symétriques

Nous reprenons également pour la situation symétrique coplanaire les mémes cas de figures
représentées dans la partie résultats du troisiéme chapitre pour la méme géométrie. Rappelons
que cette cinématique coplanaire symétrique représente la distribution angulaire de la SEDT
d’ionisation de la couche K tel que les deux électrons émergeants soient détectés dans deux
directions symétriques de part et d’autre de la direction d’incidence (|6,|=16,|=16]) et 2

énergie égale £, = .
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FIG 4.7 La SEDT d’ionisation de ’atome Cu en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats avec et sans 1’interaction de Breit et les résultats expérimentaux
sont représentés d’une fagon identique aux autres figures. -~ — « — = — et ......... désignent respectivement
résultats sans et avec orthogonalisation de calcul du modeéle rPWBA de Keller and Whelan (1994) et - - -
résultats de Jakubassa-Amundsen (1992).




La figure (4.7), montre la SEDT d’ionisation de la couche K de P’atome de cuivre (Cu) dans

une géométrie coplanaire symétrique avec une énergie incidente E, =300kel . Nous

comparons les résultats obtenus par cette étude en introduisant le potentiel de Breit avec nos
anciens résultats sans I’'introduction de ce potentiel. En comparant également avec les mesures
expérimentales, et avec le modéle rPWBA d’une part et d’autre part avec les calculs de
Jakubassa-Amundsen, nous remarquons en premier la translation du pic binaire par rapport a
nos anciens résultats ce qui confirme tous les changements sur la SEDT d’ionisation par
Iintroduction des corrections relativistes. Deuxiémement la comparaison avec les résultats
expérimentaux et les autres calculs théoriques montre d’une fagon nette la réussite de notre

modele a reproduire cette situation physique.
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FIG 4.8 La SEDT d’ionisation de I’atome Cu en fonction de I’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d’une fagon

identique aux autres figures et -+ — - - - —résultats de calcul du modéle rPWBA dc Keller and Whelan
(1994).
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La figure (4.8) représente la méme situation physique sur 1’atome de cuivre mais avec une
énergie incidente E, = 500keV . Nous faisons les mémes comparaisons que pour la figure
(4.7), nous constatons exactement les mémes conclusions et les mémes interprétations pour
cette énergie d’incidence. En conclusion un trés bon accord avec I’expérience dans le cas d’une

cinématique symétrique pour I’atome de cuivre.
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FIG 4.9 La SEDT d’ionisation de I'atome Ag en fonction de l’angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats avec et sans I’interaction de Breit et les résultats expérimentaux
sont représentés d’une fagon identique aux autres figures -+ — - — - — résultats du modéle rPWBA de Keller
and Whelan (1994), ......... résultats de Walters et al (1992) et - - - résultats de Jakubassa-Amundsen (1992).




Dans la figure (4.9), nous représentons aussi la distribution angulaire de la SEDT de
Iionisation simple de la couche K de I’atome d’argent dans une géométrie coplanaire

symétrique avec une énergie incidente E, = 300kel . Nous notons que les résultats de ces

calculs respectent exactement les mémes interprétations physiques que pour les figures (4.7) et
(4.8) sur 'atome de cuivre, c’est-a-dire nous signalons toujours d’une parf la translation
angulaire du pic binaire par rapport aux premiers résultats. La différence a signaler avec les
mesures expérimentales est dans la région qui correspond aux faibles angles d’éjection ou nous
comptons introduire dans nos prochains travaux la corrélation entre les deux électrons sortants
dans le continuum pour améliorer la SEDT dans cette région d’éjection (travaux de Keller S et
al (1996-b)).
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FIG 4.10 La SEDT d’ionisation de I’atome Ag en fonction de I'angle d’éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Tous les résultats sont représentés d’une fagon semblable 4 la figure (4.9).




Dans la figure (4.10), nous représentons aussi la distribution angulaire de la SEDT de
I'ionisation simple de la couche K de I’atome d’argent dans une géométrie coplanaire

symétrique, avec une énergie incidente E, = 500keV . Nous notons exactement les mémes

conclusions que pour la figure (4.9).

Ces résultats sur la situation symétrique coplanaire montrent nettement la réussite de nos
calculs a reproduire la structure de la section efficace triplement différentielle (SEDT) en
décrivant le probléme d’une fagon simple avec un modéle d’ondes planes a trois électrons
relativistes introduisant d’une part la corrélation dans I’état initial a I’aide des deux électrons
atomiques de la couche K et la contribution de I'interaction électron-noyau, et d’autre part en
introduisant les effets des corrections relativistes de Breit.

Nous constatons toujours la difficulté rencontrée pour trouver des résultats concernant 1’atome
d’or dans la cinématique coplanaire symétrique, identique a la difficulté rencontrée dans le

modéle rDWBA concernant I’atome de cuivre dans la méme cinématique.




4-5 Conclusion

Dans ce dernier chapitre, nous avons fait un bref rappel théorique sur I’origine de ’interaction
de Breit introduisant les corrections relativistes et qui découle de la théorie des perturbations
relativiste. Ces derniéres se traduisent par 'interaction magnétique électron-électron entre
I’électron projectile et les deux électrons atomiques de la couche K et, par I'interaction de
retard entre le méme systéme de trois électrons. Nous avons supposé que les conditions
d’introduction de ces interactions sont vérifiées, c’est-a-dire en considérant que le transfert
d’énergie entre les deux électrons est nul et, que les fonctions d’onde représentant les deux
électrons sont solutions de I’hamiltonien local de Dirac.

Nous avons représenté la SEDT d’ionisation de la couche K des atomes de cuivre, d’argent et
d’or dans toutes les situations physiques étudiées au troisiéme chapitre et nous parvenons aux
conclusions suivantes :

- Nous avons montré I'importance des corrections relativistes de Breit sur la SEDT
d’ionisation en translatant le maximum binaire dans toutes les situations étudiées
précédemment et en gardant toujours la méme structure de la SEDT, c’est-a-dire en faisant
apparaitre la structure de recul dans les situations qui correspondent a la cinématique
asymétriques, structure absente dans le modéle rPWBA et dans les autres modéles théoriques a
part le modele (DWBA

- Le bon accord avec I’expérience de nos résultats sur les situations symétriques concernant les
atomes de cuivre et d’argent & des énergies incidentes (300 et 500 keV) confirment les

conclusions de notre étude.
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" Abstract. The Breit interaction between the incident and atomic K-shellelectrons s mntroduced
in the calculation of the triple differential cross section of the K-shell ionization of heavy atoms
by very energetic clectrons (~300 keV). As the total spin is not conserved. all possible spin
states of the three-clectron system in the initial and final states are taken into account  The results
obtained by a Dirac planc wave description of the continuum clectrons and a relativistic hehum
like bound state wavefunction, show a net improvement with respect to our recent calculanons
employing the same description without the Breit interaction.

1. Introduction

It is now well known that very energetic electrons of energy values approaching hundreds of
keV can penetrate in very thin metallic layers (~50 pg c¢m™2) and eject, in a monocollisional
process, onc of the K-shell electrons of heavy elements such as copper. silver and gold.
These types of experiments have been successfully performed by the Tubingen group (Schiile
and Nakel 1982, Ruoff and Nakel 1987, Bonfert er al 1991). This is the outcome of a long
period of development in both (e, 2e) experiments, begun by Ehrhardt er al (1969) and
Amaldi er al (1969) on lighter targets, and theoretical relativistic clectron-atom clastic and
inclastic scattering studies begun by Bethe and Fermi (1932), by Moller (1932) and pursucd
by Fano (1956) and Ford and Mullin (1958).

The success of the Tubingen experiment has raised a new theoretical interest in the
subject, as it permits, in the absence of a full relativistic scattering multi-clectron theory,
to verify directly the different approximations one is obliged to perform in the relauvistic
treatment of the electronic structure of the targets and projectiles. Many theoretical models
based on relativistic propagator theory have been proposed. Fuss er al (1982) and Bell
(1989) developed a theoretical model which uses planc waves to represent all unbound
clectrons in an impulse approximation (PWIA) procedure. Cavalli and Avaldi (1994)
calculated the triple differential cross section in the semiclassical impulse approximation.
Other procedures use simple or sophisticated relativistic wavefunctions in the description of
the primary or sccondary electrons, as the series of calculations by Keller and Whelan
(1994) using a planc-wave Born approximation (rPWBA), or those of Das and Konar
(1974) who employed a semirelativistic Sommerfeld-Maue function for onc of the outgoing
clectrons. Jakubassa-Amundsen (1989, 1992) studied the influence of different approximate
semirclativistic scattered and bound state electron wavefunctions, in this approximation all
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unbound clectrons arc described by non-relativistic Coulomb waves multiphied by the Dirac
planc-wave spinor. Walters ef al (1992) have shown the importance of the introduction
of spin-flip. Only the calculations of Ast et «! (1994) and Keller et af (1994), using the
relativistic distorted wave Born approximation ((DWBA) for the determination of the TDCS
in coplanar asymmetric geometry, and those of Whelan er al (1995) using the same method
on coplanar symmetric geometry for gold and silver at impact cnergics of 500 and 300 keV,
reproduce well some of the existing experimental results.

In all these works the electronic structure of the heavy target is assimilated to one
K-shell electron and the influence of the nuclear potential is taken into account only n
the tDWBA procedure. Joulakian and El Messaoudi (1997) have recently presented an
approach, where the incident electron is considered to be in the ficld of the nucleus and
the two K-shell electrons, whose state is described by a Dirac helium-like solution. In this
paper we introduce into the perturbing potential ‘seen’ by the incoming clectron, the Brent
interaction (see Carse and Walker 1973, Walker 1974, 1975), which takes into account the
retardation effect and magnetic interactions between the incoming electron and two K-shell
clectrons. This, as it 1s explained below, will permit spin-flip in our three-clectron system,
in contrast to our first calculation, where only clectrostatic interactions were considered.

2. Theory

In a first Born treatment of the ionization problem, the triple differential cross section
(TDCS) for a relativistic (e, 2e) process is given by:

do B
4y -1 - | T2
= (2n)°k kk EE,—— [Tl (1)
dQ, dQ dE, TR L 1GeC ; Zl -
Here £, I and E. represent the relativistic energy values of the incident, scattered and
cjected clectrons respectively. k;, kg and k. are the respective wavevectors, . and $2, arc
the solid angles of the scattered and ejected electrons respectively. The equation

Ty = (W, IV (ro, ror, ro2)1Win) (2)

represents the transttion matrix element, between the two possible initial (v) and cight final
(n) states defined below. The potential seen by the incoming electron 1s given by:
2

| 1
Virg, ro1, ro2) = —— + — + — + B(O. 1) 4+ B(0, 2) (3)
ro Io o2

where B(i. j) represents the relativistic part of the clectron—clectron interaction that we wall
represent here by the Breit operator:

s I s a; - )@ - Tij)
13(1-j)=—2—rj(ai'aj)+ { lrz . 4)
ij ij

in which the first term represents the magnetic interaction, and the second term destgnates
the retardation effect (see Grant 1970).

The inttial state will be given for the two possible spin states by the Slater determinants:
Wie(S = 3 My = £3) = |xa120k) 1812(Z) 1521 2(Z)))] (5)

where the incident electron is given by the Dirac plane wave X|/2(Ei. ro) for the spin up
and x . 1/2(k;, ry) for the spin down. The two bound K-shell clectrons are represented by a
product of optimized Darwin wavefunctions 1s,,2(Z,) and 1s_;,2(Z;) for the spin up and
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spin down respectively. Z; represents a variational parameter as explained in Joulakian and
Il Messaoudi (1997).

As the total spin is not conserved, we will have the following possible wavefunctions
in the final statc:

Wi (S = % Mg = i%) = le:l/Z(E.\)X;H/Z(Ec)ISLI/Z(ZI')‘ (0)
e ! T :
Wy, (S = 3 Mg = £3) = 7§{|X11/2(ks)th/z(kc)l-\'-& 172( 7)1
'*‘lXi:I/Z(Es)X.‘;IH(Ec)lSiI/Z(Zf)I o erI/Z(Es)X'i Lalke) sy Zol) (7)

For the states of total spin (§ = %; Mg = :i:%), two combinations should be considered (see
Mott and Massey 1971 or Schulz 1973):

: ; | " » »
Wi (S =3 My = 1) = _'6(—lXi:|/2(k.\)X:tl/2(kc)ISTI/Z([f)l

NG
~1x 1120k xgr2ke) 1sp12(Z0)1 + 20051720k X0 12tk 1s 120700 (X)

which combines the spin of the scattered clectron with the triplet of the atomic clectrons,
and

= - ] - 5 r
W (S =3 Ms = i'}) = ﬁ“Xil/Z(ks)X;H/Z(kc)ls"{ 17202
—|x1 I/Z(Es)Xxl/z(Ec)‘S:tl/Z(Zf)l} (Y)

which combines the spin of the scattered electron with the singlet of the atomic clectrons.
Now the matrix clements that we can meet are of three types that we define in the following
way. First the dircct clements given by:

Ny, Ny, N

M, Mgy M = = T b= T T
f( to. My Q‘ks‘kc)=(x,,,m(ks,ro)x,,,“(kc.rn)lﬁmn(lr."z)l

X lenli.,(Ei' F())lsm,l (Zi' ;l)lsm,z(ziv FZ)) (1)

where the index of the incident electron (k;, ) is the same as that of the scattered clectron
(k.. To). Next the exchange term given by:

Mo, M, M2

8 <mm‘ ol ’ Es» Ec) =5 (XMﬂ)(ESv ;I)Xm||(Ec- ’_:())lsmn(zh FZ)I

S V| Yo (ki Fo) VS (Zis F1) VS (Z3 T2)) (1)

where the index of the incoming clectron (k;, 7y) is the same as that of the cjected clectron
(ke. To). This matrix clement can be determined by the following property:

me, mg,mp ¢ ¢ mp, Mg, My 77

g 'kSvkc =f .kmks s (|2)
niy, My, My g, My, My

Finally we have the capture term:

mpy, M N2 7 ¢ . ! - =k D ! ; >
: (’"m. mip, Miz K. kc) = (X Ko F1) Xy (K 72) VS (Z, ro)l

X V1 Yoo (ki Fo) VS (Zis 1) VS (Zi F2)) (13)

where the index of the incident electron (k;, Fo) is attributed to the remaining atomic clectron
Vs, (Zg, 7o). The numerical values of this term are very small in comparison with the other
two, so it has been neglected in our present calculations:

nq, mp, me
M, M, M2
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designate the individual final (mp = :}:%) and mitial (m; = ;t:—%) spin states of the three
clectrons (0, 1 and 2). Each matrix elcment constituted of three terms concerning the
clectrostatic part of the potential and the two Breit terms, has particular selection rules that
we can mention here. Now the electrostatic part of the direct element [ {equation (10)):

Il Ny, Mgy My
My, Ny Gy

);s- EL) = (Xm,..(lzu- ;())Xm., (I_(.cv i:l ) lS,,,I__(Zg. ”)l

2 ] ]
= m + T _+- =
ro rg ro2

b.d

Xlr1.',(Eiv F())“m,, (/1 }:I )IS,,,'_,(Z,, '7)) =0 (14)

i myy % myg or nig # mypoor mpy # my;. We have also the relativistic part of the potential
in the direct term:

. My, Mo M P ey - D | -
/2( 3 b ’ k\vkc) = <Xm.|.(ksv r())X:n”(kc‘ rl)]smn(/‘lv r)

N, DL Ny

% I (& @ -+ (@g - For)ay - roy ))l
“ A () - I -
2rg) ’(;l
me,(.(I:iv F())lS,,,”(Zi. ;I)]Sm,z(ziv ;2)> — (%) (15)

in the cases mp # myy. A similar rule does not exist for the term B((), 2).

The substitution of the different Xil/Z(E' r) and 1sy; in equation (2) with the adequate
wavevectors and parameters is straightforward. All the matrix elements can be expressed
in terms of the following basic integral:

I(g,a,B,n)= /rﬂ expl—(gr — ar)j(cos )" dr (16)

with f3 being a non-integer, which we can determine analytically.

3. Results

In what follows we present our results concerning gold, silver and copper targets. The
general observation that one can make on our new results given in figures 1--6, which
represent the variation of the TDCS in terms of the ejection angle, is that the introduction
of the Breit operator, as described above, translates, as expected, the curves corresponding
to our past results towards the experimental values. This shows the umportance of the
retardation and the magnetic interaction in the ionization process. Now let us consider
in a morc particular way the results for gold presented in figure 1 corresponding to a
coplanar asymmetric geometry at an impact encrgy of 500 keV. The scattered outgoing
clectron having an energy value of E; = 319 keV and the cjected onc an cnergy value of
Ey; = 100 keV. The scattering angle is fixed to —15”. In this case only the results of the
relativistic distorted-wave Born approximation (rDWBA) which use a better discription of
the incoming and emerging electrons are in good agreement with the experimental results.
Our results, which should be compared only with other plane wave calculations, arc the
closest approaching to the experimental values and they are the only ones which produce
the recoil structure, which must be attributed to the nuclear term in the perturbing potential
cquation (3). It would be interesting to verify experimentally the absence or the ranty of
cvent counts around the forbidden region that we obtain around 100", It should be noted

here that the last experimental point around 70" shows a tendency of what seems to be a
decrease.



TDCS (mbarn'srad 2 keV)

TDCS (mbarr/ srad 2 keV)
=

1!

10!

Yoar e e

The Breit interaction 3627

e T R TSP AP s e v gl
et e, Target Au-K ll

L E,=500keV 1
Sy r E,=319keV 1

i
1
A U R S R S T 0 G e ;I_L_l_l.l.l Lo PR (8 T Ll TR Nr o S Soyteey S 0 1 S Y 100 T 1 S 7 e T (R O !
0 50 100 150 200 250 1)
0, (degrees)

Figure 1. The TDCS for the K-shell ionization of gold by electron impact i terms ol the
cjcction angle. The scattering angle is fixed 1o — 157 with respect to the dircction of adence
I, = 500 keV, Es = 319 keV, £. = 100 keV. -———, present results; . past resulis
(oulakian and El Messaoudi 1997). Full circles with crror bars give the experimental data
of Bonfert et al (1991). - - — represents tDWBA results of Keller er al (1994) O pive
rPWHA results with spin-flip of Walters er al (1992). — - - —, rPWBA results with full photon
propagator; .- - .- . tPWBA results with pure Coulomb interaction both given by Keller and
Whelan (1994), short dashes represent Coulomb--Born results of Jakubassa- Amundsen (19%9)
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Figure 2. Same as in figure 1, but for silver with £, = 375 keV and a scatiering angle of 7
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Figure 3. The TDCS of the K-shell ionization of copper at 300 keV impact energy in coplanar
symmetric geometry (|| = [02] = 0) plotted against the detection dircction of onc of the
outgoing clectrons. Full circles with error bars give the experimental data of Bonfert et al
(1991); - - - -, Coulomb-Born (Jakubassa-Amundsen 1992). The two rPWRBA results are given
by the same types of lines as in figure I. The present results are given by the full curve and
— - — gives our past results.
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Figure 4. Samc as in figure 3, but with the energy of the incident electron fixed to 500 keV

The same observations can be made on the results corresponding to a silver target in
figurc 2, where we have, as in figure 1, the variation in coplanar asymmetric gcometry at the
samc impact cnergy; the scattered and electron energy values being 375 keV and 100 keV
respectively and the scattering angle being equal to —7°. Now in this case we have some
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Figure 5. Same as in figure 3, but for a silver target.
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Figure 6. Same as in figure 5, but for a silver target.
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experimental points around —40° which are separated from the binary region by a forbidden
rcgion which exists only in the results of Keller et al (1994) (presented by broken curves in
our results). It is interesting to see that all methods fail to approach these points. Now the
question is: Do these points constitute the beginning of a large recoil lobe or just a small
front lobe around the direction of —60°? Other experimental points are necessary (0 answer
this question. In the first eventuality the non-relativistic image of a binary and recoil lobe
would be respected. In the second, the lobe around —60° should have a quantum relativistic
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origin as this direction (i.e. —60°) corresponds to a forward ejection direction, perpendicular
to the momentum transfer, which, in the non-relativistic case. is an unfavourable cjection
dircction.

Concerning the case of coplanar symmetric geometry, we consider in figurcs 3 and 4 the
variation of the triple differential cross section of the ionization of copper by 300 and 5(X)
keV clectrons respectively. Here, the two emerging electrons are detected in two symmetric
dircctions with respect to the incidence direction (|6;] = |6, = 6). In the absence of
rDWBA results we compare our results with those of rPWBA, and the experimental data.
We remark that in these two cases the improvement is much more evident and the agrecment
with the experimental results is much more satisfactory.

In figures 5 and 6, we consider in symmetric geometry the ionization of a silver target at
the same impact energy values. Here the improvement with respect to the results obtained
by rPWBA with the full photon propagator is very obvious as well as the translation of the
maximum with respect to our first calculations, although the agreement with the experimental
results is not as good as in the case of a copper target (figures 3 and 4), especially in the
small angle region where the introduction of the correlation between the two emerging
clectrons is absolutely necessary as shown by Keller er al (1996).

4. Conclusion

We have introduced the Breit interaction in a procedure employing a three-clectron model
in the determination of the TDCS of the K-shell ionization of heavy targets using a helium-
like relativistic bound state wavefunction. The results show a net improvement with respect
to those obtained without the Breit interaction. The major advantage of this method is in
the possibility of applying a many-electron description in the relativistic trcatment of the
ionization of heavy atoms. This work opens the way for a future application of this proccdure
in calculations in which we intend to apply Sommerfeld—Maue continuum wavefunctions
instcad of the actual plane waves.
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Conclusion génévale

Conclusion générale

Motivé par la réussite des expériences réalisées par le groupe de Tibingen (Nakel W et
collaborateurs) sur les sections efficaces différentielles absolues de la couche K des atomes
lourds, et par I’absence d’une théorie compléte expliquant ces résultats, nous avons développé
dans ce travail une procédure relativiste basée sur le développement de Born pour définir la
matrice de diffusion S et la matrice de transition T ainsi que pour la détermination de la section
efficace triplement différentielle de ’ionisation simple de la couche K des atomes lourds par

impact d’électrons trés énergétiques (300 , 500 keV).

Nous avons présenté un modéle a trois électrons relativistes qui peuvent étre décrit par des
fonctions de base obtenues par la résolution de I’hamiltonien de Dirac a trois électrons. Nous
avons utilisé une fonction d’onde variationnelle type héliumoide pour décrire le coeur de la

cible. Nous avons également utilisé des ondes planes relativistes pour décrire tous les électrons

non liés.

Nous avons montré pour la premiéré fois I'importance de I’introduction de la corrélation dans
I’état initial a ’aide du deuxiéme électron de la couche K et I'importance de I'introduction de
I'interaction avec le noyau, qui est absente dans les traitements basés sur I’électrodynamique
quantique. Nous avons également montré I'importance d’introduire toutes les possibilités
d’occupation dans 1’état final & cause de la non conservation du spin total du systéme. Nous

avons amélioré le comportement de la section efficace différentielle triple dans les régions de

147




Conclusion génévale

faibles angles d’éjection et dans les situations symétriques coplanaires par rapport aux modéles
donnant a la cible une structure monoélectronique et, nous avons montré pour la premiére fois
I'importance des effets des interactions relativistes de Breit sur la section efficace différentielle

triple de la simple ionisation de la couche K des atomes lourds.

Les résultats satisfaisants que nous avons obtenus a I’aide de notre modéle d’ondes planes a
trois électrons relativistes, nous incitent a envisager d’étendre nos calculs en appliquant le
méme mod¢éle en utilisant des ondes coulombiennes relativistes pour décrire les électrons non
liés, d’introduire la corrélation entre les deux électrons sortants dans le continuum (Keller § et
al (1996-b)), ainsi qu’en utilisant des électrons incidents polarisés (travaux de Tenzer R et
Grin N (1994), Prinz H-Th et al (1995), Jakubassa-Amundsen (1995 et 1996), Keller S et al
(1996-c), Besch K H et al (1997)), et également a étudier le probléme d’ionisation de la couche
L des atomes lourds (travaux de Kull T et al (1997)).
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Annexe A

Forme intégrale du propagateur relativiste pour une particule libre

Rappelons que nous avons donné au premier chapitre deux expressions intégrales représentant
le propagateur de Green relativiste pour une particule libre G (7' -7 ), la premiére désigne la

propagation en avant d’une particule libre, expression qui inclue seulement les fréquences
positives donnée par :

PO (4 srpy gty EYo— DY +M
Gf.(r’—r):—z petp(?—r)e—xE(t—t) Yo — PY o

2n)’ 2E

t' >t (A.1)

La seconde est pour la propagation en arriére, expression qui inclue seulement les fréquences
négatives donnée par :
d’ a p ! P7=7) GiE(r=) ~Ey, +py +m,

G (F' =F)=—i 1<t (A2
G (7 -7) ) S E < (A2)

Le but de cette annexe est de démontrer ces deux expressions (A.1) et (A.2).
Nous partons de 1’équation (1.63) donnant la transformée de Fourier du propagateur libre
relativiste; rappelons que cette équation est donnée par :

o =y e PP GO
Go (7' -F) = j(m Go (P) (A3)

Nous rappelons aussi que G,? (p) est donnée par I’équation suivante :

1 p+m,
2

Gr(P)=——= :
p-m, p —m

pour p*> #m;] (A.4)

Nous rappelons aussi que le gradient V est défini au premier chapitre par la relation (1.60).




Pour démontrer les deux expressions (A.1) et (A.2), nous allons intégrer la transformée de
Fourier de G, (F'~F) donnée par les deux équations (A.3) et (A.4) sur le plan complexe p,,
ou p, est le point de singularité donné par :

Do =1yp* +m) =+E (A.5)

Une condition nécessaire de cette théorie, c’est que I’onde se propageant de 7 vers le futur en
avant concerne seulement I’énergie positive de 1’électron et sera représentée par une fonction
d’onde de fréquence positive, et dans le cas contraire c’est-a-dire pour une énergie négative,

nous aurons une fonction d’onde de fréquence négative.
L’intégrale de la transformée de Fourier de G? (F'~F) se fait dans le plan complexe p,

donné¢ par la figure suivante :

Im P/

P, =—p>+m? =-E Re P,

v

;

P = p2+m2 =F

Figurc A.1 : Schéma représentant I’intégrale de la transformée de Fourier du propagatecur de Green rclativistc
Gp (F'—F) dans le plan complexe Do




Pour t' > ¢, le contour C est fermé dans la partie du plan complexe p, contenant seulement le

pole de fréquence positive p, =+/p’ +m =+E, En intégrant alors I’expression (A.3) et en

remplagant G2 (p) par I’expression (A.4), nous aurons :

- d°p e dp, einto
G (F' -F) = e Pi-7) L 0 D+m A6
F( ) (21'[:)3 27[ p2 _mg (p 0) ( )
En utilisant ’expression du gradient V donnée par I’équation (1.60), nous avons :
Pt+m,=Ey,-py+m, (A7)

En substituant la relation (A.7) dans I’équation (A.6) et en intégrant sur le contour C, nous
obtenons :

~ 3 . FEv — DY
G’g(;:'_,-.-)____ij.(jnl)’s ! POF-P-E(E-1) Yo 2PEY+mo (A.8)

Ainsi, nous avons obtenu I’équation (A.1) désignant I’expression intégrale du propagateur

relativiste pour une particule libre pour #' > 1.

De méme pour #' <1, le contour C est fermé dans la partie du plan complexe p, contenant

seulement le pole de fréquence négativep, =—p> +m) =—E, en intégrant I’expression

(A.3) et en suivant les mémes étapes de calcul que pour #’ > ¢, nous trouvons aussi :

—EYo_ﬁ'_Y.'*'mo

- (A.9)

3
G,‘i (r'-rF)=-i j _d__ea_eiﬁ(P’—?)ﬂE(t'—z)
(2m)

Nous avons donc aussi retrouvé I’équation (A.2) donnant la forme intégrale du propagateur

relativiste pour une particule libre pour #' <7 .




Annexe B

BI Calcul de M,

M, est définie par

M, =(15,, (2, 7)1, (2,7, ) | 2225 | 15y, (20,7 )15, (2, ,5,) ) (B.1)
F.

1

Du fait que cet €lément de matrice n’est pas couplé la relation (B.1) devient :

M, :< Is,, (z, ,F) | i‘;i | Is,, (2, .7, )) <1S-1/2 (z,,%) l Is_,, (2, ,F, )> (B.2)

1
Du fait que 1s_,, (2, ,7,) est normé, nous avons : (1s_,, (z, .7 ) | 1s.,, (2, ,7,) ) =1, dans
ce cas ’expression de M, devient :

M, =<1Sl/2(za’i:l)l Z;_Z, I Is,, (2, fl)) - (B.3)

1

Nous définissons les constantes suivantes, que I’on utilisera dans toute la partie des annexes.

1- -
E' = €. et = u (B4'a)
\/ I+e¢, V1+£

1 E +E, A = 1 E +E, 1 E +E,
T @n)\ 2E ‘T @m)?\ 2E, C@n)*\ 2E,

[1}

A, et A, (B.4-b)

En remplagant les fonctions d’onde par leurs expressions la relation (B.3) devient :




M, = J‘ [Y:‘ Q) o —%E. Ylo‘ €, —i\/%ae Ylh(Ql):l 2(z, ., )z:‘_z'

0 ' (B.5)
\/55. Ylo (Q)) g(z,,n)dr

En effectuant le produit des deux spineurs dans ’expression de M, la relation (B.S) devient :

M, ‘fg(z,,r) rdr,

l

[j Y& (Q)Y(Q)dQ, + —5 [y @)y’ @)de, + =Y @)v @ )dQ]

(B.6)
En utilisant la condition de normalisation des harmoniques sphériques, M, devient :
M, jg (z,,n) 212 ar, [1+ ] (B.7)
r
En remplacant la fonction radiale g('z,,r, ) par son expression nous avons :
M, = hnp2rel gy, (B.8)

I+¢,

tel que : le paramétre y , est défini au deuxiéme chapitre par la relation (2.43-a) en remplagant
la charge z par la charge effective z,.

En utilisant la forme intégrale suivante (voir ref 1 et 49) :

P —u.r []l F(B) -
{ dr =y (B.9-a)

nous obtenons finalement :

r¢
M, =2z, (z-2,) L) (B.9-b)
I'(2y,+1)

Du fait que la fonction gamma posséde la propriété suivante :

I'(x+1)=xI(x) (B.10)
Nous trouvons finalement que M, est donnée par :

M, = 2z,(z-z,) (B.11)

2y,




B2 Calcul de M,

M, est définie par :
- - 1 - -
M, :<1s1/2 (z.,7)1s,, (2, ,7,) | o I Is,, (2., 7)) 1s,,, (2, .1, )) (B.12)
. 12

En premier lieu nous remplagons la fonction 1s,,, (z, ,7, ) par sa valeur pour obtenir :

- o* i y°* 2 e 1
(15_,,2(ze,r2)| J‘{Yo (Ql) 0 —%5 1 (Q1) _l\/;':e Y1 (Q1):| E
Y (@)

0 (B.13)
%E YO (Q) | g (z,,n)dF |15, (2..5))

N
I\/;:'a Y'll (Ql)

En effectuant le produit nous aurons I’expression suivante :

L= (15, G, 5)| | £Cn) Y°‘(Q)Y°<Q)dr+— Jeie ) — LYr @)Y (Q)dF

]2

22[gc, ,r,)r— Y (@)Y (Q)dF |15, 7))
12

(B.14)
Pour simplification nous posons :
I e -
={&(z,.r, )= Y (@)Y (2,)dF, (B.15)
12
B= %5 [ G )— Y* @)Y @,)dF (B.16)
12
C= %5 [ g (ze,r)-— Y"(Q )Y (@)dF (B.17)
12
De ce fait la relation (B.14) devient :
M, =(1s,,,(z,,7,) | A+B+C |1s_,(z,.7,)) (B.18)

En remplagant la fonction 1s_,,, (z, ,7,) par son expression nous obtenons :




-Y, (Q,) (B.19)

I\EE Y (Q,)| & (z,.n)dF

E Y Q)

i
5
En effectuant le produit des deux fonctions d’onde atomiques la relation (B.19) devient :

M,=1,+1,+1, (B.20)

Avec les quantités 1, , I, , I, désignent les formes intégrales suivantes :

L=[Y)(2,)Y](Q2,)(A+B+C)g’ (z,,1,)dF, (B.21)
L =382 [ Y (Q,) Y] (@) (4+B+C) g’ (2,1, )dF, 8.22)
I, = 3 jY-“(Q )Y, H(RQ,)(A+B+C)g* (2, ,r, )dF, (B.23)

Maintenant en remplagant les quantités intégrales A,B et C par les relations (B.15), (B.16) et

(B.17); les formes intégrales I, ,I, et I, se décomposent de la maniére suivante :

I,=J,+J,+J, (B.24)
avec J,,J, et J, désignent les formes intégrales suivantes :

. . I,
Jo=[ &(2,,1)8 (2,.1,) Y] (2,)Y(R2,)Y] (.(22)Y,j’(.(22)r— d7, dF,

(B.25)
J, %5 [ 8 (2 m) 812 ) YN (0, Y2(0) Y1 (@) YR (Q) Larar,
| (B.26)
=38 [ 8GR E ) Y (Q) V@)Y () Y(Q)—dF, dF,
(B.27)
De méme pour 1, =J, +J; +J, (B.28)




Et on définit les quantités J,,J; ef J, par les formes intégrales suivantes :

. . . 1o
Jo=5E [ G n) 8 @, m) YT (Q,) Y (Q,) Y (Q,) Y2 (Q,)—-dF, dF,
12
(B.29)
Jo= SB[ 82 n)E G n) Y (@) YR, Y (@) Y (2 ), R dF
12
(B.30)
2._ . - 1 - -
JGZE'::J' gz(ze’rl)gz(zcarZ)Ylo (2,)Y7(Q,)Y; (Q])YI'(Q‘)—dr, dr,
12
(B.31)
Finalement /, =J, + J, + Jy (B.32)

Et nous définissons J,,J, et J, par les équations suivantes :

2 . ) ) 1o,
Jr= SB[ £ n)g ) YT (Q:) Y (Q,) YI(Q,) YS (Q,)—dF, dF,

12

(B.33)
2 e _ . |
Jo= 5B &7 )8 @) YT () Y (Q,) Y (Q,) Y (Q,)—dF, dF,
12

(B.34)

4 _ e - . |

J, 265:,[ gz(ze ’rl)gz (z, ;rz)Yll (Q,)Y, : (Q, )Yll (Q, )Yll (Q))—dF, dF,

12 :
(B.35)
Pour calculer les intégrales J, nous décomposons le potentiel s selon la forme harmonique
rIZ
sphérique suivante :
re 1

__47[ Y c. )y 0 B.36
iz gm.z,:”(zlu)’(’)’(’) (536

En insérant la relation (B.36) dans I’expression de J, nous obtenons :

‘4”,2 _Z_ Jdr [ dr g’ (2, )8 (z,.r,) YJ (2,)¥] (2,)Y] (2,)Y3(Q,)

. )i
Y'(R2,)Y"(Q
r,’” (2,) ( 2)(21+1)

(B.37)




En remplagant les fonctions radiales g°(z,,r,) et g°(z,,r,) par leurs expressions. En

remarque que seul les termes nuls de / et de m qui contribue dans cette somm'ation, la relation
(B.37) devient :

¢ ~25,1 ,.2 22,7, r22r. 0* 0 0
Jy=4aN*(z,)[ e 7 dr, [ e r—drzj YO(Q,)Y(R2,)Y(2,)dR,

>

[ Yy (2,)v](2,)v)(,)da,

(B.38)
En utilisant les régles de calcul des coefficients de Clebsch-Gordan nous aurons :
27, 2T
J,=N%(z,) Ir,”' el dr, Ia’rz 2an Idrz - (B.39-a)
h ,, n
En utilisant les deux formes intégrales suivantes (voir ref 1 et 49) :
a
[r*lePrdr=p~y(a,Ba) (B.39-b)
0
+o0
[rotePrdr=p~T (a,Ba) (B.39-c)
a

¥ (a,x) et I' (a,x) désignent la fonction gamma incompléte (voir ref 1 et 49)

nous obtenons alors ;

J, =N4(z.)[jr,27‘ e*”"ldr,[l(zz,)'<“'+'>~(2y +1,2z,r,)+(22,)2" T (2y,,22,1,) H
rl

(B.40)
En séparant cette forme intégrale nous obtenons |’expression suivante : (voir ref 1 et 49)

T

(2z,) @D I rivet et Y2y, + 1,22, r)dr +

J, =N*(z,) o
(2z,)7?2 I ri’e? " T (2y,,2z,r)dr,
i 0 i
(B.41)
En utilisant les deux formes intégrales de la fonction incompléte gamma
N* T (4 1
= (z,) (4y, + )4 = L,F (1,4y,+1,2y,+2,1/2)
2 | @y, + D@z
(B.42)




En remplagant la constante N (z,) par son expression nous obtenons finalement :

2
J:(22)47,+2 1+€l l r(47e+1)
! ‘ 22y ,+1)| 2(2y,+1)(4z,)"7 ?

F(l1,4y +1,2y,+2,1/2)

(B.43)
Pour le calcul de la forme intégrale J, nous suivons les mémes étapes que pour J, et nous

obtenons I’expression suivante :

1 27‘ -
f ;1 g, N4(z )47z.j -22.’1’.27- dr I "22"1"2r—dr2 j Y00 ('QI)Y(?(QI)Yg('QI)dQ’

>

[ Y (2,)7 (2,)¥2(02,)a0,

(B.44)
En utilisant les regles de calcul des coefficients de Clebsch-Gordan nous trouvons

1- r@4
J_Z_l(z )4“2[ € M I+, }[ @y, +D }ZE(],4y,+l,27,+2,1/2)

F(Z‘Y‘ +1) I'(27e +1) (2Y¢ + 1)(420)47#]
(B.45)

D’aprés le calcul de ces deux termes nous précisons que la procédure de calcul est la méme

pour toutes les formes intégrales J; et le résultat est de la forme suivante :
J;=Ci(z,,8,,7,) ,F,(1,4y,+1,2y,+2,1/2) (B.46)
ou C, (z, ,¢€, ,7.) est une constante de calcul.

Maintenant la derniére étape qui reste est de sommer tous les termes J. pour trouver

H

I’expression finale de M, qui s’écrit comme suit :

/ I'(4y,+1)

M, =2z
"2 [r(2y,+ D)

2

JF (1 4y,+1,2y,+2,1/2) (B.47)

...............................................................................................




Annexe C

CI Construction des fonctions d’onde finales

En partant de toutes les combinaisons possibles de spin du systéme des trois électrons, nous
pouvons définir les différents états de spin suivants :

bs=| 22 (B) 112 (B:) 15,2 (2)| C1)
b1y = | 200 6 212 06) 15, )| (C2)
br =| 102 (B) 212 (Br) 15,1, 2)| (C3)
bis =| 202 (R) 222 (B 15,2 (2)] | (C4)
bir =| 2 (6 20 (B 15, (2))| ' (C5)
bor =| 20 (B) 2 (B) 151, (2) (o)
B7 = 2 (0) 20 (R2) 1542 (2) (o)
bir =20 B) 200 ()15, ()| (C8)

Comme toutes ces fonctions d’onde ne sont pas des vecteurs propres de I’opérateur S 2, nous
allons construire des fonctions d’onde qui s’écrivent comme combinaisons de ces derniéres afin

d’exiger cette condition. Pour cela nous considérons les deux relations suivantes :

§*| S, Mg Y=S(S+1)| S, M) (C.9)
S, =| S, M;)=M; | S, M) (C.10)

Nous rappelons aussi la relation suivante pour I'opérateur S* :

~

§2=8. 8, +§, +8? (C.11)




avec S,

S,Mg)=S(S+1) - Mg (Mg 1) | S, M, 1) (C.12)

En appliquant I’opérateur S sur la fonction d’onde @7, nous aurons :
pphq P f

S'z ¢l—f =S'— §+ ¢l_f +§z ¢l—f +‘§22 ¢l_f ‘ (C.13)

En appliquant les relations (C.10) et (C.12) nous obtenons :

42 - 3.0 9 .

S’ ¢lf=0+-2—¢lf+z¢1f (C.14)
2 . 15, 33 -

donc S2¢U=—Z—¢,f=5(5+l)¢1f (C.15)

Nous remarquons que @, est une fonction propre de I’opérateur S§? pour la valeur propre
3 . - .
S= —2—; donc la fonction @, respecte la condition (C.9).
Le mé€me calcul montre que nous avons également ¢, est un état propre de §? avec la valeur
3
ropre § = —.
prop >

Pour la fonction @5, nous avons :

$*¢5,=8.8. ¢, +8. 65, + 81 43, (C.16)
le méme calcul montre que :
A T . }
S’ ¢3j:Z¢3f+¢4f+¢5f - (C.17)

Il va nous falloir combiner ¢ ,, ¢, . et ¢, pour obtenir une fonction propre de §?.

De méme le calcul de §° P, etde s? $s, donne :
AT . ) _
S* ¢4f =Z¢4f+¢3f+¢6f (C.18)

4 7
2 4- - - -
N ¢6I:Z¢6f+¢4f+¢3f (C.19)
Nous obtenons ainsi la matrice suivante dont nous allons pouvoir calculer les valeurs propres

puis les vecteurs propres :

s 7/4 1 1 &3
S l=|l 1 774 1 b (C.20)
b/ 1 L 7/4) | ¢,




....................................................................................................................................................................

. 15 3 3 .
Les valeurs propres de cette matrice sont T2 et 7 nous calculons maintenant le vecteur

, 5 . , L .
propre associé a la valeur propre 17 (S = 3/2), il est donné par I’équation suivante .

7/4 1 1 a a
174 1 | ||=2]s (C.21)
1 1 7/4) |c c

ou a, b et ¢ sont les facteurs recherchés

A partir de I’équation (C.21), nous obtenons le systéme suivant de trois équations a trois

inconnues :
2a¢;j =b¢;f +c¢;[
2b¢,, =ad;, +cdg, (C.22)

2cps, =bo,, +ag;,

1 1
d’ou a = b = ¢ et en déduit le vecteur propre suivant : — {¢., +¢@,, + @, | oo —= est un
prop \/5 [¢3f ¢4/ ¢6f] \/5

facteur de normalisation.

A ‘s 3 . e .
De méme le vecteur propre associé a la valeur propre 2 est donné par |’équation suivante :

774 1 1 a a
1 7/4 1 b :% b (C.23)
1 1 7/4) |c c

a partir de ce systéme nous obtenons une unique équation donnée par : a = —b = —c alaquelle

nous associons deux vecteurs propres tel que le premier est donné pour :

| O
a=1,b=1 et c=0 f[¢”_¢”] (C.24)
Le second est donné pour :
1 - _ -
a=-1,b=-1 et c=2 :/-_g[—¢,,—¢4f+2¢6f] (C.25)

En calculant aussi S* ¢;,, S* ¢;, et S* ¢;,, les résultats sont identiques; ce qui nous donne

finalement les huit vecteurs propres suivants désignant les états finaux possibles pour le

systéme a trois particules :




vip = ) e B)1s,, )| (C26)
Vir = 2 B 200 (B) 1.0, )] (e
i =] 20 ) 12 1512 @4 in ) s ) 152 @) 4] o ) s G150
(C.28)
vy =120 ) 22 (B 1512 @] 20n (B) 200 ()15 ) (C.29)

Wsy =”J]_g[‘l yav) (EI)Z—]/Z (Ez) Is ) (z)| ‘l Xan (El) X (Ez)ls—l/z ) | +2| Xan (EI)Z—I/Z (Ez) s, (2) ”
(C.30)

Wer = 71——2' [I X (R) VAT (Ez)ls-lxz (Z)I_‘ X2 (EI)ZIQ (k;)1s,, (2) ‘] (C.31)

Was =%[' X2 (El) X-an (Ez)ls-vz (z)l“l Xan (El)ll/z (Ez) Is.y, (2) ‘ +2‘ X2 (El)fc'nz (Ez)ls-vz (2) ”
(C32)

Wsy =%” X2 (El)l-ln (EZ)IS—I/Z (z)l"" Xan (’-‘.1)1’-1/2 (Ez)lsl/z (z)|+| Xan (El)ll/z (i‘.z)ls-uz (2) ”
(C.33)




C2 Expression des déterminants de Slater en fonction des
amplitudes directe f(k ,k,), d’échange g(k, k,) et de capture h(k, k,)

Nous commengons par le calcul du déterminant :

<| yAT (];l)ZIIZ (I;z)ls-l/z (z)| | v | l X (E,) Isy, (2.) 15, (2,)

),

Pour cela nous représentons tous les résultats dans les trois tableaux ci-dessous, ou dans la
premicre ligne se trouvent les différentes fonctions d’onde initiales provenant du déterminant
de Slater. Le premier chiffre correspond a I’électron incident et ceux entre les crochets aux
deux électrons atomiques. Le chiffre avec la barre indique un spin down et celui sans la barre
un spin up, et dans la premiére colonne se trouvent les fonctions d’onde finales ou les deux
chiffres entre les crochets correspondent respectivement a I’électron diffusé et a 1’électron
éjecté et le dernier étant I’électron atomique.

wily,| 1[23] | 1[32) | 2[13] | 3[12] | 2[3T] | -3[2T]
[12]3 | sty | O |-gthk)| O 0 0
SB]2 | 0 | sk | 0 | -gthk)| O 0
21] 3| gtk k)| O | Sk | O 0 0
3102 0 [-ekk)| O |sthik)| O 0
[23]1 0 0 0 0 fley k) | ~glky,ky)
32] 7] 0 0 0 0 |[-gtkikn)| fkiky)

Tableau C2.1: tablcau donnant la contribution du terme ( 212060 212(k) ls_|/2(2)| 4 | 2120k, 1s, /z(z,)ls_,/z(z,))

en fonction des amplitudes de diffusion f(k,,k,) et g(k,,k,)

D’apres ce tableau nous avons donc le résultat suivant

<| X2 (El) X2 (Ez) Is_, (2) | ‘ 4 ’ ‘ X2 (];,) sy, (2,) s, (2,)

:%—\;?[6f(1;,,122)—6g(51,1?2)]= Sk k) - g (ky ky)

)

(C.34)




Nous calculons maintenant pour le déterminant suivant :

<| X (EI)Z—IIZ (Ez)lsl/z (Z)| | V ' l X2 (En) Is,, (z.) 15, (2,)

dans le tableau (C2.2) ci-dessous en adoptant le méme principe de notation que le premier

>, les résultats sont donnés

tableau :

vy, 1[23] | -1[32] [ 2[13] | 3[12] | 2[37] | -3[2T]
[12]3 0 —f(ky. k) 0 h(ky k) 0 0
13] 2 | -1tk k) 0 h(ky, k) 0 0 0
-[2T]3] 0 0 0 0 |-/Gnk)| Mkky)
[37] 2 0 0 0 0 h(ky, ky) | =1 (ky k)
[23]1 | wkoka) 0 |-stkk)| O 0 0
-372]1 0 h(ky,ky) 0 -1 (ky, k) 0 0

Tableau C2.2: tablcau donnant la contribution du terme ( 2i20k) x_,/z(l?z)ls,/z(z)l V| 212 ko) 1sy2(2) s /z(z,))

cn fonction des amplitudes de diffusion f(k,,k,) et a(k,, &,)

Nous avons finalement :

<| Xin (EI) X2 (/;2)18”2 (z) I ' 4 H X (E,) Is,, (z,) Ls_y, (2,) I>

11 L o o o (C.35)
=Tl Sh kR =67 (k) = bk k) - (R R

.................................................................................................................................................................



Calcul pour le déterminant suivant :

<| Xan (EI)XlH (Ez) 15y, (2) “ V I | X2 (Ei)lsl/z (z,)1s., (z,)

résultats sont regroupés dans le tableau (C2.3) ci-dessous :

>, de méme que avant les

v, ly, 1[23]) | 1 [32] | 2[13] | 3[12] | 2[37] | 3[27]
[t2]3| © 0 0 0 | slhky) | ~hikyky)
His}2| O 0 0 0 |-k ky) | gk k)
21} 3 0 g(ky, k) 0 —h(ky, ky) 0 0
[31] 2 | stki.k2) 0 ~h(k,, ky) 0 0 0
[23]1 0 ~h(ky, ky) 0 glky. ky) 0 0
32])1 | -rkk)| O gy k) 0 0 0

tableau C2.3: tablcau donnant la contribution du terme ( 212Gk z120k2) 1s1/2(2)| V|2'1/z(/;o) 151/2(2.) 15_1/2(!.))

cn fonction des amplitudes de diffusion g(,,£,) et a(k,,k,)

nous avons alors :

<| X - (El) X (Ez) 15y, (2) I | V l I X2 (IZ,) s, (z,) Is, (2,)

- - - -

::;'6'%[6g(121’];z)_6h(1;1’];2).]: g(klakz)"h(kl:kz)

(C.36)




Annexe D

D1 Calcul des différents éléments de matrice donnant ’expression de
I’amplitude de diffusion directe f(k k)

a- Calcul de ( z,, (k ,7) | 15, (z,7) )

En remplagant 'onde plane relativiste par son expression ainsi que la fonction d’onde atomique,
nous obtenons :

o ) ck, c(k, -ik)
(1o B0 [ @P)= A, 10 e Soe s

[ Y2(8,0)
. 0 D.1)
I - —l r

f“e Y’ (6,0) “g(z,r)dF

.2
1\/; ::eYll(G,(p)

La constante A, est définie dans I’annexe B par la relation (B.4-b).

d’apreés I’expression de I’harmonique sphérique Y! (6,,0,) nous avons I'apparition d’une
2r

intégrale contenant I'angle ¢, mais étant donné que I'intégrale I e'? d ¢ est nulle, nous aurons
0

donc aucune contribution du terme avec la composante contenant Y, (6,,9,), le reste des termes

qui contribuent nous donnent :

L e"'”g(z r)dF L \/?'“ __Ck’
<Xl,2(/;,f")|1S,,2(2,7)>=A2 2‘/E \/—2 E+E,

[ &% g(z,r)cos(®)dF
(D.2)




En remplagant la fonction d’onde radiale g(z,r) par son expression, nous aurons :
v p

ck,
E+E,

(x,,z (k ,7) I s, (z,i")>=c2 iij‘ e K prel g 4 E,

La constante ¢, est donnée par I’expression suivante :

1
¢, = A, e N(z,)

Pour simplifier ces expressions nous considérons la forme intégrale définie par :

1(§,a,B,n)=[r’e’¥" ™" (cos(0))"dF

intégrale que nous calculons par la suite en détail dans I’annexe E.

Donc en utilisant cette intégrale la relation (D.3) se raméne 4 la relation suivante :

(202 F.P) 15, @F) )=, [ 1k 2,7, 1,04, 1 (K 2,7, -1,1) |

La constante ¢, est donnée par :

ck,
¢ E+E,

[1}

Cy =i

j e F7 7 605 (6) dr“]

(D.3)

(D.4)

(D.5)

(D.6)

(D.7)




b- Calcul de (1s_,, (2,7,) | 1s.,, (2, ,7,))

Pour calculer ce produit scalaire, nous remplagons les deux états 1s_,, (z,7,) et 1s_,, (z, ,7, )

par leurs expressions de Dirac, nous écrivons alors :

(13—112(za’—:2)|ls-llz(zn’-:z»:.[ |:0 '"Yg.(Qz) "i\/%:Yl_l‘(Qz) -

0
_Y:(Qz )

12 e o
z\ga, Y (Q,)

I
ﬁ:‘e Ylo (Qz )

—EY(Q
f—

g(z,r,) g(z,,1, )rz2 dr,

En effectuant le produit de ces deux spineurs, nous obtenons le résultats suivant : ®8
(., (2,5)] 15,0, (2, 7)) =[1+EE, | [ g(z.1,) 8(2, 1, )1 dr, (D.9)
En remplagant les fonctions radiales par leurs expressions, nous avons :

(1s_,, (2,5) | s, (2, ,F, )) = cI e (Fridn p e g - (D.10)

En utilisant la forme intégrale de la fonction gamma définie dans I’annexe B par la relation (B.9-

a), nous trouvons finalement :

. B, F(y+v.+1)
<1s—|/2 (z,7,) |1S—1/2 (z, :r2)>=cW

La constante ¢ est donnée par :

c:N(z)N(ze)[l+E Ez]

(D.11)

(D.12)




c- Calcul de ( 1., (k,.7) |- | 7. (K,.7))

Nous remplagons d’une fagon similaire les fonctions d’onde par leurs expressions pour obtenir

I’expression intégrale suivante :

_ _ z -~ ck,, c(ky, —ik,,)
<x”2(kl’r)|—;‘—|X”2(ki,r)>_AlAiJ.l:l 0 E1+Eo E|+E0

1
z 0 e R
(__) Ck” elk,re—lk,rd'—:
" | E +E,
— 0 -
(D.13)
Les constantes A, et A, sont définies dans I’annexe B par la relation (B.4-b)
En effectuant le produit des deux spineurs nous obtenons :
I z r Cz klZ klZ e_i(k—l_k-‘)F
Xz By P | == Xyn 7)) =—2 A, A, |1+ I dr
< 2 V%570 | r| 172 > 1 (E, +E,)(E, +E,) r
(D.14)

En posant le transfert d’impulsion & = k, — k, et en utilisant I'intégrale de Bethe donnée par :

-ik7 4
Ie, df:'k—?' (D.15)

nous obtenons finalement que :

- Z - V4

k P)|-=| x k ,7))=~-c, = D.16
(2, (7 | r0|z,(,ro)> ¢ (D.16)

La constante c, est donnée par :

cz klz kiz
(B, +E)(E, +Ey)

c,=(4n) A, A, [1+ (D.17)




d- Calcul de <ll/2 (El 7o) X (Ez %) I — l X2 (i‘., JFo) 18y, (2, 7)) >

1
Tor
Nous remplagons en premier lieu y,,, (E, ) et xy, (k, ,F,) par leurs expressions pour obtenir :

SR
ck, clk_ —ik ) 0
1z 1x 1y Ck-

1 ;- .- -
—e'hi dr, I 1SI/2(zurl))

<X|/2(i‘.2,’_';) | AA J.I:I 0

L +E E+E r,
El 0 1 0 E‘,-+E0 01
— 0 -
(D.18)
En effectuant le produit des deux spineurs, la relation (D.18) devient :

_ . dF. ki, k, - dF.

k, ,F)|A A |le*" —2+ S e'*n —21l1s,, (2, ,F D.19
(1 (5 7) |A, l{j T EAEYE RN e R) @)
Apres simplification de la relation (D.19), nous aurons :

- c’k, k, i dF

k,,F)|A, A |1+ — Ie”"“ | 1s,,, (z, ,F, D.20
<X1/2(2 1)| i 1{ (Ei+Eo)(E1+Eo) N | 2 ( 1)> ( )

. iir, A1 o , C
Pour calculer I’intégrale I e'"™ — nous considérons le changement suivant : F =7, -7, et
rOl
cette intégrale devient :
I eil?(ru".) ﬁzeiia J.ei/?r fz (D.21)
r r

Nous remarquons que nous avons ramené cette intégrale a la forme intégrale de Bethe connue

donnée par la relation (D.15), nous aurons donc :

Ieil?fo dr, - 4ne.'l??,

2
For k

(D.22)

Maintenant en remplagant encore les fonctions d’onde par leurs expressions, nous obtenons :

................................................................................................................................................................




K (E +E,)(E, +E,)

L et ez dn + ﬂ/‘ E +jE) Jer&on cos(e)g(z.)da}

(D.23)

<Zl/2 (kl,ro)ll/z (kz’rl) l l Zuz (k: T 18y, (2, ,77) > 4”A.- A1A2|: ki by }

En remplagant la fonction radiale g(z,) par sa valeur, la relation (D.23) devient :
&.“e-i(l?z-’?)ﬁ—h npreV dF 4o J'e—i(lzz—’?)?.-z, nopre-d COS(Q)dF] (D.24)
kz 1 1 3 1 1 .

et nous trouvons finalement que :

S

k2

166, =Kz, v, ~10) +, 0 (F, =K.z, v, = LD)]

<X|/2(k|’r )XI/Z(kZ)r)i |X|/2(knr)151/2(ze’r1)>

(D.25)
Les constantes ¢, et ¢, sont données par :
C2 kiz klz
c, =2m A A A, |1+ N(z,) (D.26-3)
(E; +E,)(E, +E,)
ck,,
c, =iE - (D.26-b)
E,+E




e- Calcul de <Z|/2 (kl Py 1s_ 112 (z,,7,) l ' Y AT (k, To) s, (2, .7) >

Nous utilisons les mémes étapes de calcul utilisées pour le calcul de I’élément de matrice avec le

potentiel 1/7,,, nous aurons donc :

2
Py - 1 - - - 4 ki: klz
<Z]/z(k1aro)15-1/2(2.:’2)|r_|Zl/z(knro)ls—l/z(zc:rz)>=<1S-1/2(znr2)|AiA| lil"'(E YENE +E ):|
02 i T )Ly T Ly
47[ i‘; —
Feh 1s—l/2 (ze arz))

(D.27)

A I’aide du remplacement des deux fonctions d’onde atomiques par leurs expressions, la relation
(D.27) devient :

1 (B 7z 2 g
J‘elkrz zry 22’2r27+7¢ Zdr2 +

A k. k.,
i (E+E)(E+E)k2 NaNe.)

[x]
[1}

1 Pe g . -
{——je"‘" nnnprtre? (gin? @+cos’ 0)dF,

4z
(D.28)
Finalement aprés toutes les simplifications possibles la relation (D.28) devient :
c? ki, k,
A A1+ S N@NE)1+EE][ [ eFrmmnn g2 a)
(E,+E )(E +E)) k ’
(D.29)

Finalement :
- - 1 - _ - C -
<Zl/2 (kl ’rO)IS—I/Z (ze,rz) lr—‘ X (ki ’ro)ls-wz (zearz) >=k—§](k,z+z‘ ’7+7c—3’0)
0

(D.30)
avece

02 kiz klz
+
(E; +E,)(E, +E,)

}[14—5 2] N@NGE,) (D.31)

...................................................................................................................................................................



D2 Orthogonalisation de Schmidt pour les états y , et y,

Nous écrivons 1’amplitude de diffusion directe donnée par la relation (3.49) dans le chapitre 3
sous la forme suivante :

- -~ = 2 1
J (& ,k,) :<Zl/2 (kl’r0)¢f (k.7 ,7) I‘:"‘”‘r‘_'*' IZ]/: (k.’r)(o.( )) (D.32)
o To
ou ¢, (r, ’;:2):1s1/2(;:l)1s—1/2 ;) (D.33)
et @ (ks .7, ,5) = 2 (k3 ) 15,y () (D.34)

Maintenant nous allons orthogonaliser la fonction d’onde représentant I’état final et celle
représentant I’état initial, ceci est équivalent i orthogonaliser les fonctions @, (ky 7 ,F,) et

¢, (7,,7;) . Nous écrivons alors ¢ (k, 7, ,7,) sous la forme orthogonale suivante

(0o |=( 07 B .7~ (07 o7 7 |0, 7)) 0, (LB | (D.35)

Nous commengons par vérifier que : < Do

0. )=0
nous avons .

0.)=(0; (& .50, F.72)) - (07 (6, 7 5|0 L) Yo, (L) |0, (5 LB

(D.36)
La condition de normalisation exige que ((p, (F.%) o, (% ,F) ) =1, il est clair donc que :
(poi|@)=0 - (D37)

Finalement les deux fonctions d’onde orthogonales représentants respectivement I’état final et
Iétat initial sont données par :

{ @on

v = 2 (kB e, (7 ,F) (D.38)
V=X (ky ,75) @, (K, B F) (D.39)

En remplagant ¢, (%,%) par ¢,,(F,7) dans I’équation (D.32) donnant I'amplitude de
diffusion f (k,,k,), nous obtenons :

. 1

f(knkz):<Z|/2(k|,r)¢on(k2’rlar) |—'_+_"+ IXIIZ(kx’r)¢:( )> (D.40)
0 01

Le développement de la relation (D.40) nécessite d’une part Putilisation des éléments de matrice

calculés précédemment , ainsi que I'intégrale de Bethe donnée par la relation (D.19), et d’autre
part en utilisant le fait que :

(@on ;7 B) |- 2] 0, (7 ,F) ) = 0 (D.41)




Il est alors facile de ramener la relation (D.40) a la relation suivante :
Sk ) = D( 07 (R LB) [ €51 4% | 0, (7)) = (07 (B B P | 0, o) ) 2B |
(D.42)

ol D est une constante de calcul que ’on donnera par la suite; et Z(k) désigne la charge

effective donnée par la relation suivante :

20 =(0,(.5) | —+-—| 0,G;.)) (D.43)

01 02
En développant cette expression nous obtenons :

. A e
Z(k)=F(¢.-(71,72)|e""'+e'”’ lo, (7.%) ) (D.44)

La constante A est donnée par :

6'2 kizklz
(Ei +E0)(El +E0)

A=(Am)A A, |1+ (D.45)

Donc les éléments de matrice qu’il reste a calculer sont, < P (Ez,ﬁ,Fz)l o, (F],Fz)> et

(o, (7. R)| e+t | o, (7,F)).
Nous avons donc :

(07 Gy F B | 00 L) Y= (2 6y ) | 150 (20 F) ) (15 (2055 [ 15y, (21) )

(D.46)
En utilisant les résultats du premier paragraphe, nous aurons :

R I Fr'y+y,+1 - -
(qp,(kz,r,,rz)lco,(r,,rz))=C,—(—%;,l[ukz,z.,y,—1,0)+czl(k2,z.,y,—1,1)]

(D.47)

Les constantes C, et C, sont données par :

1
C,=—=N@E@)N*(,)A,[I+E E, (D.48)
Ry ) A, [ ]
ck,,
et C, =i B, — (D.49)
L, +E,

Le deuxiéme élément de matrice donne :
( ¢i (ﬁ >;:2) | e”‘;,l l ¢i (’_.; ”-:2)>: ( 1Sl/2 (zc ’ﬁ)ls—IIZ (Ze ”_:2) | eikﬁ | lSl/2 (zc ”_‘;) 1S—-l/2 (Z. 1;:2))

(D.50)

................................................................................................................................................................



en utilisant la condition de normalisation suivante :(1s_,,, (z, ,7,) | 1s.,,, (z, ,7;) } =1, la relation

(D.50) devient :

V3

— ik - . "i._. . . 2,—. .
<lsu2 (Zu"l)le“l |1sl/2 (ze,r|)>=I[Yg Q) 0 —=E, Ylo (Q)) _’\/;:'. Yll (Qn)}

E

Y, (Q)
. 0
i
— =, Y Q)| g z,,n)dr
\/’ g ( 1) dr,

2
I\/;:‘eYll(Ql)

En effectuant le produit scalaire des composantes des deux spineurs nous obtenons :

oo iR 2o 2, T2y 1
(p.(7.7)| e |¢i(n,rz))——l+€N(2,) P Im[(Zze—ik)z"}

e

On trouve le méme résultat pour (@, (7 ,%) | €™ | o, (7 ,7;))

Finalement la charge Z(k) est donnée par
=S

Z(k) = Fl(k ,22,,2y,-2,0)

La constante C, est donnée par :

2N2(Z¢) \/(Ei+E0)(E1+Eo) |:1+ czkizklz :|

3 =

2n)'(1+¢,) EE, (& + E,)(E + Ey)
La constante D est donnée par :

p=ccTr.+D
(z+2z,)*7

Nous avons donc calculé tous les termes figurant dans I’expression de f,, (k, ,k,).

(D.51)

(D.52)

(D.53)

(D.54)

(D.55)




Annexe E

Calcul de lintégrale 1(G,a,8,n)

Nous remarquons que tous les résultats trouvés sont en fonction des deux formes intégrales
suivantes : / (§,a,,0) et I, (§,a,B,1) que nous calculons en détail dans cette annexe.

a- Calcul de 1,(G,a,p,0)

L’expression iniégrale I,(G,a,p,0) est donnée par :

I,(§.a,8,0)= [ r e’ """ dF (E.1)
Nous remplagons : §7 = grcos(8) et :dF = r’sin(8)drd e d6 nous obtenons :
I,(§,a,8,0) = [ ¥ &4 y2sin(9) drdp d@ (E.2)
En posant sin(8) d@ = d(—cos(8)) larelation (E.2) devient :

I,(§.a,B,0)= [ rfetr=@rary2g(_cos(8))drdy

+@ -1 » (E3)
=2z [rf2e dr [ €7 d (cos(8))
0

1

A T'aide d’une part du changement de variable suivant x = cos(€), et d’autre part d’une
intégration par partie de la partie intégrale entre 1 et -1 la relation (E.3) nous donne :
4 ¢ .
Io(q,a,,B,O)zj—hn[jr””e"“’e"”dr] (E.4)
q 0

En utilisant la forme intégrale de la fonction gamma donnée dans I’annexe B par la relation

(B.9-a), nous trouvons finalement :

1,(3,a,5,0) =4—”nn[ﬂﬂ.+—f,32] E5)
q |[(a-iq)

B o e



b- Calcul de 1 (§,a,p,1)

L’expression intégrale de /, (§,a,f,1) est donnée par :
I,(q,a,,B,l):J.rﬁe"”"‘”cos(ﬁ)d? (E.6)
les mémes étapes de calcul que l’intégrale /,(g,a,f,0), c’est-a-dire : en remplagant
GF =qrcos(@) et :d¥ =r*sin(0)drdop do

ramene la relation (E.6) a I’expression suivante :

L(g,a,B,1)= [ rP e @ 2 12 cos( 6 )d(~cos(8))drdp (E7)

En posant le changement x = cos(6) nous aurons :
+0 -1

I.(q,a,ﬂ,1)=2ﬂIrﬁ+2e‘“’drIe’“’”‘xdx (E.8)
0 1

nous faisons une double intégration par partie de la quantité :

+1 igrx +1 igrx
J= Ie”“’”‘xdx:[e x:l ~[S—dx (E.9)
-1 1

iqr iqr

nous obtenons donc :

J= 2cos(gqr) N 2isin(qr)

E.10
iqr q'r’ (E.10)

nous remplagons dans I’expression de I,(§,a,B,1) pour obtenir I’expression intégrale

suivante :

L@G.a.B.1)= 27[] o2 e_a,|:2cc?s(qr) N 2isin(qr)} E11)

iqr q*r?

En remplagant les expressions de cos(qr) et sin(qr) par leurs formes de partie réelle et

partie imaginaire la relation (E.11) devient :

1,(g,a,8,1) = 47[[,iRe[J' Bl e—(a-"q>'dr]+—'Z—Im[jrﬂe"“"'q)’drH (E.12)
’q 0 q 0




Donc en utilisant toujours la forme intégrale de la fonction gamma donnée par la relation (B.9-

a), 'intégrale I, (§,a,f,1) devient :

. A Lo I T(B+2) | i [ T(B+D
1(q,a,p,1) = 47{iqRe{-——(a _iq)ﬂ+2]+ = Im[————(a Yz ﬂ (E.13)

Nous obtenons ainsi la forme finale de I'intégrale /,(G,a,B,1) donnée par I’expression

suivante :

- _Armi rg+2) | 1 g+
h@e.p.D == {Re[(a—iq)””] qlm{(a—iq)””ﬂ E149)




Annexe F

Expression de Damplitude de transition 71, en fonction des
amplitudes directes F,(k, ,k,) et f(k, k) et d’échanges G, (k, ki, )et

g(ks ’I;o)

Tous les résultats sont regroupés dans les tableaux ci-dessous. Il est évident de voir que nous
avons les mémes résultats pour les potentiels B(0,1) et B(0,2), nous donnons donc dans les

tableaux seulement les résultats pour B (0,1) désignant I'interaction de Breif entre I’électron

incident et le premier électron atomique de la couche K. Nous signalons que nous adoptons les
mémes notations pour les tableaux utilisées dans 1’annexe C.

Pour le déterminant de Slater donné par I’équation (C.1), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.1) ci-dessous :

vily |V [23] - [32]1=2 [13]) 2 [31]| 3 [r 2] |3 [2T]
[12]3 0 |3@se)) O G(Ls.e) 0 0
-[13] 2}3,a,5,0)] 3 1.5.0) 0 0 0 0
{213 o0 G,(1,s,¢€) 0 Itsdse) O 0
[23]1] O 0 |F3dse|3@se| 0 0
[31]2]|GMse)f-6,a,se)| O 0 0 0
-[32]4 O 0 |GMsefgasel O 0

Tablcau F.1 donnant la contribution de 1’état donné par (C.1) en fonction des amplitudes de diffusion

3(k,, k,), G(k,, k,), /(K. k) et g(k, k).




D’apres ce tableau nous avons le résultat suivant :
(|2, 7 2k, )18z, 7 || W || 2R P sz, P Tste, ) | ) =

%71_6—[23(1,1« Fy-26q, k,,/?,)]:%[su,ks, D-GA,k,.E)]

(F.1)
avec :
3(1’ J’ka) = —Sl (l,S, e) - ‘32 (17s’e) + 33(1, s,e) (F2-a)
G(Lk,,k,)=-G,(1,s5,e)-G,(1,5) +G,(1,5,e) (F.2-b)

Nous signalons que la relation de Peferkop est vérifiée pour chaque amplitude d’échange
G,(1,s,e) avec (u=1,2,3) etil lui correspond I’amplitude de diffusion directe F,(1,s,e)
selon la relation :

G,(,s,e)=F,(l,e,s) (F.3)

. " . o + + 4+
La matrice 1 désigne la configuration de spin suivante : 1 = ( )
+ + -
Pour la suite, nous écrivons la fonction d’onde représentant un état de spin down avec une
barre, et celle représentant un état de spin up sans la barre.
Pour simplifier Iécriture des équations nous définissons les produits scalaires suivant

L(z;,2,)= (180, (2, ,F) | 18,0, (2, F) ) (F.4-a)
Lk, z) = { gon (k.7) | 15,0, @,7) ) (F.4-b)
L (k, )=<Z+,,2(E,F) 15,1, (2,7) ) (Fa-c)
2)=( Lo (B.F) |15, 2.F) )% L, (K ,2) (F.4-d)
L4(E,z)=<x_,,2(i,r*) Is.,, (2,7) )= L, (K,2) (F.4-¢)

Les expressions des amplitudes 3, (s, ) sont données par les équations suivantes :

3,(1,5,0) = (2 (k, 7)) (K, F) | BOY | 2(k,.7)1s(z, 7)) L(z,.2,)

(F.5-a)
3, (5,0 = (g (K, 7)1s(z,,7) | B O | x(k %)z, 7,) )Ly (R, 2,)

(F.5-b)
3,(1s,0)=( 2k, 7)ls(z, 7)) | B O | 2(k,.7)Is(z, 7))L, (K, 2,)

(F.5-c)




Pour le déterminant de Slater donné par I’équation (C.2), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.2) ci-dessous :

v lw,|1[23] -1[35]—2[13] z[3i] 3[15] -3 [27]
[15]3 32se)| 0 lo@esel O 0 0
-[i 3] 2 n@ao|H@se| 0 0 0 0
-[ 2 i] G @2se| 0 [3Q@se| O 0 0
[53] ij 0 0 |-32se|32se)| 0 0
[31]2|G@sal-6 s O 0 0 0
—[5 E] il o 0 G@s9lGase| O 0

Tableau F.2 donnant la contribution de 1’état donné par (C.2) en fonction des amplitudes de diffusion

3(k,, k,), G(k,, k,), /(K k) et g(k, k).

$s°e s e
D’aprés ce tableau, nous avons le résultat suivant :

(|2 E ) 2’25 Gy 7 | W | 2R 7 15z, 7 Tz, 7 | ) =

2 130,k E)-26@,E ki) =232k i)-Ga. ki K Fo
\/g_‘/_g[ (’ 50 ¢)_ (a 5 .)]"'3—[ (’ s> ;)— (’ ) c)]
32, k,,k,) = 3,(2,5,6) - 3,(2,5,¢)+ 3,(2,5,¢) (F.7-a)
G(Z: ES,Eg) = G| (2a S,e) - G2 (2a S,e) + G3(2,S,e) (F7-b)
et la matrice 2 désigne la configuration de spin suivante : 2 = C_ :_ _)
3,@2.5,0) = (2 (K, .5) 2(k, %) | BO.D| 2(K, . 7)1s(2,.%) ) L(z,.2,)
: (F.8-a)
3,2 50)=( 2k, 7)1s(, R) | BOY | 2k, .7)15(2,.7) )L, (K, ,2,)
(F.8-b)
3,2,5,6) = (7 (k.. %) 1s(z,.7) | BO.D | 2K 7)1, 7)) L(F, 2,)
(F.8-¢)




Pour le déterminant de Slater donné par I’équation (C.3), les résultats sont donnés dans le
tableau (F.3) ci-dessous :

v, v [1[23]]-1 [32]]-2 [13]| 2 [31] 3 [15] -3 [27]
[12]3|3B.s.0) 0 |-6@3se| ©O 0 0
*f(s.e) -g(s,e)
~[13] 2|-3,3,5,0|3B.5.0) 0 0 -g(s,e) 0
*f(s.€)
—[2 1] §'G|(3,s,e) 0 3,(3.s.¢) 0 0 0
-g(s,e) *f(s,e)
[2 3] 1 0 0 -3,(3,5,¢)[35(3.5.€) 0 -g(s,e)
*f(s.€)
[31] 2 |Gy3.5,0) |- Gy(3, 5,0) 0 0 f(s,e) 0
-g(s,e)
~[32]1 O 0 |GBs.0)-Gy35e| O f(s,€)
~8(s,e)

Tablcau F.3 donnant la contribution de 1’état donné par (C.3) en fonction des amplitudes de diffusion

3(k,, k,), G(k,, k,), f(E,E) et g(k,,E.).

s e

D’aprés ce tableau, nous avons le résultat suivant :

(|27 2 (B F)TsC, 7| | W [R5 ) T (2, 7)) =

(F.9)
[3(3, k,,k,)-G(3,k k)Y+3f(k  k)-3g(k k) ]
3(3,k,,k,) = 3,(3,5,6) - 3,(3,5,€) + 3,(3,5,¢) + 3/(s,€) (F.10-a)
G(3,k,,k,) = G,(3,5,)- G,(3,5,) + G, (3,5,€) - 3g(s,e) (F.10-b)
+ + -
et la matrice 3 désigne la configuration de spin suivante : 3 :[+ N )
3,(35.0) = ( 2k, 7)) x(k, %) | BOD| 2k, 7)1s(z, 7))Lz, 2,)
| (F.11-a)
3,G3,5.0)=( 2k, . 7)1s(z, . 7) | BO.D | 2k 7)) sz 7))Ly (K, . 2,)
(F.11-b)
3,3,5,0)=( 2k, ,7)1s(z, %) | BOD | 2k .7)1s(z, 7)) L (K,.2,)
(F.11-¢)




Pour le déterminant de Slafer donné par 1’équation (C.4), les résultats sont donnés dans le
tableau (F.4) ci-dessous :

v, v, |1]23] —1[35]-2‘[13] 2[31] 3[15] -3 [2 7]
[l -i] 3 0 =3,(4,5,¢) 0 G,(4,s,¢) 0 0
-f(s.e)
—[l 5] 2 =3,(4,s,¢) 3;(4,5,€) 0 0 0 0
- f(s.e)
—[2 T] 3j O Gi(4,s.¢) 0 |-3@s0 0 0
-f(s.€)
[2 -j] 1 0 0 =3,(4,5,¢) 3,(4,s,€) 0 0
- f(s.e)

[3 i] 21G.(4.5.0)|-G,a,5,¢)] O 0 0 |-f(se)
'—[ 3 5] 1 0 0 G,4,s.€) =G3(4,5,¢)| = f(s,€) 0

Tablcau F.4 donnant la contribution de 1’état donné par (C.4) en fonction des amplitudes de diffusion

S(k—.s’ é.c)' G(ic’;’ ]-c.e)’ f(EJ’Eﬂ) etg(ksyk;)-

D’apres ce tableau, nous avons le résultat suivant :

- = - - - e — - 2 1
(xR 2R st B ||V || 2 s e ) IStz B) [ )= ==
[234.5,.8)~26(@.F, £) - 67 .E) | = 5[ S@.K, . E) - G@.F, ) -3 F, )]

| (F.12)
3(4,k,,k,) = -3,(4,5,6) - 3,(4,5,¢) + 3,(4,5,¢) (F.13-a)
G(4,k,,k,) = —G,(4,5,¢) - G,(4,5,¢) + G, (4,5,¢) (F.13-b)
et la matrice 4 désigne la configuration de spin suivante : 4 = (Jr :r +j
+ —_
3,4,s5,0)=( 2(k,.7) 2 (k.. 7) | BO,Y | 2k, 7)15(2,.7) ) Lz, .2,
(F.14-a)
3,(4,5.0)=( 2(k,. 7)) 1s(z, . 7) | BO.D | 2k, 7)1s(z,.7) ) L (K, ,2,)
(F.14-b)
3,4,5,¢)=( 2 (k. 7)1s(z, B) | BO,Y | (k. 7)1s(z,. 7 Y Ly(K, ,2,)
(F.14-c)




Pour le déterminant de Slater donné par I’équation (C.5), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.5) ci-dessous :

vy /w1 [23]-1 [32]-2 [13]) 2 [31]| 3 [12] |8 [2T]
[12]3] O [-ssse O [GGso| 0 0
tg(s,e)
—[i 3] 203,550 (550 0 0 0 g(s,e)
—[5 1] 33 0 |GiSise 0 [-365se O 0
*g(s,e)
[_2— 3] 1 0 0 =3,(5,5.¢) 3,(5,5,8)| gls,e) 0
[-3. l] 2 |G, (5.s.€) =G,(5,s.e) 0 0 0 0
tg(s.e)
’—[3 2] 1| O 0 |GGsel|-G6se| O 0
*g(s,e)

Tableau F.5 donnant la contribution de 1'état donné par (C.5) en fonction des amplitudes dc diffusion

S(k,, k), G(k, k), f(k, k) et g(k,,k,).
D’apres ce tableau, nous avons le résultat suivant :
([2k ) 2k, Fs(z 7| | W] 2R 7152, ) is(z, 7)) =

2 1 .o - -y 2 . _ - -
—-—=23(5,%,,k,)-2G(5,k,, k,) +6g(k,k,) |==| A5.k,, k,)-G(5,k,, k,)+3g(k, .k,
T 236K R) =266k ) +6gk k) |= 5[ X6 K, K) -GS K k) +38(E K

(F.15)
3(5,k,,k,) = -3,(5,5,€) - 3,(5,5,€) + 3,(5,5,¢) (F.16-a)
G5,k k)= -G,(5,5,€) - G,(5,s,e)+G,(5,5,¢) (F.16-b)
- + +
et la matrice § désigne la configuration de spin suivante : 5 =(+ N )
3,(5,5.¢)=( 2 (k,.7) 7 (k%) | BO.D| 2(R.%)1s(z,. 7)) Lz,,2,)
: (F.17-a)
3,(5,5,0) =( (k. F,)1s(z,,7) | BO.) | x(k,.%)15(z,. ) VL, (K,.2,)
(F.17-b)
3,(5.5.¢) = ( 2(k,. 7)) 1s(z,.7) | BO.Y | 2(..7) 15, 7)) ) Ly (K, .2,)
(F.17-¢c)




Pour le déterminant de Slater donné par I’équation (C.6), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.6) ci-dessous :

vy lw, |1 [23]]-1[32]]-2 [13] 2[31] 3[15] -3 [27]
[i E] 3] 0 |-36s0| O |GGse] O 0
[i 5] 2l-3,(6,5.0)| 36,56} O 0 0 0
{21]3] 0 |G®sa] O |-36ee| O 0
[23]1] O 0 |-3,6.50)|36.50] 0 0
[51]2 Gy(6.5.0) |-G,(6,5,e)] O 0 0 0
{321 O 0 [Ga65.9|-Gy6s5e)] O 0

Tablcau F.6 donnant la contribution de I’état donné par (C.6) en fonction des amplitudes de diffusion

S(k,, k,), Gk, k,), [k R et g (R, K).
D’apreés ce tableau, nous avons le résultat suivant :

(|7 FF)Z (L 7s(z,,7) | W Hz(/a,r‘o)ls(z,,r“. Yis(z, 7)) =

2
—\/?‘/_[23(6, k) -2G(6,k, k) ]= [3(6, ) -G 6.k, k)]
(F.18)
3(6, ,,k ) =-3,(6,s,8) - 3,(6,s,e) + 3,(6,s,¢) (F.19-a)
G 6,k ,k,)=~G,(6,s,e) - G,(6,5,e) +G,(6,s,e) (F.19-b)
et la matrice 6 désigne la configuration de spin suivante : 6=(; ; j
3,(6,5.¢) = 7 (k,.7) 2 (k,.7) | BO.D | 2(R.7)1s(z,.7) )L(z,.2,)
(F.20-a)
3,6.5,¢)=( 2 (k,.7)1s(z,.7) | BO,1) | 2k, F)15(z,.7) ) L (K, ,2,)
(F.20-b)
3,(6.5.)=( 7 (k,.7)1s(z,.7,) | BO, V| 2(K,,%)1s(z,.7) ) L, (K, .2,)
(F.20-c)




Pour le déterminant de Slater donné par I’équation (C.7), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.7) ci-dessous :

vy lw |1 [23]]-1[32][-2 [13]| 2 [31] 3 [15] -3 [27))
[12]3[3059] 0 |-Gawa| © 0 0
—[13]5 -3 se)| his.€ 0 0 0

-[5 1] 3-6rse| O [3(se)| O 0 0
[23]1] © 0 |-37s50| Jse) 0 0
[31]2|GOsal-6,a50] O 0 0 0
[32]i 0 | 0 [GGo [aase 0 | O

Tableau F.7 donnant la contribution de 1’état donné par (C.7) en fonction des amplitudes de diffusion

— — —

S(ks’ ka)’ G(ks, I_C.c)’ f(ic.:’ic.g) et g(Es,Ee)-
D’aprés ce tableau nous avons le résultat suivant :

(|2 B 2 (B Ts (2 || W || 2 (B Fd s (e, 7D T (2 7 ) [ ) =

- —

—%%[23(7,&,1‘?‘)—26(7,&,1?2)]: %[3(7,@,1@)—0(7,1@,E,)]‘

(F.21)
avec
3(7,k,,k,) = -3,(7,5,€) - 3,(7,5,¢) + 3,(7,5,¢) (F.22-a)
G(7,k,,k,) = -G,(7,5,€)- G,(7,5,€) + G, (7,5,€) (F.22-b)
et la matrice 7 désigne la configuration de spin suivante : 7 = C : j
3,(7,5,0)=( 2 (k,.k,) 2k, . F) | BO.Y | 2(k,.7)1s(2,.7) VL (z,.2,)
(F.23-a)
3,(7.5,0) = ( 2k, 7)1s(z,,7) | BOY | 2715z, 7) )L, (K,.2,)
(F.23-b)
3,(7.5.6)=( 2(k,.7)15(z,.7) | BO.Y | 2k, 7) 15z, 7) ) L (K,,2,)
(F.23-¢)




Pour le déterminant de Slater donné par I’équation (C.8), les résultats sont donnés dans le
tableau (F.8) ci-dessous :

wylw |1 [23][-1[32]]2 [13] 2 [31] 3 [15] -3 [27)
[12]3]|3@sa| 0 [-G@ag| O 0 0

-[1 3]5 SN RACERSY I 0 0

-[z i] 3-GB.se| O [3Bse)| 0 0 0
[23]1] o 0 |-3@8s0|3B@se 0 0
[3?]5 G,8.5.6)|-G,8,5,] O 0 0 0

-[3 E]i 0 0 [GB.s.0)|-G8se| O 0

Tableau F.8 donnant la contribution de 1’état donné par (C.8) en fonction des amplitudes de diffusion

3(k,, k,), G(k,, k,), f(E, k) et g(k, k).
D’aprés ce tableau nous avons le résultat suivant :
(22 BTG, i) || W || 2 (B ts(a, 7 ) TG, )|

—\/l-g-%[z 3(8,12’,,12’,)-26(8,1?,,1?,)]: %[3(8,1?,,1?,)—6(8,5.,1?.)] )

(F.24)
avec |
3(8,/?,,1?,) =-3,(8,5,¢)- 3,(8,s,¢) + 3,(8,s,€) (F.25-a)
G(8,k,,k,) = -G,(8,5,¢)- G,(8,5,¢) + G, (8,5, _ (F.25-b)
et la matrice 8 désigne la configuration de spin suivante : 8 = (: : j
3,(8,5,0) = (2(E,. %) Z(E, ) | BO.D | 2(F, 7) (2, %) )L Gz, oz,
) (F.26-a)
3,(8,5,) = (2 (£ 7)1s(z,,7) | BOD | (7 1s(2,,7) )Ly (F, 2,)
” (F.26-b)
3,85,6)=( (£, 7)1s(z, . 7) | BOY | 2(F, 7)) TGz, 7)) ) Ly(F, ,2,) ,
(F.26-c)




Annexe G

Expression des amplitudes de diffusion directe F, (k, ,k,) en fonction
de la forme intégrale générale 1 (§,a,pB,n)

Nous allons calculer deux types différents d’éléments de matrice qui s’écrivent de la maniére
suivante :

-

M, (k, k) =( 2 (k%) 8k, %) | BOD | 2(k.75)1s(z.7)) G.1)

—

My (K, )= ( (B B)1s(2, ) | BOD | 2(R7)1s(z,,7)) G2)
F.1 Calcul de I’élément de matrice M, (k, k)

L’élément de matrice M, (k, ,k,) est défini par :
M, (k, k) =( 2 (k7)) 2(k, 5 | BO.D | 2(RL5)Ts(2,.%)) G3)

D’aprés I’expression de 'interaction de Breit, nous décomposons 1’amplitude de diffusion
M, (k, ,k,) en deux parties, la premiére contenant la partie d’interaction magnétique électron-

électron, que nous appelons amplitude magnétique et que I’on note par M," (k, ,I?.) et la
seconde contenant la partie de retard et que I’on note par M® (k, .k, )

a- Calcul de ’amplitude magnétique M (k, k)

L’amplitude de diffusion magnétique M" (k, ,k,) est donnée par la relation suivante :
mei I ~ L = | T -
M7k, k) = (xR, ) (R ) |5 — @0 @, | 2(R7)1s(2,.07) (G4)
01

Notons que le produit des deux matrices de Dirac est donné par la sommation suivante :

a,a,= Y. a, a, (G.5)

t=x,y,1

......................................................................................................................




Pour calculer I’amplitude M|" (k, ,k, )nous commengons par appliquer la relation (G.5) sur

s>7e

I’état | y(k, 7 )1s(z, 7)) >, nous aurons alors :

Gy | 2 (ki F)1s(2,,7) ) = ag, @] 2(K.7)1s(z,.7) )+ 6
@, @, 2(k,5)1s(2,,%) )+ ao, @, | 2(K,5)1s(z,,%))
Nous avons donc :
Lz @) |
0 —Z,
Ckiz ‘/3 I
o, | 2K F)s(z, 7)) = A E, + Eq fe'h \E YH(Q) |g(z,.5) (G.7-2)
0
1 ~Y5 ()
I 0 ]
La constante A, est définie dans ’annexe B par la relation (B.4-b).
0 —=Z2,Y,
ick, \/_ :
ao}'al}' X(Et ’;‘:))-1_‘;(20 ’;;)) = Ai Ei + Eo e“;l " \/7 Y_l (Q ) g(Z‘ ,rl) (G7-b)
0
; -Yo ()
- 0 -4
La constante =, est définie dans ’annexe B par la relation (B.4-a).
- - I i
ok, i\ﬁ Y7 (@)
_ _ E, +E, ) ’3
o | 1B F)Ist D)) = A0 R - EYQ) [gGz,0) (G.7-)
0
L O L Y@
Pour obtenir finalement :
God | 2(K,F)1s(z, 7)) =| (k75 (2,.7) ) (G3)

Les fonctions d’onde 7 (%, ,7,) et 15(z,,7 ) sont données par les expressions suivantes :




Ckiz
E +E,
7k F)=A, | (1+i Kie | gikin | (G.9-a)
e, )= i(+I)E,.+E0 .
1
i 1+i ]
—.: (1+7) Jg -1 ]
~,{———ﬁ Y (€,)+i 3 ¥ (Ql)]
15(z, 7)) =| g, [(i—l)\/%Yl"(Q,)—%Yf(QI)J gz, .,r) (G.9-b)
(i-1) Y5 (Q,)
i Y5 () |

En utilisant ces relations I’amplitude magnétique devient alors :
mep I - i 1~ - = -
My (k) = (7 ) (k) | 5= | Z(RLR) I (2, 7)) (G.10)
0l

Pour effectuer ce calcul nous commengons en premier lieu par remplacer les fonctions d’onde

x(k, 7)) et ¥ (k, ,7,) par leurs expressions, nous obtenons ainsi :

Cksz c(ksx _iksy)
E +L E +E,

Mk, k) = (n(k, %) A A, j bR df;[l 0

Ckiz
E +E,
(1 ) Ckiz ik 7 1_~( -°)>
+1 -— e s(z,,n
E+E | 25 ‘
1
i 1+i i
(G.11)
La constante A_ est définie dans I’annexe B par la relation (B.4-b).
En effectuant le produit des deux spineurs, cette relation devient :
.- " ck, ck 1+i)c(k,, —ik,
My (k, k)= (0 (K, F) A A i JAreth, mik, )
E +E, E +E, E +E,
(G.12)

3| er | . )




ou k =k —k, désigne le vecteur transfert, en utilisant I'intégrale de Bethe nous avons

My (R, E) =2 (2 (R |7

15(z,.7)) BN (A6
A est une constante de calcul intermédiaire donnée par la relation suivante :

4 ck,  ck, (1+i)c(k,, —ik,)
A=—(ﬂ)A,As[ L (+i)eC y)}

+ (G.14)
2 E +E, E +E, E +E,

En remplagant les fonctions d’onde y,,,, (k,,7) et 15, (z, ,F,) par leurs expressions nous

obtenons la relation suivante :

P i —-1)ck k,,—ik
(L), [ e cos(e>g<z,,r,>dr:+[(' o e ”)}

E,+E; E, +E,
[e' D gz, n)dF,

(G.15)
En remplagant aussi la fonction radiale par sa valeur, nous aurons :

M (k, k)= % [ C, j e KPRz Q) g +C3I g i ke BV Rzn Lt 0o5(9)d T,

(G.16)
et en utilisant la forme intégrale générale /(g ,a,f,n) définie dans I’annexe E, I’amplitude

magnétique s’écrit :

L. C . . .
Mk k)= k_;[C2 I(k,~k,z,,v,-1,00+C, I (k,-k,z,,y,-1,1) ] (G.17)
Les constantes C,, C, et C; sont données par les relations suivantes :

ck, ck 1+)c(k, —ik
C,=-JaN(z,)A, A, A, t LD e 1K) (G.18-a)
E +E, E +E, E . +E,

— (i_l)Ckaz +c(kcx_ikay)

C
' E+E, E,+E,

et C,=(+i)E, (G.18-b)




b- Calcul de l amplttude de retard MF (k,,k,)

L’amplitude de diffusion de retard M (k ) est donnée par la relation su1vante ;

s? e

M (kR )= (k7)) 2 (R 7D |- 1 (&°F°‘r)f&'?°‘)1x(lF,-,a,)Ts(z.,f;))

0] 01

(G.19)
D’apreés la transformation de Bethe nous avons :

Lo _Ljdgpm

2 2
n, 2rm q

(G.20)

Donc en insérant cette relation dans le potentiel de retard de Breit, cette partie d’interaction

devient :

BR (O’l)=_4.12I§qui‘Wo| (aoq)(alq) ‘ (GZI)

2
q q
nous avons également la double sommation suivante :

(a,§)(a g)= Z Z (a4 9 )(ay,9;) (G.22)

les deux relations (G.21) et (G.22), nous donne :

“1’01

Mk k) =(n (kR (R 7D |~ (0, 4) (0, 4,)

|x<1?,-,fz,)1s(za,r‘.>>

(G.23)
En faisant le calcul avec le premier terme de la sommation (a,,q,)(a,,q.), nous

commengons par I’appliquer sur ’état | Z(E; A )i:v(z‘z 1) ), nous obtenons ainsi :

- 1 dg L
M () = (0 i) ) |- [ 2L
4n q°

T (k7)) 15(2,,7))  (G24)

Les deux états 7, (&, ,7,) et 15, (z, , 7, ) sont donnés par les deux relations suivantes :

Ckiz

E +E, |e"? (G.25-a)
0

9.

7. (k.7)=A, | T




i |l1-g,
9 s ¥ @)

13, (z, ,F,) = qxi\/z /1;8—'5{;‘ Q)| gz.n) (G.25-b)
3V1+eg,

—qx Y(? (Ql )
v i 0 ]
Nous obtenons donc la relation suivante :
R, 7 _ - 1 Ik ) dq — tkro "1’01

A R e | -2 2.))

(G.26)
En utilisant I’expression suivante :
1= [[ Slanete e, (G27)
La relation (G.26) devient :
MY (k, k)= A{ g (R, F) | H(F) |15, (2,.7)) (G.28)
A est une constante de calcul intermédiaire donnée par :

c(k, —ik
A=- 12 A A, M (G.29)
4r E +E,
Nous remplagons de méme les fonctions d’onde x(l}; 5 et E(ze ,F, ) pour obtenir :
- > .
qx-J_g"‘e 1 (Q)
kez c(kex —ikey) —~ _—ikF . 2._ 1
G.R)=4n, [dF| 1 0 HE 6125 (©) lgtz,7)
E+F  E+E 3
4., (Q)
— 0 -J

(G.30)
En effectuant le produit des deux spineurs, nous aurons :
M{'(l?,,ic‘,)=B[iE. [ H(7, )q, cos(0)g @, 1, )dF, - j eV H(, )98, r.)df,]

(G.31)




La constante B est donnée par I’expression suivante :

B=—1_A 4 (G.32)

27

En substituant H (7,) par la relation (G.27) dans I’expression (G.31), I’amplitude recherchée
devient :

Y ck
IE.J. dq d’—,(-)d’—,;g(ze ,rl )e—xk,rl e'qrm erkro g_:_cos(e)_ ez
R, T q Eq +E0
M (k ,k)=B ,
[dq a5, drgz, n)en et oin L
q

(G.33)

Nous définissons la forme intégrale suivante par :
- . e 2
J(q)=[d§dF, di g(z,,n)e " ™™ & I cos(9) (G.34)
q
Nous commengons par remplacer la distance interatomique par la forme | . | = | Fy =T, |, nous
pouvons alors ramener I’expression (G.34) a I'intégrale suivante :
-, e PR, . 2
J(q)=[dFe "  g(z,,r)cos(8) [dFye¥h et [dge it Lx (G.35)
q
En utilisant la fonction §(7) de Dirac, la deuxiéme intégrale est donnée par :
5(q+1}’)=J‘dr;e”"o PRk - (G.36)
En remplagant par cette relation, I’intégrale J (g ) devient :
A P q2 —
J(q)=[dFe*  g(z,,n)cos(0)[dGe " 5(G+k) (G37)
q
D’aprés une propriété de la fonction 6 (7 ) de Dirac 'intégrale J(q) se réduit a :
~ - 2

J(k)=Idﬁcos(6)g(z,,i',)e“"'?'e””"‘k—" (G.38)

k4
finalement en remplagant dans I’expression de I’amplitude de diffusion M (I;S ,E,) par

Pintégrale J ( k ), et en utilisant I’expression de la fonction radiale g(z,,r ), nous aurons :

-~ - k? o ck,, _
MYk, k) =C%| I8, N(,) Je B 17t cos(0)dF, - G [erEtrsn priar,
0

E

(G.39)

..................................................................................................................................................................




En conclusion, en utilisant le premier terme de la sommation (a,, q,)(,, q. ), nous avons

ramené I’amplitude de diffusion de retard a la forme intégrale générale définie avant, qui s’écrit

comme suit :

-~ k2 - - -~ -
MR (k, k,)=C, k—;[q I(k,~k,2,,7,-1,0+C, I(k,-k,z,,v,-1,D]  (G40)

Les constantes C,, C, et C; sont données par les équations suivantes :

1 1 c(k,, ~ik,,)
C=—— - N(z,)A, A, A, ——— (G41-a)
2\/7? (4”) E5+E0
Ckll . —
G, :_E¢+E0 et C,=iE, (G.41-b)

En appliquant maintenant le deuxiéme terme de la sommation, (ayq,)(a,,q,) sur Iétat

| x(k, A )fv(ze 7 )> nous obtenons :

k Lk k 7 P 7 1 dq 1§y
MlR(k,,k.)=<x(ks,ro)x(k‘,rl),_ J'_qeq

%, (k)15 (z,.7,))

4n* J ¢q*
(G.42)
de sorte que les états 7, (12,. Py ) et E(ze ,F, ) sont données par les relations suivantes :
- o -
ick,,
7,(k.7)=A |7 EE, | e (G.43-2)
0
| 4
- L -
qy f:e Yl (Ql )
pron _ 2. -
15, (z,.7 ) =| -9, \E:. Y7 | gz, ,n) (G.43-b)
iq, Y, ()
0

En suivant les mémes étapes de calcul que pour le premier terme de la sommation, nous

-

obtenons comme résultat pour M¥ (k, ,k,):




L k2 L o
M,R(ks,k,)-—-C,;{—[Czl(k,—k,z,,y¢—1,0)+C3I(k,—k,z,,y,—l,l)] (G.44)

Les constantes C,, C, et C, sont données par les relations (G.41-a) et (G.41-b).

Pour le terme (a,, q,)(@,,q,), en suivant les mémes étapes avec les expressions suivantes

pour les deux fonctions d’ondes 7, (I;,. Py ) et E(ze )

_qz Ckiz |
_ E +E, )
Z. (k7)) =A, 0 |ehn (G.45-a)
9.
- O -
B -
qzl‘/;:‘c YII(QI)
— i
lsz(ze ’rl ): _qz 7’3‘-:‘¢ YIO(QI) g(ze 7rl) (G45-b)
0
N qz Y: (Q] )
nous aurons finalement :
- - k? - -
M.R(k“k.)=C4k—21(k~k,,ze,}’,—l,0) (G.46)
La constante C, est donnée par I’expression suivante :
c(k, —ik ck, ck
Co=-- L N(z)a A A etk ki | ch (G.47)
47 2r E,+E, | E+E, E+E,

Pour le terme (a,,q,)(a,,q,), nous utilisons les deux relations (G.25-a) et (G.43-b)

comme fonctions d’onde pour les deux états 7 (I;,. ,F,) et ig(z, ,7,) et nous obtenons :

_ k, k L o
M,R(ks,k,)z—iCl%[CzI(k,—k,z,,ye—1,0)+C3I(k,—k,z,,y,—l,l)]

(G.48)
Les constantes C;, C, et C, sont données par les équations (G.41-a) et (G.41-b).
Pour le terme (a,, q,)(@,, g, ), en utilisant les deux relations (G.25-a) et (G.45-b) comme

fonctions d’onde des deux états 7_ (&, ,7,) et E(ze ,7, ) nous avons :
k. k

k4

ME(k, k,)=C, L [(k-k,,z,,y,-1,0) (G.49)

La constante C; est donnée par : ,




c(k, —ik, (k. —ik

Cm = N(z) A A, A, ST e )
4n’ 2r (E, +E,) (E, +E,)

Pour (a,,9q,)(a,,q,), en combinant les deux relations (G.43-a) et (G.25-b) comme

(G.50)

fonctions d’onde pour les deux états 7, (I;,. ,7,) et 13, (z, ,7,) nous obtenons finalement :

k_k
M} (k, k,)=iC = y[c I(k,-k,z,,y,-1,0)+C, I(k, -k ,z,,v, - 11)]

(G.51)
Les constantes C,,C, et C, sont données par les relations (G.41-a) et (G.41-b).

Pour le terme (a,,q,)(a,, q,), en utilisant les deux équations (G.43-a) et (G.45-b) comme

fonctions d’onde pour les deux états 7, (k,,7,) et 15, (z, 7 ), nous aurons comme résultat :

k.
MF(k, k e)—lC 2 1(k-k,,z z,,7.—1,0) (G.52)

La constante C; est donnée par la relation (G.50).

Pour le terme (a,, q,)(,, g, ), les mémes étapes de calcul en utilisant les relations (G.45-a)

et (G.25-b) comme fonctions d’onde pour les états 7, (k, 7)) et E(z_ ,, ), nous donnent :

MF (k

Y. -1,0)+C, I(k, -k ,z,,7, 11)] (G.53)

s e 2

Les constantes C, et C3 sont données par la relation (G.41-b) et la constante C; par

Ckiz Ck:z
N(z,)A, A, A, + (G.54)
E, +E, E +E,

1

C
6 2\/—

Pour le terme(a,, q,)(a,,q,), en utilisant les relations (G.45-a) et (G.43-b) comme

fonctions d’onde pour les deux états 7, (I_c.,. I, ) et E(z, ,7; ), nous avons :

) ik . .
M (K, k) =-iCo— =[G Ik —k 2y, -1,0)+C I (K, K 2, v, -1,1)]

(G.55)

Les constantes C, et C, sont données par (F.41-b) et la constante C, est donnée par (G.54)
Finalement I’amplitude de diffusion de retard globale est donnée par la relation suivante :

MlR(ks’ c)_ Z Z Ml(r_;) 5 ¢) (G56)

i=x,y,2 j=x,y.z




F.2- Calcul de ’élément de matrice M, (k. k)

L’élément de matrice M, (k, ,k

s3e

k,) est défini par :

M, (k k)= (2 (E,7)1s(z,,7) | BO.D | 2(K.7)1s(z,,7)) (G.57)

Nous allons suivre les mémes notations que dans le premier paragraphe.

a- Calcul de I’amplitude magnétique m? (%, , ,)

L’amplitude de diffusion magnétique A1)’ (k k,) est donnée par :

5s2Ve

m T = — 1 . . 5 - -
Mk, k) = (2 (KT s(2, R =5 @ | 2 (R R )1s(2, F)) (G.58)

01
En utilisant le produit des deux matrices de Dirac donné par la relation (G.5), et en suivant les

mémes étapes de calcul que avant, nous avons :

- - 1 _~ - - .
M7 Gk k)= (2 (k7o) s(z, ) | =5 | 26 F)IE G LR)D) (G.59)
01
L’état ,?(I?, ,To ) est donné par la relation (G.9-a) et I'état 15(z, ,7, ) est donné par :

E,[%YS(Q.H(HI)\EY;‘(Qn}
15(z, 7 ) = :,{" Dyo(q,)-i \EY{‘(QJ} g(z..1) (G.60)

V3
Y, (Q)
(i+1)Y, (Q,)

.

4

En faisant le produit des deux fonctions d’onde x(Es ) et ,"f(l?,. ,F, ) nous obtenons :

M7 (k,, e)———(1s<z F )| e

15(z, 7)) (G.61)

A est la constante de calcul donnée par la relation (G.14).




En remplagant les fonctions d’onde 1s(z,,7) et 13(z, ,F ), et les fonctions radiales par leurs

expressions nous obtenons :

M (k, k)= kizN(z,)N(zf)Zl— i(E, —:)j e ERTCr O e oog (9 d,
/4

(G.62)
Cette relation se raméne a I’expression finale suivante :
meopr 7 C 7
M; (k,,kc)zpl(k,zf +z,,y+y,+1,1) (G.63)

La constante C est donnée a I’aide de I’équation suivante :

1 ck,, ck,, (+c(k,, —ik,,)
2 1 S» E

C=-—AA + + N(z,)N(z,)i(E,-E) (G.64
+E "EE, E+L, } (@)NE)i(E, -E) (G64)




b- Calcul de ’amplitude de retard MPF(k, k)

L’amplitude de diffusion de retard M} (k ) est donnée par :

$2 e

1 (ao ron)(a For)

My (k) =( 2k, 7 stz R |- | 2k, .7)15(z, . 7)) (G.65)

OI
En suivant les mémes étapes de calcul que précédemment nous obtenons I’équation suivante :

MEE ) = (1) Is( ) |- B 8 j—e"”“(ao,q,)(al,q,)

xxyz]xyz

| x(l?,-,r;)lsu.,r‘,))
(G.66)
Nous commengons par le premier terme de la sommation («,, q,)(¢,, q, ), en appliquant ce
terme sur |’état | Z(l-c.,. A )> nous obtenons |’état I 7. (I?, 7, )) donné par I’équation (G.25-a)

et en I'appliquant sur I'état | 1s(z,,7)) nous obtenons la fonction d’onde |13 (z,,7))

donnée par : ) ]
qxi\ﬁz Y'(Q)
3
15, (2,.7) = qu__ Y°(Q) g(z,.n) (G.67)
0 ‘
L .Y (Q)

En remplagant aussi les fonctions d’onde par leurs expressions, nous obtenons :

c(ksx—iks) dg - ik i G 7oy ~ -
M2k k) = (ls(zf,r )|—— ‘_WL '”.-‘;:ldroe kr ol 913z, 7))
s 0

(G.68)
En suivant d’une part les mémes étapes de calcul que précédemment et en utilisant d’autre part

P’ orthogonalité des harmoniques sphériques, nous avons :

M (k. k,)=0 (G.69)
Pour le terme (a,,q9,)(a,,q,), en lappliquant sur les deux états Iz(/?i ,?0)> et

| 1s(z, ,F7, )}, nous obtenons respectivement les deux états I Z, (k, F, )> donné par la relation

(F43-a) et | 15, (2, .1, )> donné par la relation suivante :




2 -
qy\/;:‘ YI(QI)

18, (z,,7) =| =49, f~ Y () | g(z,.n) (G.70)

iq, Y, (Q )
11 est clair de voir que, a cause de l orthogonalité des harmoniques sphériques, I’amplitude de

diffusion pour ce terme est nulle.

Pour le terme (a,, ¢, )(a,, 9, ), le méme raisonnement avec I’état . 7, (I;,. 7)) > , donné par

la relation (F.46-a) et |’état | 15, (z, .7, )) donné par la relation suivante :
Lz, v (Q

qz ﬁ ( )

~ . 2 o -

ISZ(Z‘ ’rl): —qzlJ;:% Yl](Ql) g(zg’rl) (G71)

q, Yo ()

i 0

En suivant les mémes étapes de calcul que avant nous trouvons le résultat suivant :

2

MR (k, k)= C L = I(k,z; +z,,7+y,+1,1) (G.72)

La constante C, est donnée par la relation suivante :

1 1
: Ant 4rn

YN(z,)AAi(E,-E) ¢k ck.; | (G.73)
. = -2 + .
2 ) A A5, E +E, E,+E,

Pour le terme (a,, 9,)(Q,,q, ), il est clair de voir que, pour les mémes raisons qui précede,

le résultat est nul pour ce terme.

Pour le terme («a,, g, )(a,, g, ), en combinant les deux relations (G.25-a) et (G.71) comme

fonctions d’onde respectivement pour les deux états | 7, (K, ,i},)) et |15,(z,,7, )), nous

aurons le résultat suivant :

k
Mz"(ks, ,) C, ;“I(k,zf+z Y +y,+1,1) (G.74)
La constante C est donnée par la relation suivante :
1 c(k, —ik,,)
C,=- N(z,)N(z,)A A,i(E,-E) ——~ G.75
s= s NN () A A FTE (G.75)




Pour le terme (a,, q, )(a,, q, ), il est clair de voir aussi que, pour les mémes raisons son

résultat est nul.

Pour le terme (a,, q, ) (e, q, ), en combinant les deux relations (G.43-a) et (G.71) comme

fonctions d’onde respectivement pour les deux états | 7, (k, ,f‘[))) et |13 (z, 7, )), nous

aurons le résultat suivant :
R kK,
M, (k,,k,):zCzk—41(k,zf+z,,y+ye+1,1) (G.76)

La constante C, est donnée par la relation (G.75).
Pour les termes (a,, 9, )(a,. q,) et (@,,q,)(a,,q,), il est clair de voir pour les mémes

raisons que précédemment, nous avons également un résultat nul pour ces termes.

Finalement L’amplitude de diffusion de retard globale est donnée par la relation (G.65).

Apreés avoir calculer ces deux différents types d’éléments de matrice, il est clair que nous avons
comme résultat final pour tous les éléments de matrice exposés dans I’annexe F les deux

€quations suivantes :

(Znge B 2, B )| BOLT)

X iP5, (2,7)) = CU(E =K ,i2,7, = 1,00+ GI(E ~ K, .2,,7, ~1,0)
(G.77)

(s K15, 7 | BOD| 2, B 5y, 27 ) =R oy 42,07 47, 41,0+ Gl (R 2, +2,7 +7,+1,0)

(G.78)

Ainsi nous avons le méme résultat pour le potentiel (0,2) donnant I’interaction de Breit entre

I’électron incident et le deuxiéme électron atomique de la couche K.
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Résumé : L’ionisation de la couche K des atomes lourds nécessite des électrons incidents tres
énergétiques (300, 500 keV). Plusieurs méthodes basées sur la théorie électrodynamique
quantique relativiste, dans lesquelles la cible est considérée comme un systéme
monoélectronique ont été proposées dans le passé.

Nous avons développé dans ce travail une procédure perturbative basée sur le développement
de Born de premier ordre, dans laquelle la présence du deuxiéme électron de la couche K est
prise en compte. Ainsi la fonction d’onde de I'état initial est construite par une combinaison
appropriée de déterminants de Slater & trois électrons, constitues d’une solution héliumoide et
une onde plane relativiste. A cause de la non conservation du spin total dans la théorie
relativiste, nous avons également construit des fonctions d’onde représentants 1I’état final du
systéeme des trois électrons (le diffusé, I’éjecté et I'atomique) en considérant toutes les
possibilités du spin total. Nous présentons des résultats concernant la variation de la section
efficace différentielle en terme de I’angle d’éjection, de I'ionisation de I’or (Au), de 'argent
(Ag) et du cuivre (Cu). Nous avons montré, que l'introduction de la corrélation initiale et de
P’interaction électron noyau, améliorent les résultats dans les régions de faibles angles
d’éjection et dans les situations symétriques ou I’énergie de I’¢lectron diffusé est égale a celle
de I’électron éjecté.

Un des avantages de notre procédure est la possibilité d’introduire P'interaction électron-
glectron relativiste, que nous introduisons sous forme de potentiel de Breit qui tient compte
des effets de retard et des interactions magnétiques entre I’électron incident et les deux
électrons atomiques de la couche K. Nous avons obtenu dans des situations cinématiques
variées une nette amélioration de la section efficace différentielle par rapport aux résultats
existants, surtout dans la situation symétrique.

Mots clefs : Equation de Dirac - Spin- Simple ionsation des Atomes lourds - (e,2e)
relativiste- Ionisation des couches K - Interaction de Breit - Helium relativiste.

Abstract : The relativistic (e,2€) experiments on the inner-shells of high-Z atoms performed in
the last years have stimulated theoreticians to provide an acceptable model to explain the
ionisation mechanisms by very energetic electrons (300, 500 keV). Many theoretical models
based on relativistic propagator and the quantum electrodynamic have been proposed. In this
work we have developped a three particle model for the determination of the triple differential
cross section of the K-shell ionisation of heavy atoms. We have introduced the effect of the
correlation between the two K shell electrons and the effect of the nuclear term in the
perturbation potential.

To describe the three electrons in the initial state, we have constructed the three electron wave
function by the appropriate combination of Slater determinants constituted by product of the
relativistic helium-like wave function and the relativistic plane wave.

As the total spin is not conserved in the relativistic theory, all possible spin states are
considered in the description of the final state here have used all combinations of the products
of the three Dirac wave functions describing the scattered, ejected and the remaining bound 1s
electron. The results obtained by our procedure for some heavy targets as gold (Au), silver
(Ag) and copper (Cu) in coplanar asymmetric and symmetric geometry show the importance
of initial bound state electron correlation and the importance of the electron-nucleus
interaction.

One of the major advantages of our procedure is the possibility of introducing the relativistic
electron-electron interaction, which have introduced that it gives us in the form of the Breit
interaction, which takes account the retardation effect and magnetic interactions between the
incoming electron and two K-shell electrons. This improves the results in many kinematic
situations specially in the symmetric geometry.





